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物性予測のためのグラフニューラルネットワークベース汎用 Pre-trained モ

デルの構築 

 

研究代表者氏名 華井雅俊（所属機関 東京大学） 

 

概要 

本研究で材料分野におけるグラフニューラルネットワークベースの汎用

Pre-trained モデルの構築の研究および、本研究に代表される機械学習

と材料科学分野における活動をサポートするモダンなデータシステムの

構築を実施した。Pre-trained モデル構築テーマに関しては Pre-

training を用いた Semi-supervised なアプローチによって物性予測での

外挿問題における精度劣化の是正する手法を開発した。更に問題を順問

題 (構造から物性値を予測) から逆問題 (物性値から構造を予測) に発展

させるべく、生成モデルの研究を実施している。また、システム面に関

して材料科学分野と機械学習分野の学際的研究を強力にサポートする

Jupyter ベースのデータシステムを mdx 上に構築、さらに材料実験デー

タの効率的な収集基盤を開発した。将来的には大規模な実験データを用

いて Pretrained モデルの研究を強化する。本研究から生まれたプロト

タイプシステムは、東京大学の共用材料実験施設における基盤システ

ム”ARIM-mdx データシステム”として展開され学内外や企業ユーザー約

300 名が利用する一般利用サービスとなった。 

 
 

 

1. 共同研究に関する情報 

(1) 共同利用・共同研究を実施している拠点名 

mdx 

 

(2) 課題分野 

データ科学・データ利活用課題分野 

 

(3) 共同研究分野(HPCI 資源利用課題のみ) 

無し 

 

(4) 参加研究者の役割分担 

代表者 華井雅俊 研究総括 

副代表者 河村光晶 物理学分野の補佐 

共同研究者 鈴村豊太郎 機械学習分野の補佐 

 

2. 研究の目的と意義 

グラフニューラルネットワーク (Graph 

Neural Network, GNN) を用いた物性値予

測の研究が盛んであり、電池、半導体、触

媒、医薬品など広範囲な材料開発の基礎技

術として利用される。ここでの物性予測と

は、物質の基本情報である分子構造・結晶

構造データ (グラフ) からより複雑な物

性値を計算・予測する問題であり、特に第

一原理計算などの物理シミュレーション

による計算と機械学習によるデータ学習

を組み合わせることで問題の解決を目指

す。物理シミュレーションによる物性値計

算は一般的に多くの計算リソースを必要

とし候補材料全てに対して逐一求めるの
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は現実的ではなく、一部の計算結果を用い

てデータ学習を行い、GNN による代理モデ

ルを構築することで候補材料全てに対す

る物性値取得を実現する。 

 さらに、近年では逆問題、つまりある物

性値を与えて、その値を持つような材料を

見つける問題の研究も増えており、これは

機械学習での生成モデルが爆発的な盛り

上がりを見せたことが要因であると考え

られる。一方、自然言語や画像の認識モデ

ルや生成モデルにおいて、大規模なデータ

をつかった Pre-training モデルを構築す

るアプローチが主である。本研究では、物

性予測や逆問題において、そのような Pre-

training モデルを構築することを目指す。 

 加えて、本研究ではシステム面での貢献

も目指す。自由なシステム構築な可能な

mdx をベースにし、機械学習と材料科学の

融合研究を効果的に進めるためのモダン

なデータシステムを研究活動通じて構築

する。 

 

3. 当拠点の公募型共同研究として実施した意義 

本研究は,機械学習分野と材料分野の学際

的分野であるため、公募型共同研究として

実施の意義があった。また、後述するよう

に柔軟なシステム構築が可能である mdxを

利用し,研究のためのデータプラットフォ

ームの整備を進めた結果、本課題でのプロ

トタイプシステムをベースとして大規模

な材料用データシステムの構築およびサ

ービスローンチを行うことができた。 

 

4. 前年度までに得られた研究成果の概要 

昨年度実施の課題において、外挿予測、つ

まり学習データに現れない物性値の予測

問 題 (例えば、全学習データより大きな

値や小さな値の予測) とマルチタスク学

習、つまり異なる種類 の物性値を組み合

わせ、効果的に学習する手法に関して研究

を行った。昨年度は主に構造からの物性値

予測という順問題に関しての研究であっ

たが、今年度は逆問題(物質を生成)へと研

究を発展させた。  

 

5. 今年度の研究成果の詳細 

本研究の成果は大きく 2点ある。１つは本

研究の最終的なゴールである Pre-trained 

model 構築に向けた機械学習分野での成果、

もう１点は材料研究用のデータシステム

構築に関しての成果である。 

 

