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実践! マテリアルズインフォマティクス 実際の作業を通して身につける材料データ科学

～Excelではじめる機械学習チュートリアル



本チュートリアルのポイント

➢ 可解問題（トイモデル）を通じて機械学習の本質的価値を理解する

➢ 線形モデルの延長線上で非線形モデルを理解する

➢ 最適設計（逆問題）へのアプローチ ～ Excelソルバーの活用

教師あり学習と応答局面 / 教師なし学習と情報集約

初等物理の基本問題を機械学習で解く

➢ 効率よく学習データを作成する ～ 実験計画法(直交表)の活用

注) トイモデル（英語: toy model、toyは「おもちゃ」の意味）とは、物理学のモデリングにおいて、メカニズムを簡潔に
説明するのに役立つように、細部を捨象し、意図的に単純化したモデルのことである。(Wikipediaより引用)

実践！マテリアルインフォマティックス（基礎）©2020  SET Software Co.,Ltd. All rights reserved.



⊿h = 𝑎0+ 𝑎1𝑙 + 𝑎2ℎ + 𝑎3θ° + 𝑎4𝑣0

実践！マテリアルインフォマティックス（基礎）©2020  SET Software Co.,Ltd. All rights reserved.



入力
出力

ニューラルネットワークはデータ変換および交互作用の効果を中間層
を通じて学習から獲得可能

実践！マテリアルインフォマティックス（基礎）©2020  SET Software Co.,Ltd. All rights reserved.



⊿h=0を目標値
として探索
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機械学習モデル
“ブラックボックス”（？）

ドメイン固有の
普遍法則発見様々な実験データ

青い曲線： 古典力学から導出される関係式
オレンジ点： ニューラルネットワーク予測モデルから逆探索された最適条件データ

実践！マテリアルインフォマティックス（基礎）©2020  SET Software Co.,Ltd. All rights reserved.
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