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1970年台におけるスーパーコンピュータの登場が大きな後押しとなり、1980年台になって計算

手法に基づく科学研究は実験、理論に次ぐ“第三の科学”として新たなパラダイムとなった。そ

れに前後して、バンド理論を中心とした固体電子論は、1964年の Hohenberg-Kohnによる密度汎

関数理論及びその翌年のKohn-Shamによる局所密度近似により新たな局面を迎え、その後に続く

数多くの関連する数値計算手法の高精度化、高効率化の提案により、仮定される近似が対象とす

る物質系に依存せず（汎用性）、実験的に得られる経験的知見を用いない（非経験性）、第一原理

に立脚した電子状態計算（第一原理計算）となった。一方、より広範な研究分野との重なりをつ

くって、物質科学は複雑さと多様性を増し、その結果として密度汎関数理論に基づく第一原理計

算は物性物理分野だけでなく応用物理、化学、材料の分野の研究者にも広く活用されるようにな

り、現在では物質科学に関連する研究分野での必須の研究手法となっている [1]。

近年、研究の対象としての物質・材料の複雑さと多様性は、ただ単に性能やコストパフォーマ

ンスを求めることからだけでなく、環境・エネルギー問題等に関わる持続的社会の実現への要請

からも相まって増大し、多くの場合、材料やデバイスとしての実用化に長い年月を費やすことと

なり、研究開発の加速化が重要な課題となってきた。そこで登場したのが“第四の科学”として

のデータ科学である。データ科学は、蓄積された膨大な数の情報（ビッグデータ）を基に、ター

ゲットとなる問題に対して予測性をもつ数学的モデルを構築し、広く研究開発を加速する手法と

なるものとして高く期待されている。機械学習はデータ科学における代表的手法であり、モデル

の構築を統計的な手順と評価により実現する。しかしながら、機械学習が対象とするビッグデー

タは物質・材料の分野ではほとんど見当たらないのが現状であり、第一原理計算を活用したデー

タ蓄積の取組が欧米において進められている [2]。本講演では、これらの背景を概観しつつ、第一

原理計算と機械学習の連携による最近の我々の研究 [3]を紹介する。

本講演での内容は、情報統合型物質・材料開発イニシアティブ [4]の支援による、山下智樹、三

宅隆、木野日織、佐藤暢哉、寺山慧、津田宏治の各氏との共同研究に基づく。
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