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新しい学術分野では、基本的な知見の蓄積が十分で無い状況で、材料の組成などデータ取得の

条件を変えてかなければならない場合がある。実験の結果には、全く予期していない要因が隠れ

ている可能性が高まるため、演繹アプローチを機能させることは容易ではない。そのような状況

では、むしろデータ解析が主導する帰納的アプローチによって、意味のある情報の蓄積が効率よ

く進む場合があると考えている。 

データ解析が主導する形で、課題に取り組むことができるかどうかは、得られるデータの種類、

量、そして質に大きく依存する。そこで、我々はスピンが関わって生じる熱電変換材料 1)の探索

にコンビナトリアル型の実験技術を用いて開発の効率化に取り組んできた 2-5)。しかし扱うデータ

の量が増え、データ処理・解析を人の手で行うことが難しくなってくる。この点に関しては、機

械学習や AI を活用した効率化を実現し、新しい材料の発見につなげることが出来始めている。 

本講演では、我々が行っている解析技術として、多次元のデータ空間をいくつかに区分けし、

各区分における回帰を同時に最適化する、区分線形回帰と呼ばれるアルゴリズムを紹介する。デ

ータ空間全体を等価に扱う決定木や線形回帰とは異なり，部分的に表れているデータの相関を適

切に抽出できる点が大きな特徴である。さらに、区分けも回帰もできるだけシンプルに表現され

るよう，L0 正則化と呼ばれる非常に強い制限要素を課して最適化を行うことが出来る。後者は、

目的変数の量に対して説明変数の量が極端に多いような場合，いわゆるスパースデータと呼ばれ

るデータ群から有意な相関を抽出する上で大きな利点となる。 

本研究の一部は JST ERATO 齊藤スピン量子整流プロジェクト、ならびに JST さきがけ マテリア

ルズインフォの支援を受けて行われました。 
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