
研究の概要

1. トポロジカルデータ解析(TDA)を用いた物質の微視的構造、とくに従来
の物質科学が苦手とする乱れた構造を記述する枠組みの構築

2. 微分幾何学と確率過程を用いた変数の選択に依存しない自由エネル
ギーの構成法の理論と計算手法開発

3. パーシステントホモロジーにより表現された構造から自由エネルギー計
算を通じた構造物性相関の汎用的表現方法の構築

の3つを行ないました。

研究の成果
1. TDAに基づいて、乱れた構造に隠された秩序構造を反映させた表現方

法を構築しました。特に乱れたネットワークを形成するシリカガラスと乱
れた充填構造を形成する金属ガラスの２点に注目し、従来異なる方法で
記述されてきたガラスの構造を統一的に扱う方法を提案しました。

2. TDAに代表されるようなデータ駆動の表現方法は物理的洞察や解釈が
難しい変数により構造を記述することが多いですが、そのような表現方
法の任意性に依存しない自由エネルギーの定義方法を構築しました。

3. 1と2の成果を合わせることでTDAに統計物理学の手法を導入することが
できるようになりました。
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