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本セミナーの目的

•本セミナーでは、今後の物性研究にとって必
須なベイズ計測を紹介する。

•本セミナーでは以下を説明する

1. ベイズ推論導入のきっかけとなった、修士
時代の強相関電子系の研究

2. y=ax+bのベイズ計測の解析計算

3. 磁化率と比熱のベイズ統合



内容
• 自己紹介と導入

• 修士課程の研究の紹介

• ベイズ計測の導入: y=ax+bの取り扱いを通じて

• ベイズ計測とは?
• 最小二乗法

• ベイズの定理 神器1: パラメータの事後確率推定

• ノイズ分散推定

• 神器2: ベイズ的モデル選択

• 神器3: ベイズ統合

• 磁化率と比熱のベイズ統合

• SPring-8全ビームラインベイズ化計画

• まとめと今後の展開



自己紹介
• 大阪市立大学理学部物理学科 (1981 - 1985)

– アモルファスシリンコンの成長と構造解析
• 大阪大学大学院理学研究科(金森研) (1985 – 1987)

– 希土類元素の光励起スペクトルの理論
• 三菱電機 (1987 - 1989)

– 化合物半導体（半導体レーザー）の結晶成長
• 大阪大学大学院基礎工学研究科生物工学(福島研) (1989 - 1996)

– 畳み込み深層ニューラルネット(DCNN)
– 情報統計力学(ベイズ推論と統計力学の数理的等価性)

• JST ERATO 川人学習動態脳プロジェクト (1996 - 2001)
– ベイス推論に基づく計算論的神経科学

• 理化学研究所 脳科学総合研究センタ 甘利T(2001 - 04/06)
– ベイズ推論，機械学習，データ駆動型科学

• 東京大学・大学院新領域創成科学研究科 複雑理工学専攻
– 情報統計力学、データ駆動科学  (2004/07 – )



物性科学の特徴
•第一原理として、量子力学と電磁気学で記述で

きる。

•しかし、強相関電子系からも解るように、第一
原理的に物性を議論することはできない。

•そのため、現象を説明するモデルは複数存在
する可能性があり、モデル自身とそのパラメー
タを実験/計測データから決定する必要がある。

•その情報数理基盤がベイズ計測である。

•これが物性研究とベイズ計測の協奏の必要性
である。
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• 自己紹介と導入
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• ベイズ計測とは?
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修士課程の指導教官
小谷章雄先生



修士課程を終えての感想 (1/4)

ヒトがモデルのパラメータをハンドチューンして議論
今回の集中講義の動機 -> ベイズ計測へ

(Kotani, Okada and Okada, 1987)

希土類化合物のX線光電子分光スペクトル
(XPS)とX線光吸収スペクトル(XAS)の理論



• Kotaniモデル：

• Udcにより5d電子が内殻正孔とエ
キシトンを形成する

• 5d電子が局在することでCe5dバ
ンドが狭くなり，f電子と相互作用
する(Ufd)

• 結論

– 絶縁体には必要
– 金属ではよくわからない

Kotaniの2p-XASのモデル

修士課程を終えての感想 (2/4)



修士課程を終えての感想 (3/4)

• 金属では励起電子の緩和プロセスが見えていた．
• 励起の初期にはUdcが絶縁体程度(Kotaniの主張)
• 緩和することで遮蔽効果が効く．Udc =0(Gunnarsonの主張)
• これはまだ決着がついていないと思われる．

core hole

フェルミ面
遮蔽
効果

電子

core hole

Udc = 5eV Udc =1.5eV

KotaniとGunnarssonの主張



修士課程を終えての感想 (4/4)

f XPS (EB ) = f XPS (EB |ε f ,V ,U fc ,U ff )

f XAS (x) = f XAS (x |ε f ,V ,U fc ,U ff ,Udc ,U fd )

f XAS (x) = dx ' f XPS (x ' |ε f ,V ,U fc ,U ff )∫ g5d (x)

なにが問題か: モデル選択



修士時代の研究の問題点

• 数理モデルのフリーパラメータの決定精度が、
 そのモデルの正しさ証明つながる
• ミクロなレベルと分断されているため、
 一般に複数の数理モデルが存在する
ベイズ計測の必然性(パラメータ推定、モデル選択)

