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研究成果の概要 
本研究課題の目的は，材料科学分野等でよくみられる複雑なパターンダイナミクスの物理法則・

原理を発見することを試みる科学者をサポートする解釈可能 AI を開発することである．具体的に

は，機械学習でパターンダイナミクの縮約モデルを構築し，そこから解釈可能情報を抽出する枠組

みの開発を目指す．本年度も，縮約モデルを深層ニューラルネットワーク（DNN）で構築する
アプローチと，基底関数の線形和で構築するアプローチのそれぞれで枠組み開発を実施し
た．また，それらの解釈可能 A I の枠組み開発の過程で見出された新たな課題を解決するた
めに，ベイズ推論に基づいた枠組み開発にも着手した． これらの詳細について以下で詳述
する． 

DNN 型アプローチでは 2 つの枠組み開発を実施した．1 つ目は，ハミルトニアン・ニュ
ーラルネットワーク型のモデルで大自由度な勾配系の縮約ポテンシャルを学習し，そこか
ら解釈可能情報を抽出する枠組みの開発である．開発した枠組みを磁性材料の磁区構造形
成過程のシミュレーションデータに適用した結果，学習された縮約ポテンシャルが，元の大
自由度系のエネルギー関数の勾配構造を再現することが確認された 1)．2 つ目は，力学系で

訓練された DNN から系の非線形な対称性を推定する枠組みである．研究代表者がこれまでに開

発した DNN からの対称性情報抽出手法を，ルンゲ・レンツベクトルの保存則を導く非線形な対称

性の推定に適用した結果，その推定が可能であることが確認された 2)． 

基底関数型アプローチの枠組み開発では，選択した基底関数が系を表現するすべての情
報を包含しないような状況に対応する手法開発を実施した．具体的には，力学系を構成する
変数のうち，一部の変数のみが部分観測されるという状況で，素朴な最適化計算によって観
測されなかった変数の時系列を推定して力学系全体を再構成する手法を開発した 3)． 

解釈可能 AI の枠組みを開発して行く過程で，推定対象の物理モデルがデータから一意に定ま

らない場合があるというケースに直面した．このような場合に，DNN などの表現能力の高い機械学

習モデルで学習を行うと，物理的に不適切なモデルが選択されることになる．そのような機械学習

モデルから解釈可能な情報を抽出すると，実際とは異なる誤った物理的解釈に繋がり問題である．

本研究を通して，このような状況が様々な分野で現れることも確認された．この問題に対応するた

め，ベイズ推論と代数幾何的学習理論に基づく物理モデルの不定性評価枠組みの開発 4)と，不定

性の影響を事前分布によって低減するための事前分布設計枠組みの開発 5)を実施した． 
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