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物質設計評価施設  川島 直輝 

開催期日：2021 年 2 月 22 日（月）、24 日（水） 

場  所：ZOOM 開催 

URL： https://www.issp.u-tokyo.ac.jp/maincontents/seminar/all2.html?ptype=seminar&pid=12422 

世話人名：川島 直輝（東大物性研）、尾崎 泰助（東大物性研）、杉野 修（東大物性研）、野口 博司（東大物性研）、 

福島 鉄也（東大物性研）、井戸 康太（東大物性研）、福田 将大（東大物性研）、吉見 一慶（東大物性研）、 

田村 亮 (東大新領域、物質・材料研究機構) 

 

近年、物質科学の課題解決へのアプローチとして、理論科

学、実験科学、計算科学に加え、データ科学が活用されて

きている。データ科学を活用することで、新しいシミュ

レーション方法の構築、データの高精度化、物質探索の加

速などの応用研究が進められている。その一方で、基礎と

なるデータを今後どのように管理し、再活用していくかと

いう点も重要になりつつある。本ワークショップは、デー

タ活用に関連してアプリケーション開発やデータリポジト

リ立ち上げなどを行っている吉見(物質設計評価施設)が中

心となって企画し、物性・生命化学系のデータ科学手法を

用いた最先端の応用事例および、データの利活用という観

点からデータベース構築及びその保持、連携に関する取り

組みに関して意見交換を行った。さらに、これらの事例を

もとに、パネルディスカッションを行い、データを切り口

に今後どのようなフレームワークが構成され、また今後の

応用研究へと発展していくかについての議論した。初日は

物性・生命化学系の分野における機械学習の応用研究を中

心とし、2日目はデータリポジトリ・データベース関連に

関する最先端の取り組みに関連した話題を中心として講

演・議論をお願いした。全体で209件の参加登録があり、

実際の参加は瞬間最大値が初日が150、2日目が120であっ

た。研究発表をいくつか挙げると杉野(物性研)は物性研究

の基礎的な側面における機械学習の応用、とくに、

Kohn-Sham交換相関ポテンシャルの計算について、尾崎、

福島(物性研)、知京(物材機構)はハイスループット計算や

それに基づく物性データベースの構築について述べた。機

械学習の実験データ解析への応用に関連して、寺山(横浜

市立大)はタンパク質分子の3次元構造推定、井上(物性

研)はアミノ酸配列からの機能予測について議論した。

データリポジトリやデータベース構築に関連して、桂(物

材機構)が既存の文献からのデータベース構築とその応用

について、田浦(東大情基セ)がmdxプロジェクトの現状

について報告した。また、小林(物性研)はデータの蓄積と

機械学習に基づくレーザー加工技術について、三宅(産総

研)がデータ同化による計算データと実験データの統合的

利用の試みについて磁石材料の事例を紹介した。これらの

研究発表や報告に基づいて、パネルディスカッションでは、

データの組織的取り扱いや今後の応用の展望について、小

林(物性研)、田村(東大新領域、物材機構)、桂(物材機構)、

庄司(トヨタ)がパネリスト、吉見(物性研)がモデレータと

なって、意見交換を行った。 

 

■プログラム 

● 2 月 22 日（月） 

座長 川島 直輝 

13:00～13:05 森 初果（東京大学 物性研究所） はじめに  

13:05～13:50 常行 真司（東京大学大学院理学系 研究科） 

  マテリアルズインフォマティクスの近況について 

座長 杉野 修 

14:00～14:30 土師 将裕（東京大学 物性研究所）  

  圧縮センシングによる走査トンネル顕微鏡の高精度測定 
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14:30～15:00 木村 隆志（東京大学 物性研究所） 

  機械学習を利用したコヒーレント回折イメージング高度化の試み 

15:00～15:30 田村 亮（東京大学大学院新領域創成科学研究科, 物質・材料研究機構） 

  ベイズ最適化と材料・物性研究への応用 

座長 井戸 康太 

15:45～16:15 尾崎 泰助（東京大学 物性研究所） 

  網羅計算による結晶構造探査 

16:15～16:45 杉野 修 (東京大学 物性研究所) 

  粒子密度の機械学習と密度汎関数理論 

座長 野口 博司 

17:00～17:30 寺山 慧 (横浜市立大学) 

クライオ EM 密度マップからの生体分子ダイナミクス情報推定-データベース・シミュレーション・

機械学習の融合- 

17:30～18:00 井上 圭一 (東京大学 物性研究所) 

  タンパク質のボトムアップ機能向上への機械学習法の応用 

座長 福田 将大 

18:00～19:00 ポスター発表  

 

● 2 月 24 日（水） 

座長 田村 亮 

10:00～10:30 桂 ゆかり（物質・材料研究機構） 

  Starrydata: 論文中のグラフから集めた材料実験データのデータベース 

10:30～11:00 徐  一斌 （物質・材料研究機構） 

  ビッグデータ時代の材料データベース 

11:00～11:30 田浦 健次朗（東京大学 情報基盤センター） 

  mdx: データ科学・データ駆動科学のための大学の情報基盤とコミュニティ創成を目指して 

座長 古宇田 光 

11:30～11:50 小川 浩司（文部科学省） 

  マテリアル DX プラットフォーム構想実現のための取り組み 

座長 福島 鉄也 

13:00～13:30 小林 洋平（東京大学 物性研究所） 

レーザー加工の学理探索におけるデータ科学 

13:30～14:00 三宅 隆（産業技術総合研究所） 

  データ駆動手法による遷移金属合金の探索と理解 

14:00～14:30 知京 豊裕（物質・材料研究機構） 

  データ駆動型材料研究の潮流と自律的材料探索の可能性 

座長 尾崎 泰助 

14:45～15:15 福島 鉄也（東京大学 物性研究所） 

  高速・高精度の第一原理計算を用いたハイスループットスクリーニング手法の開発 

  ~不規則系物質への応用~ 

15:15～15:45 庄司 哲也（トヨタ自動車株式会社） 

  物質材料の研究開発の DX とデータ利活用の現状と課題  



■ ■ ■ ■ ■ ■ ■    物性研だより第 61巻第 2号  30 

座長 吉見 一慶 

16:00～17:00 パネルディスカッション ~データの扱い方・質の確保に向けて~ 

  小林 洋平（東京大学 物性研究所） 

  田村 亮（東京大学大学院新領域創成科学研究科, 物質・材料研究機構） 

  桂 ゆかり（物質・材料研究機構） 

  庄司 哲也（トヨタ自動車株式会社） 

17:00～17:05 川島 直輝（東京大学 物性研究所） 

  終わりに 
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