(ア)Pretrain Model 構築に向けた研究 

本研究の目標である汎用 Pre-trainedモデ

ル構築に際して、Pre-trainingを利用した

Semi-supervised なアプローチによって

物性予測に関する重要問題である Out-Of-

Distribution 問題、つまり、データ分布の

偏り (物性値の多くは典型的なデータ区間

に集まる) が引き起こす性能劣化問題を是

正することに成功した [2]。 

 また、Pre-traing を利用してデータの不

均衡問題に着手した[3]。これは、例えばエ

ネルギー値を予測する物性値予測におい

て、典型的値にほとんどのデータが偏りモ

デルの予測精度も典型的値に近いほど高

精度となる。一方ハズレ値のデータは非常

に少なく精度を出すのが非常に難しい。し

かしながら実用上の重要度は逆でありハ

ズレ値を持つ物質のほうが重要となり高

精度な予測が求められる。 

 研究の発展として、よりチャレンジング

な問題である生成モデルの構築に関して

取り組んでいる。特に結晶構造における、

繰り返し構造の取り扱いについての課題

に着手している。 

 結晶構造において最小の繰り返し単位

はユニットセルと言われ情報の過不足が

ないため、通常モデル化のベースとして利

用される。しかしながらユニットセルを用
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いるとデータ学習において問題が生じる。

特に我々はユニットセルによるモデル化

によってデータの連続性が著しく欠落す

る問題に着目し研究を行っている。ここで

の連続性の問題とは、本来の構造 (無限の

繰り返しによる構造) において、非常に近

似している構造であっても、繰り返しの単

位が異なる場合、ユニットセルのモデル化

によってデータ表現大きく異なる問題で

ある。例えば、非常に近似した構造であっ

てもユニットセルのサイズが 2 倍になる場

合、従来手法を利用すると全く別の構造と

して処理される。本問題は物性値予測など

の順問題においてはデータの前処理を十

分に行うことで大きく問題にならないが、

逆問題 (生成モデル) においては非常に問

題になることは明らかであろう。 

 そこで本研究では大きく 2 つのアプロー

チを用いた方法に着手している。１つ目は

従来手法で多く用いられる絶対座標に変

わって、相対座標を用いる点である。これ

によってユニットセルが大きく変わって

も各分子の距離は大きく変化しないので

連続性が保たれると考えられる。２つ目は

生成プロセスにユニットセルも含む方法

である。従来手法においてユニットセルは

生成プロセスの前予測として単純な多次

元 Regression 問題として計算され、生成

時には固定値として扱う。本アプローチで

はユニットセル自体も生成プロセスの一

部として含むことでユニットセルの変化

に対してロバストなモデルを目指してい

る。 

 グラフに本研究にて実施中の評価の一

部を示す。本生成モデルにおいて、生成さ

れた構造と、その同一組成比をもつ実デー

タとの Formation Energy 値の比較である。

エネルギー値は生成モデルの学習におい

て明示的に考慮されていないにもかかわ

らず、生成された物質は実際の物質のエネ

ルギー値と概ね近い値を示している。引き

続き評価および発展をすすめている。 

 

(イ) 材料データシステムの構築 

本研究では、機械学習と材料分野の学際的

研究をサポートするデータシステムの構

築にも注力した。 

 本研究を通じて実際の材料開発や実験

による生データへの応用に発展させるべ

く実験材料研究のチームとの協業を開始、

その中で実験データの大規模取得のシス

テム分野のテーマが生まれ、成果 [1,5] に

おいて実験装置からの効率的なデータ収

集をする IoT デバイスを開発した。本研究

の利用目的で構築した  K8s ベースの

JupyterHub と統合し、東京大学の共用実

験施設におけるデータシステム  ”ARIM-

mdx データシステム” [4] として一般サー

ビスに発展した。 

 現在、50 台の IoT デバイス (ラズベリー

パイベース) が東京大学内の各材料実験装

置につながっており、学内外・企業ユーザ

ー300 名以上が利用するまでに至っている。 

 

 

 

6. 進捗状況の自己評価と今後の展望 

当初の研究計画にあげた Pre-trained モデ

ルの構築に関して、物性予測問題に関して

は着実な進歩があり、今後も進めていきた

い。また逆問題・生成問題に関しては非常
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にチャレンジングなトピックであるが本

質的な問題点が判明しつつある。また、当

初の計画では注力する予定のなかったシ

ステム面に関して、特に実験分野の研究者

との協業の中で成果を上げることができ

た。全体の評価としては 80%として今後に

つなげていきたい。 

 

7. 研究業績 
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