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近年の情報科学の進展により、材料科学の研究手法の革新が起こっている。

われわれは計測インフォマティクス手法の研究開発により、量子ビーム実験

のハイスループット化および全自動での計測・解析を実現することを目指して

いる。本マルチプローブ課題で目指す研究の目的は、大型施設での量子ビー

ム実験の単なる自動化や遠隔化ではなく、研究者をルーチンワークから解放

しよりクリエイティブな研究活動に専念できるようにすること、および従来は熟

練した専門家しか出来なかった高度な材料計測・解析を誰にでも可能にする

ことである。われわれの目指す自動化により、量子ビームを利用した計測・解

析結果の再現性が担保されるため、材料科学の進展に欠かせない技術にな

りうると期待される。また、コロナと共存しなければならない現代において、高

度な計測と評価が、熟練者のマンパワーを介することなく自動化されることに

は極めて重要な意義があると考えている。 

これまでの研究で下記の研究成果が上がっているので報告する。 

1) 統計的手法による量子ビーム計測の高速化 [1] 

2) 次元削減と類似度評価による量子ビームデータ解析の自動化 [2] 

3) ハイパパラメータ最適化を用いたリートベルト解析の自動化 [3] 

4) リートベルト解析と第一原理計算の融合による全自動データ解析 [4] 

5) 解釈可能な機械学習による X 線回折パターンからの知識発見 [5] 
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