有効ハミルトニアンによる
X線光スペクトルの記述の階層

量子力学と電磁気学の階層

演繹による導出不可能!
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ベイズ計測とは?
p Y,a,b( ) = p Y | a,b( ) p a,b( ) = p a,b |Y( ) p Y( )

p a,b |Y( ) =
p Y | a,b( ) p a,b( )

p Y( )
∝ exp −nE a,b( )( ) p a,b( )

＜ベイズの定理＞

a,b

€ 

Y
生成（因果律）

p a,b( ) ：事前確率。あらかじめ設定しておく必要がある。
これまで蓄積されてきた科学的知見

p a,b |Y( ) ：事後確率。データが与えられたもとでの
物理パラメータの確率．

ベイズ推論

ベイズ計測三種の神器
1.物理パラメータの事後確率分布定
2. モデル選択
3. データ統合 



ベイズ計測
•ベイズ推論のうち計測科学に重要な三つの要
素からなる情報数理科学的体系で、その三要
素はベイズ計測三種の神器と呼ばれる

1. 物理パラメータの確率分布推定
2. 同一データを説明する複数モデルをデータの
みから選べるベイズ的モデル選択

3. 同一物質に対する複数の実験データを系統
的に統合するベイズ統合

•従来の最小二乗法によるパラメータフィットで
は、1.の物理パラメータの点推定しか行えない
•パラメータフィットを超えて: ベイズ計測では、取
り扱えることが質的に異なる



ベイズ計測と利点の理解のために
y=ax+bへのベイズ計測の導入
•最もよく知られていおり、解析的取り合う使
いもできるデータ解析手法

•磁化率、誘電率などの系の線形応答特性を
測定する際に、いまでも用いられいる

•y=ax+bにベイズ計測を導入し、解析的な
取り扱いが可能

•ベイズ計測の利点が解析計算を通して理解
可能



ベイズ計測の利点
y=ax+bの取り扱いを通じて

•従来の最小二乗法
•1.物理パラメータの点推定

•ベイズ計測

•1.物理パラメータの確率分布推定

•2.データからのベイズ的モデル選択

•3. ベイズ統合:磁化率と比熱のベイズ
統合
•横山さんのXPSとXASのベイズ統合
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• 最小二乗法
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• SPring-8全ビームラインベイズ化計画

• まとめと今後の展開



y

x

傾き a ： 系の線形応答、バネ定数、電気伝導度、誘電率

𝑦 = 𝑎𝑥 + 𝑏

ベイズ計測の利点
y=ax+bの取り扱いを通じて

現状でも用いられている最も簡単な例



この二つの推定精度の違いを数学的に表現したい
準備として従来手法の最小二乗法

ベイズ計測の利点
y=ax+bの取り扱いを通じて



二乗誤差E(a,b)を最小にするようにパラメータをフィット（最小二乗法）

分散：平均： ，

とする場合

y=ax+bの最小二乗法
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• 磁化率と比熱のベイズ統合
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ベイズ計測の利点
y=ax+bの取り扱いを通じて

結論: 神器1 パラメータの事後確率推定 



y=ax+bの最小二乗法



二乗誤差E(a,b)を最小にするようにパラメータをフィット（最小二乗法）

分散：平均： ，

とする場合

y=ax+bの最小二乗法
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p Y,a,b( ) = p Y | a,b( ) p a,b( ) = p a,b |Y( ) p Y( )

p a,b |Y( ) =
p Y | a,b( ) p a,b( )

p Y( )
∝ exp −nE a,b( )( ) p a,b( )

＜ベイズの定理＞

a,b

€ 

Y

生成（因果律）

p a,b( ) ：事前確率。あらかじめ設定しておく必要がある。
これまで蓄積されてきた科学的知見

p a,b |Y( ) ：事後確率。データが与えられたもとでの，パラメータの確率．

ベイズの定理による
神器1: パラメータの事後確率推定 (1/4)



神器1: パラメータの事後確率推定 (2/4)



神器1: パラメータの事後確率推定 (3/4)



神器1: パラメータの事後確率推定 (4/4)



神器1: パラメータの事後確率推定
ノイズ分散推定
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y

x

現在のデータ
訓練データ

問題意識 神器2: ベイズ的モデル選択
y=axかy=ax+bか?

