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【発表のポイント】 
 物質の物性予測に適した新しい AI モデル「GNNOpt（Graph Neural

Network for Optical Spectra）」を開発しました。

 GNNOpt は、量子シミュレーションと比較して 100 万倍の速度で、しか

も高精度な光学スペクトル予測を行うことができました。

 本成果によって、光学や量子力学による新規材料開発を大幅に加速させ

ることが期待されます。

【概要】 
エネルギー応用に最適な物質を設計する上で、固体材料の構造と物性の関係

を理解することは極めて重要です。これまでは、材料構造から物性を予測する

ための強力なツールとしてグラフニューラルネットワーク（GNN）（注１、２）が活

用されてきました。しかし、材料の立体構造をコンピューター上で表現するの

が難しいため、従来の GNN で多くの複雑な材料の特性を予測することは依然

として困難です。そこで、このボトルネックを克服するための新しい GNN モ

デルが提案されています。 
東北大学学際科学フロンティア研究所のグエン タン フン（Nguyen Tuan 

Hung）助教は、米マサチューセッツ工科大学（MIT）のミンダ・リ(李明达, 
Mingda Li)教授、岡部遼太郎氏（博士課程学生）、アピチャトメティ・チョトラ

ッタナピトゥク(Abhijatmedhi Chotrattanapituk)氏（博士課程学生）と共同で、

GNN モデルに「普遍的な」アンサンブル埋め込み層を使用した新たな AI モデ

ル「GNNOpt」を開発しました。この埋め込み層は、従来の予測力を向上させ

るための最適な表現と材料を自動的にマッチングさせる機能を持ち、GNNOpt
は結晶構造のみを基にした光学スペクトルの精密な予測と、従来の量子シミュ

レーション（注３）の最大 100 万倍の速さでの計算が可能です。

今後、GNNOpt は光起電力材料や量子材料（注４）の開発を大幅に加速させる

ことが期待されます。 
本成果は 9 月 12 日、学術誌 Advanced Materials に掲載されました。

材料発見を大幅にスピードアップできる 
AI モデルを開発 

―新しいエネルギー材料や量子材料の迅速な設計が可能に―



【詳細な説明】 
研究の背景 

材料の光学スペクトルを理解することは、LED、太陽電池、光検出器、フォ

トニック集積回路（PIC）などの光電子デバイスの開発において非常に重要で

す。これらのデバイスは、現代の半導体産業の成長をけん引する上でも極めて

重要な役割を果たしています。学術界と産業界は、光学的用途に適した材料を

選別するための方法の確立に高い関心を示しています。しかし、量子シミュレ

ーションは複雑で時間がかかるため、大規模なハイスループットスクリーニン

グや広範な材料の網羅的サンプリングの課題となっています。 
近年、ハイスループットな物性予測を通じて材料探索を加速するため、機械

学習手法の材料研究への導入が進んでいます。成功した手法のひとつが、結晶

構造から材料特性を直接予測できるグラフニューラルネットワーク（GNN）で

す。しかし、機械学習モデルは、材料特性の予測において成功を収めているも

のの、光学スペクトルを効果的に予測するモデルの開発には依然として課題が

残っています。この課題を克服することにより、新しい光起電力材料の発見や、

光学スペクトルを通じた材料の基礎物理学のさらなる理解が期待されます。 
 

今回の取り組み 
研究グループは、材料の結晶構造から周波数依存の光学スペクトルを直接予

測できる革新的なグラフニューラルネットワーク（GNN）モデル「GNNOpt」
の開発に成功しました。このモデルは、自動的に入力情報の埋め込み表現を最

適化することで、従来の固定された埋め込み手法を大きく上回り、予測精度を

飛躍的に向上させました。このアプローチにより、比較的少ない 944 件のデー

タセットでも高品質な光学スペクトルの予測が可能となりました。 
さらに、クラマース・クローニッヒの関係式（注５）を活用し、誘電関数の実

数部または虚数部のいずれかから、吸収係数、屈折率、反射率など、周波数依

存のすべての光学スペクトルを抽出しました。この手法を 5,281 件の未知の結

晶構造に適用し、太陽電池に適した高性能材料のリストを特定することに成功

しました。 
加えて、f‐総和則（注６）を適用することで、GNNOpt モデルは量子性の高い

量子材料を複数同定し、材料の量子特性を評価する能力を示しました。図 1 に

は、GNNOpt のワークフローが示されています。結晶構造が入力され、その結

果として得られる全ての光学スペクトルが太陽電池材料や量子材料の同定に使

用されます。 



 
図 1. 結晶構造から光学スペクトルを予測する GNNOpt のワークフロー。結晶

構造を入力とし、全ての光学スペクトルを出力として、太陽電池材料や量子材

料を同定します。 
 
波及効果 

アンサンブル埋め込み法は、ニューラルネットワークの構造を変更すること

なく、あらゆるニューラルネットワークモデルに汎用できる普遍的な埋め込み

層です。これにより、ユニバーサルエンベッディング（注７）はあらゆる機械学習

アーキテクチャに容易に組み込むことができ、データサイエンスに大きなイン

パクトを与える可能性があります。 
さらに、高い量子性を持つ新しい量子材料や高性能太陽電池材料の発見は、

GNNOpt が多様な材料や用途にわたって光学スペクトルを正確に予測できる可

能性を明確に示しています。 
 
今後の展開 

本研究のメカニズムおよび AI モデルは、他の材料特性にも応用できる可能

性があります。将来的には、機械的特性や磁気的特性など、さまざまな材料特

性に対する新しいデータベースを構築し、結晶構造のみから多様な材料特性を

予測できる AI モデルの性能をさらに向上させていく予定です。 
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【用語説明】 
注1. グラフニューラルネットワーク（Graph Neural Networks、GNN）：グ

ラフ構造データを扱うための深層学習技術です。ちなみにグラフ構造とは、

考察する対象を頂点(ノード)で表し、対象と対象の関係を辺（エッジ）で

結んで図で表示した構造です。ネットワーク分析や最適化問題、アルゴリ

ズム、データ構造など、さまざまな分野で広く利用されている数学的概念

です。 
注2. 同変グラフニューラルネットワーク：GNN の一種で、空間的な変換に

対して同変性（equivariance）を持つモデルです。特に、対称性や物理法

則に基づいた問題において重要です。 
注3. 量子シミュレーション：原子の種類と位置の情報を入力して固体の電

子状態を計算する計算手法。正式には第一原理計算と呼ばれます。その手

法は多岐に渡り、第一原理計算を行うパッケージとしても製品版、無料版

など各種公開されています。 
注4. 量子材料：量子力学の効果を示す材料。超伝導やトポロジーといった

特殊な性質を持つ材料の一種です。 
注5. クラマース・クローニッヒの関係式（Kramers-Kronig relations）：因果

律（causality）と線形応答理論に基づく数学的な関係で、ある物理系の周

波数領域における複素関数の実部と虚部の間の関係を示すものです。これ

は、物理現象における因果性が成り立つ場合に適用され、例えば光の吸収

や屈折、電気伝導、誘電率などの分光測定データの解析に頻繁に用いられ

ます。 
注6. f-総和則（f-sum rule）は、量子力学や固体物理学において、電子の遷

移に関するエネルギー保存則や遷移確率を記述する重要な法則です。この

法則は、光子による電子の励起や遷移に関する遷移確率（オシレーター強

度、f 値）に関連しています。特に、分光学や固体物理学で、電子遷移や

吸収スペクトルの解析に使用されます。 
注7. ユニバーサルエンベッディング（universal embedding）: 機械学習の

レイヤーは、埋め込み機能を最適化することができます。 
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