
2024 年 8 月 6 日(火) 

機能発現の 3 ステップモデル 

東京大学・大学院新領域創成科学研究科 複雑理工学専攻 

岡田真人 

© 2024 Masato Okada 
 

1. 機能の数理モデル化を目指して 
 私は 2015 年 7 月からマテリアル

ズ・インフォマティクス(Materials 
Informatics)を、急速に我が国に根付

かせることを目的とした、国立研究開

発法人物質・材料研究機構(NIMS)で
行われた国立研究開発法人科学技術

振興機構（JST）イノベーションハブ

構築支援事業の一環として発足した

情報統合型物質・材料開発イニシアテ

ィ ブ （ Material Research by 
Information Integration Initiative:MI2I）に参画した。 
2. 物質科学と材料科学は違うという教え 
 これまで私は物質科学関係では，物性物理学の研究の経験しかなった．最初に

MI2I に参画した時に言われたことは，物質科学と材料科学では目的が全く違う

ということだった．最初は，その言葉に戸惑ったが，MI2I で仕事を始めるとす

ぐに，材料開発に関する学問のことを材料科学と呼ぶからいけないのであって，

材料工学と呼ぶべきであるということに気づいた． 
 考えてみれば当然のことで物性物理学に代表される物質科学では，量子力学/
電磁気学/熱統計力学を基礎に，科学的に物質の性質を調べるのが目的であり，

まさに物質“科学”と呼ぶべきものである．一方，材料開発の目的は，ある機能を

もつ材料を作ることである．つまり材料“科学”ではなく，材料“工学”である．そ

れなのに，科学を工学より一段上のものであるように扱う現在の風潮の顔色を

うかがって，材料工学と呼ばずに材料科学と呼ぶ風潮があり，それが二つを別物

と考え辛いものとなっている． 
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3. 材料開発への数理的アプローチ: Kepler の法則から SpM へ 
 ここから視野を広げると, 材料等の機能の発現のメカニズムの理解は，量子力

学/電磁気学/熱統計力学を礎とする物質科学での因果律だけで到達することが

できないことがあるのではないかということが容易に想像できる．よく考える

と材料での機能の発現は，系の性質で決まる熱統計力学の相転移のような現象

ではない．機能は，そのような量子力学/電磁気学/熱統計力学を基礎とする物質

科学上の概念とは別の工学的要請から決まるものである．従って，機能は物質科

学の延長だけでは理解できないのである． 
もちろん機能のメカニズムは理解できれば，それは量子力学/電磁気学/熱統計

力学を基礎とする物質科学で説明できる．しかし，そのことが機能のメカニズム

から演繹できるわけでないのはこれまで述べたとおりで，そのため，それとは別

のアプローチが必要である．このように演繹不可能な状況でも，科学的に現象を

扱う手法は，科学史を紐解けば存在する．それが Kepler の法則や前期量子論に

代表される定量的現象論である． 
その定量的現象論を得るためのアプローチ以下のようなものである．まず，タ

ーゲットしている現象に関するデータを多種多量に獲得する．つぎに，その多種

多量のデータから特徴量を決める．例えば Kepler の法則の場合，Tycho Brahe
が測定したデータに対して，Kepler は惑星が楕円軌道を描くことから，面積速

度，公転周期 T，公転半径 Rを特徴量として採用した．そして例えば，公転周期

Tと公転半径 Rの間に T2と R3が比例するという定量的現象論である Kepler第
三法則を求めた．このような多数の定量的現象論が得られた後，Newton の運動

