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内容

• 自己紹介
• 複雑理工学専攻とデータ駆動科学
• スペクトル分解

– スペクトル分解の従来法
– ベイズ計測
– レプリカ交換モンテカルロ法
– モデル選択
– 計測限界

• SPring-8全ビームラインベイズ化計画
• 高次元データ駆動科学教育プログラム



新領域創成科学研究科の組織
複雑理工学専攻
Complexity

新しい学問領域の創成を目指す新領域創成科学研究科は

「基盤科学」「生命科学」「環境学」の３つの研究系で
構成されており，既存の個別学問分野から派生する未開
拓の領域を研究・教育の対象とし，人類が解決を迫られ

ている課題に取り組んでいます．
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複雑理工学とは？

理学・工学にまたがる

様々な学術分野で普遍的
に存在する複雑性の解明

複雑理工学専攻
Complexity
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実世界には，多数の非線形要素が強く相互作用する複雑系が

普遍的に存在し，それらは単純な現象の線形的な重ね合わせ
では表現・理解することはできません．

このような複雑系を包括的に理解し応用することこそが，
新たな科学・技術を創成する原動力となります．

複雑理工学専攻の理念

複雑理工学専攻の教育・研究の目的
◇理学と工学を融合した新しいアプローチによる「複雑性」の解明
◇ナノから宇宙にわたるマルチスケール複雑系の学融合の推進
◇複雑系の理論・要素技術の構築
◇複雑系を取り扱う新しいパラダイムを創成できる研究者・技術者の養成

複雑理工学専攻
Complexity
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複雑理工学専攻の構成

本専攻では「脳・バイオ」「アストロバイオロジー」「極限

物質」の３つのモジュールを中心に，ナノから宇宙にわたる
マルチスケール複雑系の学融合を推進し，データ駆動科学を
用いて、新しい複雑系科学・技術の創成を目指しています．

また，これらの分野に共通する数理・情報・データ駆動科学
などの理論と技術に基づく「複雑系プラットフォーム」を構

築することにより研究と人材育成を促進し，新たな展開を
図っています．

複雑理工学専攻
Complexity

脳・バイオモジュール

アストロバイオロジーモジュール

極限物質モジュール複雑系プラットフォーム
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データ駆動科学
複雑理工学専攻
Complexity

• 機械学習などの人工知能を使い，各学問分野の
問題を解いていくというアプローチ

• 実験/計測/計算データの背後にある潜在的構造の
抽出に関して，データが対象とする学問に依存
しない普遍的な学問体系

• 同じアルゴリズムがスケールや対象を超えて，
有用であることが多いという経験的事実を背景
として，その理由を問い，背後にある普遍性か
ら，データ解析自体を学問的対象とする枠組み



複雑理工学専攻での
データ駆動科学の水平展開

• データ駆動科学の核融合グループとアストロ
バイオロジーグループへの水平展開を行なっ
ている．

• まずその皮切りとして，分光学を取り上げた．
• 分光学はスケールや対象を超えて広く使わ
れている。

• マルチスケールを取り扱う複雑理工でのデー
タ駆動科学の水平展開にうってつけの題材で
ある．
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内容

• 自己紹介
• 複雑理工学専攻とデータ駆動科学
• スペクトル分解

– スペクトル分解の従来法
– ベイズ計測
– レプリカ交換モンテカルロ法
– モデル選択
– 計測限界

• SPring-8全ビームラインベイズ化計画
• 高次元データ駆動科学教育プログラム



分光学とは: スペクトル分解

2=K 3=K 4=K

Nagata, Sugita and Okada, Bayesian spectral deconvolution with the 
exchange Monte Carlo method, Neural Networks 2012
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分光学の諸問題: アンケート
• スペクトルや画像データからフィッティングを行なっ
ている

• そのフィッティングの際に、パラメータを手打ちで決
めている。最急降下法などを使っているが、うまくい
かない。

• フィッティング用のモデルが複数あって、事前にどれ
を使うかを決めておかないといけない。

• S/Nが悪いデータや欠損データをなんとかした。
• 複数計測の統合を行いたい。

• そのような方は、一度ベイズ計測をお試しください。
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スペクトル分解の定式化
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誤差関数は局所解を持つ

＜通常の最適化法＞

e.g., 最急降下法

大域解
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ローカルミニマム
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ベイズ計測

計測データ

モデル

実験の結果

解析計算，数値計算

理論の結果
比較

順アプローチ

計測データ対象とする
物理系

系の物理
モデル

観測過程
計測機器の特性

逆アプローチ

全てをモデル化し

ベイズの定理で因果をさかのぼる
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p θ,K( ) p θ,K |Y( )



確率的定式化
出力は，入力からの応答とノイズの足し合わせにより生成

⇒出力は，確率変数である．
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ベイズ推論：因果律を組み込んでデータ解析
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＜ベイズの定理＞
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( )qp ：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
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p θ |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．
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高温

低温

レプリカ交換モンテカルロ法
ランダムスピン系の知見から

メトロポリス法 レプリカ交換モンテカルロ法
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K. Hukushima, K. Nemoto, J. Phys. Soc. Jpn. 65 (1996).



例題1:スペクトル分解

2=K 3=K 4=K

Nagata, Sugita and Okada, Bayesian spectral deconvolution with the 
exchange Monte Carlo method, Neural Networks 2012
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2=K 3=K 4=K

Nagata, Sugita and Okada, Bayesian spectral deconvolution with the 
exchange Monte Carlo method, Neural Networks 2012

より深い構造をさぐる: モデル選択
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モデル選択
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自由エネルギーの数値的計算法
レプリカ交換法の性質を巧妙に使う
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スペクトル分解

K€ 

F

最適なK をデータだけから決める
自由エネルギー最小化

2=K 3=K 4=K

Nagata, Sugita and Okada, Bayesian spectral deconvolution with the 
exchange Monte Carlo method, Neural Networks 2012
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ベイズ推論の拡張性
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(時間幅依存性)
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ベイズ計測
スペクトル分解のベイズ理論(Nagata et al. 2019)
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ベイズ計測:ベイズ推論によって，ピーク位置のベイズ事後確率を計算
戦略目標: 計測限界を定量的に評価できる枠組みの提案

(時間幅依存性)

ベイズ計測
スペクトル分解のベイズ理論(Nagata et al. 2019)
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SPring-8全ビームラインベイズ化計画

横山優一+河口彰吾、沙織BL02B2
BL10XU ユーザー：公立大、東工大

時分割XRD

敬称略

BL35XU 岡田研学生+筒井
メスバウアー

BL37XU 岡田研学生+水牧
XAS測定

BL39XU

BL08B2 岡田研学生+桑本
小角散乱

BL19B2

2021 2022 2023

26 26 26
2 8

赤色BLが共用BL(JASRI担当): 計26本
年度

導入

全BL

全BL本数：62本

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
来年度には過半数をこえる予定 15
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高次元データ駆動科学教育プログラム

l 「推論する」「測定する」「計算する」ことについて学
融合的なカリキュラムで視野の広い人材を育てま
す．

l 今日の内容はデータ駆動科学入門Iで講義します
l プログラム修了証書がもらえます

l 短期集中講義と基盤系各専攻の通常講義
l 短期集中講義4単位以上の履修
l 通常講義を含め合計6単位
l 新領域創成科学研究科長よりプログラム修了書

l ホームページ
http://sasakilab.k.u-tokyo.ac.jp/HD3/
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