訓練誤差
y=ax+b: 訓練誤差小

y

x

未来のデータ
テストデータ

汎化誤差

y=ax: 訓練誤差小

ノイズに過学習

モデル選択できる理由:汎化誤差は観測ノイズに依存する



p K,θ,Y( )

p K |Y( )1. 欲しいのは

2.   がないぞθ
3. の存在を仮定
     

p(K,Y ) = p K,θ,Y( )dθ∫

p Y |θ,K( ) = p yi |θ( )
i=1

n

∏ ∝ exp −nE θ( )( )

p K,θ,Y( ) = p(Y |θ,K )p(K )

4. 無駄な自由度の系統的消去：周辺化，分配関数

€ 

p K |Y( ) =
p Y |K( )p K( )

p Y( )

€ 

∝ p K( ) exp −nE θ( )( )p θ( )dθ∫

自由エネルギーを最小にするモデル を求める．

F(K ) = − log exp −nE θ( )( ) p θ( )dθ∫
K

€ 

YK
生成生成

推定

：傾き 切片
：観測データY

K ：モデル

𝑎, 𝑏

𝑎, 𝑏

神器2: ベイズ的モデル選択



モデル選択: 自由エネルギー
𝒚 = 𝒂𝒙か𝒚 = 𝒂𝒙 + 𝒃か?

𝐹

𝐾1 2

• 𝐾 = 1 ∶ 𝑦 = 𝑎𝑥
• 𝐾 = 2 ∶ 𝑦 = 𝑎𝑥 + 𝑏

34データのみからモデルを選択できる



まとめ: ベイズ計測の利点
y=ax+bの取り扱いを通じて

•従来の最小二乗法
•1.物理パラメータの点推定
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•1.物理パラメータの確率分布推定

•2.データからのベイズ的モデル選択

•3. ベイズ統合:磁化率と比熱のベイズ
統合
•横山さんのXPSとXASのベイズ統合
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• ベイズ計測とは?
• 最小二乗法

• ベイズの定理 神器1: パラメータの事後確率推定

• ノイズ分散推定

• 神器2: ベイズ的モデル選択
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ベイズ統合による結晶場ハミルトニア

ンパラメータ推定
西村怜A, 片上舜A, 永田賢二B, 水牧仁一朗C, 

岡田真人A

（東大新領域A、NIMSB、JASRIC）
Nishimura, Katakami, Nagata, Mizumaki and  Okada
"Bayesian Integration for Hamiltonian Parameters of 
Crystal Field"Journal of the Physical Society of Japan 
Vol.93, No.3(2024)



従来のパラメータ推定

磁化率 比熱

38

対象とする
物理系

実験

複数の観測データ

物理系を決定するパラメータを推定

従来の解析法の問題点

・最急降下法では点推定であるため推定精度を評価することが困難
・局所解におちいる可能性が存在する
・複数の推定結果を主観的に解釈する



4f希土類イオンの結晶モデル

磁化率 比熱

観測データ生成

39

結晶場ハミルトニアン
正方晶： #𝐻!"# 	= 𝐵$% (𝑂$% + 𝐵&% (𝑂&% + 𝐵&& (𝑂&&
立方晶：𝐻!"# = 𝐵&%(0&% + 5𝐵&&)
※等価演算子
(𝑂$% = 3𝐽'$ − 𝐽 𝐽 + 1
(𝑂&% = 35𝐽'& − 30𝐽 𝐽 + 1 𝐽'$ − 6𝐽 𝐽 + 1 + 3𝐽$ 𝐽 + 1 $

(𝑂&& =
1
2
(𝐽(& − 𝐽)&)



ベイズ推定

40

𝑝 𝜽|𝑫 =
𝑝 𝑫 𝜽 𝑝 𝜽

∫ 𝑝 𝑫|𝜽 𝑝 𝜽 𝑑𝜽

・パラメータの値と精度の両方を推定可能
・全パラメータ空間を自動で探索するため、
客観的な解析が可能

生成

推定

!"#$%

𝑫𝜽

!"#

𝑫

𝜽

𝑝(𝜽)：事前確率分布
𝑝(𝑫|𝜽)：尤度関数

𝑝(𝜽|𝑫)：事後確率分布

・ベイズ推論：計測データの生成を確率
モデルとして定式化
・ベイズの定理により推定パラメータの
事後確率を求める



ベイズ統合
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𝑝 𝜽|𝑫! , 𝑫" =
𝑝 𝑫! , 𝑫" 	 𝜽 𝑝 𝜽

