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統計的機械学習・データ科学による材料データ解析
情報工学専攻 准教授 烏山 昌幸

収集したデータから未知の知見を見出すための統計的データ解析
技術の重要性が多岐にわたる分野で示されている．特に，機械学
習 に よ る 材 料 デ ー タ の 解 析 は 材 料 情 報 学 （ Materials
Informatics）と呼ばれ，多様な材料から有望なものを効率よく
見出すための新たなアプローチとして注目されている．ここでは，
機械学習によって粒界と呼ばれる結晶構造が作る境界面を解析す
る事例を紹介する．

 計算機の発展でシミュレーション計算によって結晶材料の性
質を調査する計算材料科学が一般的になった

 しかし，粒界・界面のような複雑な構造の計算は計算コスト
が高く網羅的な調査は現実的でない

 そこで，多様な粒界候補構造の一部についてシミュレーショ
ン計算を実施した結果に機械学習を適用することで効率的な
スクリーニングや探索を実現する方法を提案する

 ここでは，粒界原子エネルギーの予測と粒界構造探索におけ
る事例を紹介する

概 要

事例1：粒界原子エネルギー予測 [1]
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 原子エネルギーを調べる
DFT計算 (Shiihara, et al,
Phys. Rev. B 2010)

 粒界近傍の原子エネルギーの
分布を描けるが計算コストが
高く網羅調査は不可能

 対象周辺の原子環境をベクトルで表現し，機
械学習モデルを学習

 テスト点と予測値の相関係
数 0.98

 局所構造の類似性により，
高精度な予測を達成

 課題: より複雑な粒界, 訓
練データの収集法確立
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事例2：粒界構造探索 [2]
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(1) 様々な回転角について
構造探索が必要

(2) 計算コストの多様性
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粒界モデルの安定構造探索

ベイズ最適化

赤: 真の関数(未知), 青: 機械学習の予測, 灰色: 不確かさ, 緑: 改善確率, ●: 観測点

☆粒界探索特有の困難さ

• 複数のモデル同士が，類似性を考慮して曲面の情報を共有
（Knowledge transfer）

• 時間的コストを考慮して，コストパフォーマンスで次の候補を選択
（Cost-sensitive sampling）

⇒最小のコストで安定構造を探索できる

『コスト考慮型マルチタスクベイズ最適化』の構築

FCC-Al粒界による実証

• 古典ポテンシャル(EAM)による全点計算との比較
• 全点計算（網羅調査）の0.3%程度のコストで5mJ/m^2の誤差に到達

産学連携について

材料科学に限らないデータ解析技術一般を研究して
います。機械学習を活用した予測や最適化技術に注
目が高まっていますが，機械学習はまだまだ魔法の
杖ではなく，実際には技術者の試行錯誤が必要で適
切な結果を得るには正しい知識が必要です。技術相
談など適宜お受けしております。
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粒界面の回転角毎の並進移動（ΔX,ΔY）を
構造緩和計算（安定構造の特定）

構造的な類似性から似た
曲面がたくさん現れるが
計算の大変さは大きく
異なる

過去の取得した観測点の粒界安定性情報を基に，未知の粒界が
それまでのものよりどの程度安定性を向上するかを確率的に予測

コスト考慮型マルチタスクベイズ最適化の概念図


	



