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　界面はバルクと異なる原子配列を伴うために機械的・機能的物性に多大な影響を与えることが知られてい

る．また，人工超格子のヘテロ界面では二次元電子ガスの形成など特異的な物性の発現も報告されている．こ

れら様々な界面における機能発現を理解するためには，界面の原子構造を明らかにし，その構造と機能との相

関性を明らかにする必要がある．しかしながら界面がもつ構造の自由度のために，たった一種類の対応格子理

論に基づくモデル化されたΣ粒界であっても，数百から数万の候補構造が存在し，それらすべて計算すること

は困難である．さらに，界面は対称傾角，非対称傾角，さらにはねじりや，ランダム粒界など，その種類は無

数である． 

 

　近年，物質研究に機械学習などの情報科学手法を利用する「マテリアルズインフォマティクス」が注目を集

めている．マテリアルズインフォマティクスでは，人間が解析できないような複雑なデータ空間を，機械学習

によって解析し，物質開発において有益な情報を得ることを目的としている．これまでに高性能な電池材料や

有機EL分子の発見などに利用されており，今後の物質開発における大きな潮流になると考えられている． 

 

　以上のような背景を踏まえ，我々は仮想スクリーニング法とベイズ最適化という2つの機械学習手法を活用

して結晶の界面構造を高速かつ正確に決定する手法の開発を行ってきた．さらに，それらの手法を拡張し，転

移学習の考え方を取り入れることで，より高速な手法の開発を行っている[1-4]． 

 

　まず仮想スクリーニングは，全てのデータを網羅的に取得することが困難な場合に一部のデータを用いて回

帰によって予測モデル（回帰器，Predictorと称す）を作成し，得られたPredictorによって残りのデータ部分

を推定して最適値（ここでは最安定構造）を決定する手法である．今回，FCC-Cuの[001]軸対称傾角粒界の構

造を仮想スクリーニングによって決定した．4つの粒界で学習（Training）を実施することでPredictorを作成

し，得られたPredictorを用いて他の粒界構造を網羅的に決定した[1]． 

 

　最近では，仮想スクリーニングをさらに拡張し，様々な物質の粒界構造を決定可能な“Universal”な

Predictorの作成も試みている． 

 

　また，ベイズ最適化を用いた界面構造探索も行っている．得られたデータを用いてデータ空間全体を推定

し，予測分散も考慮して次の探索点を決める．次にその探索点で実際に得られたデータも用いて空間全体を推

定しなおして次の探索点をきめる．そのような探索と推定を繰り返すことで最適値をいち早く決定する手法で

ある．同手法は地球の資源探索の領域で用いられておりクリギング（Kriging）とも称される． 

 

　KrigingをFCC-Cuや，BCC-Fe，酸化物の対称傾角粒界に利用した．その結果，数百倍効率的に最安定界面

構造を決定することに成功した[2, 3]．また， Krigingにより得られた推定結果は，構造と界面エネルギーとの

相関性に関する情報が含まれている．その結果を別の新しい粒界に利用することで新しい粒界をより効率的に

探索することが出来る．さらにそのような知識を再利用（転移，transfer）する転移学習（Transfer

learning）とKrigingを組み合わせることでさらなる高速化も実現できる[4]． 
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　さらに，発表者らは走査透過型電子顕微鏡法を利用して，ガラス材料や液体の原子分解能計測に加え

[5-7]，電子分光法とシミュレーションを複合利用した液体および気体分子の振動解析についても取り組んでい

る[8-10]．当日はこれらの内容について発表する予定である[11]． 
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