∫ 𝑝 𝑫! , 𝑫" 	 𝜽 𝑝 𝜽 𝑑𝜽

=
𝑝 𝑫! 	 𝜽 𝑝 𝑫" 	 𝜽 𝑝 𝜽

∫ 𝑝 𝑫! 	 𝜽 𝑝 𝑫" 	 𝜽 𝑝 𝜽 𝑑𝜽

ベイズの定理で推定パラメータの
事後分布𝑝(𝜽|𝑫𝟏, 𝑫𝟐)を求める

・複数のデータを統合的にベイズ

推定することで客観的な同時解析
が可能

生成

推定

!"#$% 𝑫,
𝜽

!"#

𝑫$

𝑫,

𝜽

𝑝(𝜽)：事前確率分布
𝑝 𝑫, 𝜽 , 𝑝(𝑫$|𝜽)：尤度関数
𝑝(𝜽|𝑫,, 𝑫$)：事後確率分布

𝑫$



確率モデル

分割モデルの尤度

! " ! #$" % &
$"

'(

# !
$

)*+ , - " $" . " %

! " %#$$ % &
$$

'(

# "
$

)*+ , - $$$. $ %

!! "!"# $% " "&'( )* !&'( +, - .$ #%#$%&"/01
$ #

分割モデルの事後確率分布

𝑝 𝜽 𝑫! , 𝑏# =
𝑏#

2𝜋

$ !
%
exp −𝑁#𝑏#𝐸# 𝜽

𝑝 𝜽
𝑝 𝑫! , 𝑏#

𝑝 𝜽 𝑫" , 𝑏% =
𝑏%

2𝜋

$ "
%
exp −𝑁%𝑏%𝐸% 𝜽

𝑝 𝜽
𝑝 𝑫" , 𝑏%



確率モデル
分割モデルの尤度の積

𝑝 𝑫! , 𝑏" 𝜽 𝑝 𝑫%, 𝑏$ 𝜽 =
𝑏"

2𝜋

# !
$ 𝑏$

2𝜋

# "
$
exp −𝑁𝑏𝐸 𝜽

𝑁 ≡ 𝑁" + 𝑁$

𝑏 ≡ 𝑏" + 𝑏$

𝐸 𝜽 ≡
𝑁"

𝑁
𝑏"

𝑏
𝐸" 𝜽 +

𝑁$

𝑁
𝑏$

𝑏
𝐸$ 𝜽

統合モデルの事後確率分布

𝑝 𝜽 𝑫! , 𝑫%, 𝑏" , 𝑏$ =
𝑏"

2𝜋

# !
$ 𝑏$

2𝜋

# "
$
exp −𝑁𝑏𝐸 𝜽

𝑝 𝜽
𝑝 𝑫! , 𝑫%, 𝑏" , 𝑏$
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ベイズ推論を用いると統合した誤差関数が数式で導ける



ベイズ自由エネルギー
ノイズ分散𝑏推定 & モデル選択

→ベイズ自由エネルギーを導入

ベイズ自由エネルギー
周辺尤度関数を用いて定義

𝐹 𝑏" = −ln	𝑍 𝑫! , 𝑏" = −ln∫ 𝑝 𝑫! 	, 𝑏" 𝜽 𝑝 𝜽 𝑑𝜽
𝐹 𝑏$ = −ln	𝑍 𝑫%, 𝑏$ = −ln∫ 𝑝 𝑫%, 𝑏$ 𝜽 𝑝 𝜽 𝑑𝜽
𝐹&'( 𝑏" , 𝑏$ = −ln	𝑍 𝑫! , 𝑫%, 𝑏" , 𝑏$ = −ln∫ 𝑝 𝑫! , 𝑫%, 𝑏" , 𝑏$ 𝜽 𝑝 𝜽 𝑑𝜽

𝑝 𝜽|𝑫! , 𝑫" =
𝑝 𝑫! , 𝑫" 𝜽 𝑝 𝜽

∫ 𝑝 𝑫! , 𝑫" 𝜽 𝑝 𝜽 𝑑𝜽

周辺尤度関数

尤度関数
ベイズの定理



人工データ

磁化率 比熱

(1)𝜎&'( = 10) %

(2)𝜎&'( = 10*

(1)𝜎+,- = 10) .

