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機能性有機材料の探索のための機械学習と
デジタルアニーラの活用事例

畠山　歓，柏川　貴弘，木村　浩一

機能性高分子の合成と計測を専門とする材料科学者の立場から，量子アニーリング技術を活用した研究に取り
組んだ際の進捗や課題などについて紹介する．材料分野でのアニーリング技術の活用事例はまだ少ないが，機械
学習の手法なども併用しながら実験現場の課題をイジングモデルとしてうまく定式化することで，理想的な材料
構造の探索などに生かせることがわかってきた．一方，問題の定式化や探索システムの実装には制約も多く，シ
ミュレーターの利用など現実的なアプローチの導入の必要性も明らかになった．具体的な対応策や将来展望など
についても紹介する．
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1. はじめに

持続可能な社会に向け，蓄電池や太陽電池などのエ
ネルギーデバイス類の性能を向上させる研究の重要性
は高まるばかりである．その鍵となるのが材料開発で
あり，新規材料の創出なしには，カーボンニュートラ
ルなどの達成は難しいだろう．これまで材料科学者は
各々の経験と勘に基づいて新規材料を探索してきたが，
情報化社会で蓄積されてきた膨大な材料情報を巧みに
活用し，材料開発を促進しようという機運が高まって
きた．このように，材料を情報・データ科学の視点か
ら捉える学際分野「マテリアルズ・インフォマティク
ス」(MI)が勃興し，国内外で注目を集めている [1–6]．
MI の基本課題は材料情報の「分析」・「予測」・「提

案」である．クラスタリング，相関（因果）分析，回
帰，クラス分類のような情報科学の手法を活用しなが
ら，材料構造・物性・製法間の関係性を解析する [1]．
最近の機械学習技術の発展に伴い，材料科学の研究を
実際に促進するための分析・予測ツールが整備されて
きた印象である．
一方，真に革新的な機能を有する新規材料をコン
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図 1 量子技術による材料探索への期待
N 成分系での探索空間は 1060N 程度．図は文献 [9]
より転載．

技術水準では難しい（もし実現すれば，環境・エネル
ギー問題は抜本的に解決されうるだろう）．主な課題
は，材料構造の多様性である．たとえば，炭素，水素，
窒素などから構成される有機材料（分子）に対象を絞っ
ても，1060 以上の構造が存在しうることが知られてい
る（図 1）[7–9]．天文学的に広い探索空間の中から理
想解を抽出するタスクに本質的な難しさがあり，情報
科学面でのブレイクスルーが求められている．GPUで
の並列計算を駆使した深層強化学習 [8, 10–12]による
構造生成の取り組みもあるが，探索可能な範囲が限ら
れるなど制約も多い．そこで，量子アニーリングのよ
うな次世代技術への注目が集まり始めている [13, 14]．

2. MIにおける量子アニーリングへの期待

新規材料を探索するタスクは一種の最適化問題であ
る．自然法則 f に従えば，ある構造 X をもつ材料の
物性 y は一意に定まる（式 (1)）．

y = f (X) (1)

新規材料の探索研究は，物性 y（例：機械強度，太
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陽電池の発電効率，電池容量）を最大化する Xideal を
探す作業と見なせる（式 (2)）．

Xideal = argmax f (X) (2)

材料研究の課題の一つは時間的な制約であり，新規
材料の合成には数日～数ヶ月以上を要する事例がほと
んどである [15]．ロボティクスによる自動化 [5]の試
みもあるが，1060 という膨大な探索空間の前では，焼
け石に水である．
評価を高速化するアプローチとして，コンピュータ

上でのX の仮想生成と，シミュレーションや機械学習
による自然法則 f の近似，すなわち材料の仮想探索が
注目されている [8, 16]．最近はシミュレーションの精
度も上がってきてはいるが，実世界の材料はナノから
バルクスケールで複雑な階層構造・相互作用を発現す
るため，予測が難しい物性ばかりである．そこで，yと
X の統計的な関係性を教師あり機械学習モデル fML

で近似する手法が提唱された（式 (3)） [1]．

y ∼= fML (X) (3)

機械学習モデルでの予測には，1条件あたり 1 ms程
度の時間は要することから，依然として，1060 もの候
補構造を網羅的に探索することは難しい．逆関数 f−1

ML

の直接的な定義も，X と yが全単射の関係にないなど
の理由により，難航している [8, 17]．
超並列の特長をもつ量子技術を用い，膨大な探索空

間を仮想探索し，理想に近い解 X ′
ideal を見つけるタス

クが，MI における量子アニーリングへの大きな期待
である（式 (4)） [7, 13]．

X ′
ideal = argmax fML (X) (4)

3. 材料探索のステップ

量子アニーラはイジングモデルとして知られる二次
形式のポテンシャル Ean から，最小のエネルギー近傍
の状態を示すバイナリ列を探索する，メタヒューリス
ティックなシステムである（式 (5)） [13, 14]．