方程式と万有引力の法則が提案され，その後，Newton の運動方程式と万有引力

の法則からこれら多数の定量的現象論を演繹できることが示されることで，

Newton の運動方程式と万有引力の法則の正しさが示唆された．このように，系

の数理モデルが決まる前に，その系のデータから定量的現象論が提案されてい

ることが科学史を紐解くことで明らかになる．物理学科の教育では，物理数学を

用いた数理モデルからの現象の説明に時間を割くので，物理学科を卒業してい

ても，現象論から第一原理が導出されるという，自然法則の展開を理解できてな

い人が多い． 
Kepler の時代よりもデータが大量になり高次元化すると，Kepler が行ったよ

うな，天才がその属人的洞察力でデータを現象論的に記述できる特徴量を導出

することが難しくなっている．この困難を，データ科学の力で克服するのがスパ

ースモデリング(SpM)である．SpM では，まず(1)考えつく限りの特徴量をヒト

が提案する．つぎに(2) 説明したいデータである説明変数が， (1)で提案した特

徴量の線形関数でかけることを仮定する．最後に(3) SpM のアルゴリズムによ

り，説明変数を説明できる特徴量の組みを求める． 



4. 機能発現の 3 ステップモデル 
データ生成の数理モデルが既知の場合に，威力を発するベイズ推論と，データ

生成がわからないときのアプローチのスパースモデリング(SpM)を組み合わせ

ることにより，図 1 の機能発現の 3 ステップモデルが示すように，第一原理だ

けからはアプローチできない材料の機能への数理アプローチの提案できる．さ

らにこのアプローチは単に材料工学だけのものでないことすぐにわかる．神経

科学を例にとると，初期視覚野(V1)の単純型細胞の特性はガボールフィルター

で記述できることが知られている．V1単純型細胞の機能は網膜に入力された画

像から直線検出することである．この V1単純型細胞の機能発現は，図 1 の左の

ベイズ推論の部分だけからなり，右の SpM は必要ない．一方，高次視覚野でパ

ターン認識の機能を司るとされている側頭葉の神経細胞の数理モデルは提案さ

れていない．その理由は V1 から側頭葉まで至る経路で，どのような視覚情報処

理が行われているかが不明であるからである．側頭葉の神経細胞のパターン認

識の機能発現の数理モデルは，図１の左のベイズ推論の部分はなく，左の SpM
だけである．この時の，図 1 の中間の特徴量は側頭葉の神経細胞の発火パター

ンであり，その発火パターンを説明変数とし，パターン認識の結果を目的変数と

する SpM により，側頭葉のパターン認識の機能を司る神経細胞の発火パターン

を探る．この神経科学の例から明らかなように，全ての機能の発現は図 1 の機

能発現の 3ステップモデルで数理モデル化できるというパラダイムを提唱する． 
そのような流れもあり，私は、文部

科学省科学研究補助金「新学術領域

研究」平成 25 年度〜29 年度スパー

スモデリングの深化と高次元デー

タ駆動科学の創成 Initiative for 
High-Dimensional Data-Driven 
Science through Deepening 
Sparse Modeling (略称  新学術

SpM)を領域代表として申請し，採

択された． 
http://sparse-modeling.jp/ 
 この新学術 SpM では，図 1 の機能発現の 3 ステップモデルの右側の比重が高

い中学校の理科第二分野の生物学地学のテーマを，SpM を横串にすることによ

り，分野横断的に研究する．幸い，この新学術 SpM は大成功に終わり，このこ

とは図 1 の機能発現の 3 ステップモデルのパラダイムが正しいことを示唆する

こととなった． 
5. 機能発現の 3 ステップモデルからマテリアルズ・インフォマティクスの学理
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へ 
 機能発現の 3 ステップモデルにより，材料開発では，物質科学と材料科学は

違うのであるという表層的なスローガンではなく，材料開発にも図 1 の機能発

現の 3 ステップモデルが適用し，物質科学と材料工学の関係が図 1 の機能発現

の 3 ステップモデルの右のベイズ推論と左の記述抽出に記述されていて，相互

に助け合うことで材料開発がすすむというマテリアルズ・インフォマティクス

の学理の提案に繋がる． 
 私は MI2I での活動を開始するとそのことにすぐに気づき，第 15回 NIMS フ

ォーラムでの招待講演[1]でこの機能発現の 3 ステップモデルを発表した．当時

はベイズ最適化による第一原理計算の探索時間の短縮がマテリアルズ・インフ

ォマティクスだと信じられており，その人達には，私がマテリアルズ・インフォ

マティクスの学理である機能発現の 3 ステップモデルの意味は全く理解されな

かったようである．そこで我々は，機能発現の 3 ステップモデルのプライオリ

ティを取るために，新学術 SpM の国際会議 International Meeting on “High-
Dimensional Data-Driven Science” (HD3-2015)で機能発現の 3 ステップモデ

ルを発表した[2]．現在，心理学/行動科学[3]，地球化学[4]，物質材料科学で機能

発現の 3 ステップモデルの有用性が実証されつつある． 
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