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部分的な答：すでに来ている

どのような意味で？ どのようにして？



川村前会長の最後のスライド

traditional modeの科学研究価値観：大切だが，別の価値観もある？



Data scienceでは10年以上前から・・

このようなことが言われていた

いやそれどころかNewton力学の基礎となったKepler

の法則は，Tycho Brahe のbig dataからpattern抽出し
たものと考えられる．

Tycho Brahe 

1546-1601

Johannes Kepler 

1571-1630

Isaac Newton 

1643-1727

人間にとって自然科学の優位性：予測性 (predictability)

Neural Network (NN)が正確な予測をするようになれば，低次元公理
系としての物理学は必要でなくなる？

We are no longer data-

limited but insight-limited.



物理学会 2019年年次大会検索

「機械学習」：28 件「データ駆動」：3 件

AI → 物理の例：レーザー切断，第一原理計算

物理→ AIの例：量子機械学習

本日の話：



物性研究所でのAI（使用）研究例 (1)

レーザー切断

小林洋平

未発表データ



深層学習による予測

未発表データ



更に(本当に)やりたいこと

未発表データ



物性研究所でのAI（使用）研究例 (2)

杉野修

固体中の電子状態の第一原理計算：基本的物理法則のみ
を用いて物質の電子状態を計算する．

(1) 周期ポテンシャル中の１個の電子の問題：擬ポテン
シャル近似，多数バンド𝑘 ∙ 𝑝近似など

(2) 電子間相互作用：平均場(Hartree-Fock)近似 –異なるス
ピンの電子同士に対する近似が悪い

電子間相関効果をいかに取り入れて計算するか

Kohn-Sham方程式 (1965)：

(1) (2)

：電子濃度

交換相関ポテンシャル



密度汎関数法と交換相関ポテンシャル

交換相関ポテンシャル：一般には𝑛 𝒓 の汎関数 𝑉𝑥𝑐 𝑛 𝒓

Hohenberg-Kohnの定理→ 𝑉𝑥𝑐 𝑛 𝒓 は系によらないユニバーサルな汎関数

交換相関ポテンシャルにより電子状態を計算：密度汎関数法

局所密度近似 (LDA)

一般化勾配法 (GGA)

𝑛 𝒓 → 𝑉𝑥𝑐 にニューラルネットワークを使う

R. Nagai, R. Akashi, O. Sugino, arXiv:1903.00238



小さな分子 H2O, NH3, NO より訓練データを得る

原子化エネルギー 障壁高さ 全エネルギー

100 個程度の他の小さな分子に適用

訓練系の簡単さから，何らかの簡単な近似を施しているに違いな
い：どのような近似なのか教えてほしい！

ほとんどの量で，最も良い近似を与える！
Hohenberg-Kohnの定理から，他の系にも応用可能と考えられる．



量子計算による機械学習 (quantum machine learning)

量子ゲート
量子アニーリング

量子コンピュータ

量子ゲート量子計算
|  𝑎

|  𝑏

|  0 |𝑎 + 𝑏 mod  2
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量子ビット(2準位系)

qubit

2量子ビットユニタリ変換の例：

Quantum speedup: 

Bayesian inference 𝑂( 𝑁), Quantum Boltzmann machine 𝑂(log𝑁)

量子ゲート操作とNNは大変相性が良い



Quantum circuit learning

教師あり学習 input {𝒙𝑖} teacher {𝑓 𝒙𝑖 }

output 𝑦𝑖 = 𝑦(𝒙𝑖 , 𝜽)を量子計算する

N-qubit 系へのimplement

1) 入力データ{𝒙𝑖} →ユニタリー変換𝑈(𝒙𝑖)により

 𝜓𝑖𝑛 𝒙𝑖 = 𝑈 𝒙𝑖  0

2) パラメーター𝜽に対して指定される𝑈(𝜽)により

|  𝜓𝑜𝑢𝑡(𝒙𝑖 , 𝜽) = 𝑈 𝜽 |  𝜓𝑖𝑛(𝒙𝑖)

3) オブザーバブル 𝐵𝑗 ⊂ 𝐼, 𝑋, 𝑌, 𝑍 ⨂𝑁で観測．出力は

𝑦𝑖 = 𝑦 𝒙𝑖 , 𝜽 ≡ 𝐹 𝐵𝑗 𝒙𝑖 , 𝜽

4) 𝜽を調整してコスト関数 𝐿(𝑓 𝒙𝑖 , 𝑦 𝒙𝑖 , 𝜽 )を最小化する

K. Mitarai et al., Phys. Rev. A 98, 032309 (`18)



QCL simulation example

教師
量子ビット
出力

学習成果

量子計算とNNは何故このように相性が良いのか？

Are We Quantum Computers, or 

Merely Clever Robots?

人間の思考の仕組みも解けるか？



Explainable AI ?

Explainable AI

(DARPA)

XAI関係論文数

https://ieeexplore.ieee.org/document/8466590



Explainable AI ?

NNを「チラ見」する

Knowledge graph

White box AI

今のところ物理を教えてくれそうにない！



No need for explanation : 高次元科学？

More is different. But more is more.

変数を恣意的に取捨選択しない：超高次元科学

それは従来の物理ではない：
従来の物理型科学でない自然科学の出現？

丸山宏

高次元科学への誘い

https://japan.cnet.com/blog/maruyama/2019/05/01/entry_30022958/



次へのつなぎ＆皆さんへの問いかけ

１．AIは物理を教えてくれますか？

２．「高次元科学」は従来型物理，あ
るいは物理型（Newton力学型）科学を
補完するものでしょうか？

言い換え：「教えてくれない物理」も
あると認めるべきでしょうか？