(2)𝜎+,- = 10) #



ノイズ推定
磁化率 比熱

(1)𝜎&'( = 10) % (1)𝜎+,- = 10) .

推定値 𝑏 = 8.1113×10-

真値 𝑏 = 10&
推定値 𝑏 = 10.

真値 𝑏 = 10.



事後分布

�A	¥	Ô �Ë�Û�ç�Ä�Ç�ž�ï
𝐻!"# = 𝐵&%(0&% + 5𝐵&&)

(1)
𝜎/01 = 10)$

𝜎234 = 10)-

(2)
𝜎/01 = 10%

𝜎234 = 10),

統合により分布幅が減少→推定精度向上



磁化率と比熱のベイズ統合結論
まとめ

! 異種計測へのベイズ統合の提案
→磁化率・比熱の異種計測結果を客観的
に解釈

! 4f希土類イオンの正方晶に適用
→情報を統合することで推定精度が向上
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内容
• 自己紹介と導入

• 修士課程の研究の紹介

• ベイズ計測の導入: y=ax+bの取り扱いを通じて

• ベイズ計測とは?
• 最小二乗法

• ベイズの定理 神器1: パラメータの事後確率推定

• ノイズ分散推定

• 神器2: ベイズ的モデル選択

• 神器3: ベイズ統合

• 磁化率と比熱のベイズ統合

• SPring-8全ビームラインベイズ化計画

• まとめと今後の展開



SPring-8
•アメリカのAdvanced Photon Source (APS)，
ヨーロッパのEuropean Synchrotron 
Radiation Facility(ESRF) と合わせて，世界
3大放射光施設．

•理研はSPring-8を「データ創出基盤」であると
言っている．年間延べ1万人が利用．

• APSやESRFにおいてベイズ計測は導入され
ていない．

•放射光におけるベイズ計測に関しては日本が
最先端である．



SPring-8全ビームラインベイズ化計画
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赤色BLが共用BL(JASRI担当): 計26本

FG

HI

J "#

情報と放射光研究者のマッチング

放射光ユーザーへの展開

14

今年(2024)年度中に14BL/26の
ベイズ化が完了
理事長賞受賞の波及効果により、
SPring -8全体のミッションとなり、
ベイズ化実績によりBLが評価される体制へ



SPring-8全ビームラインベイズ化計画
•通常では系統的手法がない、モデル選択と

データ統合をベイズ計測で系統的に取り扱う

•フラッグシップ戦略: ベイズ計測をSPring-8
に導入し、身近な計測と他の大型計測施設
への起爆剤とする．

• 2023年度JASRI理事長賞JASRIデータ駆
動科学グループ横山優一氏受賞を契機に、
全BLにベイズ計測利用の加速へ

• 2024年中に14BL/26のベイズ化が完了し、
2025年中に全BLのベイズ化も完了



SPring-8全ビームライン
ベイズ化計画の波及効果

•フラッグシップ戦略もあり、追従施設が続出
• SPring-8/JASRI: 2023年3月7日
•あいちSR: 2023年10月30日
•日本放射光学会若手研究会: 2024年9月2日
•台湾(NSRRC): 2024年9月4日
•佐賀LS: 2024年10月16日
•広大HiSOR: 2024年11月18日
• PF: 2025年2月6日
•広大HiSOR: 2025年3月5日



内容
• 自己紹介と導入

• 修士課程の研究の紹介

• ベイズ計測の導入: y=ax+bの取り扱いを通じて

• ベイズ計測とは?
• 最小二乗法

• ベイズの定理 神器1: パラメータの事後確率推定

• ノイズ分散推定

• 神器2: ベイズ的モデル選択

• 神器3: ベイズ統合

• 磁化率と比熱のベイズ統合

• SPring-8全ビームラインベイズ化計画

• まとめと今後の展開



まとめと今後の展開:
物性科学を含む物理学の刷新へ
データ駆動科学一講座導入

データ駆動科学講座
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