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第5のグループ：各課題の機械学習研究者が集結
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マテリアル探索のための機械学習
4つのキーワード

• 順問題と逆問題
–材料からの物性の予測⇔物性からの材料の予測

• 実験加速
–ハイパーパラメータ探索や測定の効率化

• マルチモーダル理解
–複数種類の情報を統合した予測/生成/検索

• 物理的説明性
–数式的/物理的法則を露わに取り込んだモデル化による予測



順問題と逆問題
材料からの物性の予測⇔物性からの材料の予測

組成からの相推定 [Liu+, Advanced Materials’21]
アルミニウム三元系からの準結晶予測

転移学習の活用 [Ju+, Phys. Rev. Materials’21]
超高格子熱伝導材料の熱伝導率推定



実験加速
ハイパーパラメータ探索や測定の効率化

計測の終了判定 [Ueno+, npj Comp. Mat.’21]
能動学習によるX線吸収分光法の効率化

ロボティクスとの融合 [Shimizu+, APL Mat.’20]
ベイズ最適化による合成条件探索の効率化



マルチモーダル理解
複数種類の情報を統合した予測/生成/検索

複数のモダリティの統合 [Ha+, IROS’17]
多種のデータを組合せて認識を高精度化

新たなモダリティの理解 [Chiba+, ROBIO’19]
3次元構造データの理解とロボット操作



物理的説明性
数式的/物理的法則を露わに取り込んだモデル化

物理モデルによる推定 [Miyazaki+, AIP Adv.’20]
電気化学インピーダンス分光の等価回路

現象の言語的な説明 [Nishimura+, ACMMM’21]
作業工程マルチモーダル情報の言語記述





今後10年間のアクションプラン



シミュレーション×機械学習（演繹＋帰納）



転移学習技術の確立



分子設計のためのAI



製造プロセス全体を最適化するAI



まとめ
• 機械学習グループ

– 吉田、日野（統数研）
– 安藤、松村（産総研）
– 牛久、谷合、千葉、松原（OSX）

• ミッション
– 順問題と逆問題
– 実験加速
– マルチモーダル理解
– 物理的説明性

Materials Informaticsへの応用はAI分野としても今後の重点領域

機械学習G(牛久)
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