Ean =
∑N

i�=j Jijxixj +
∑N

i=1 hixi (5)

（Jij , hi：定数，N：バイナリ列の長さ，xi =0 or 1）

MI に限らず，量子アニーラで解探索を実施するに
あたっては，1) 現実世界で最適化したい事象 X のバ
イナリ列 xbin = (10101110 . . .)への変換，2)探索ポ
テンシャル Ean の定義，3)アニーラによる解探索，4)

図 2 現実世界で扱う情報のバイナリ情報への変換
(fmap/f

−1
map) と解探索

図は文献 [9] より転載．

得られたバイナリ列のX への逆変換の 4 ステップが
必要になる．本節では一連のステップについて，筆者
らが最近検討した機能性高分子の探索タスクを例題に，
その概要を説明する．詳細については原著論文 [7] を
参照されたい．

3.1 分子構造のバイナリ列への変換
優れた電気伝導度などの，特定の機能が優れた機能

材料の設計を量子アニール技術によって探索する研究
を推進した（図 2）．ここで最適化したい対象は分子構
造，つまり原子と原子の繋がり方である．
分子構造をバイナリ列として記述するための最も有

名な手法は，Molecular Fingerprint（MFP，分子指紋）
と呼ばれるアルゴリズムである [7, 18]．MFP では，
対象とする分子中の特定の化学構造の有無を約 500–

2,000 次元のバイナリ列で表記する．異なる分子間の
類似度を比較する目的で開発されたアルゴリズムなが
ら，最近は分子構造を簡便に数値として表現するツー
ルとして，機械学習用途で広く活用されている [18]．
MFPへの変換時に分子内での位置情報類が失われ，分
子構造への逆変換が難しいという欠点もあるが，ほか
に有力な選択肢も少ないことから，筆者らは本手法を
xbin の生成に利用した．無機材料など，分子以外の化
学構造を最適化したい場合は，個別にアルゴリズムを
準備する必要がある．

3.2 探索ポテンシャルの定義
MFP によって生成されたバイナリ列としての分子

構造 xbin と目的物性 y の関係性を二次式 (5) として
近似することが次の作業になる．材料物性は複雑な分
子間相互作用のうえで発現することが多い（つまり複
雑系である）ため，構造と物性の関係性を明示的な理
論式として記述することはほぼ不可能である．そこで
機械学習の手法によって，xbin と y の統計的な関係
性 y ∼= fML(xbin) を二次（または一次）の回帰式と
して近似する [7, 13]．回帰モデルとしては，バイナ
リ列から二次式をそのまま生成可能な Factorization

Machine [13]のほか，いわゆるスパースモデリングと
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して有名な Lasso，Ridge系のアルゴリズムなどが検
討された [7]．
複雑な自然現象を二次以下の回帰式，しかもバイナ

リ化された説明変数 xbin をもとに記述しようとする
点に，量子アニーリング法の本質的な制約があるかも
しれない．しかし実際に回帰タスクを設定してみると，
これらの回帰式が Random Forestのような有名な非
線形系の機械学習モデルと同等レベルの予測性能を示
す場合もあることがわかってきた [7]．回帰性能は対象
とする分子種や物性の種類・学習データ数などにも大
きく依存するが，二次式程度の表現力で一部の材料現
象を記述できることを示すポジティブな結果である．
MI 研究において，実験結果を連続変数系の一次式

で近似する事例（スパースモデリング）は多い一方で，
バイナリ系での回帰式の生成例は少ない．今後も引き
続き，アルゴリズムの検証・最適化作業が求められる．

3.3 アニーラによる解探索
回帰モデルによって予測されるパラメータ yを最大

化するには，Ean = −y として探索ポテンシャルを
設定したうえで，その最小値を示す xbin をアニーラ
によって計算すればよい．真性の量子アニーラとして
は D-Wave 社が開発したシステムが商用化されてい
る [19]．無料枠も提供され，Python などのプログラ
ミング言語を通して計算サーバーへ容易にアクセスで
きる（2022 年 1 月現在）．ただし，真性のアニーラは
扱えるビット数や交互作用の数に強い制約がある．た
とえば，512 次元のバイナリ列から生成した二次の回
帰式をそのままD-Waveの探索ポテンシャルとして設
定することはできなかった（システムが扱える二次の
交互作用数を超えたため）．
現状では，アニーラとしてデジタル回路で動作する

シミュレーターを用いる方が便利である．数十ビット
程度のバイナリ列であれば，D-Waveなどが提供して
いる Simulated Annealingのモジュール（Python上
で動作）で問題なく最適化できる（計算時間の目安：
1～10 秒程度）[20]．
探索空間は 2N（N はビット数）であり，指数関数

的に大きくなるため，100 ビットを超える程度のバイ
ナリ列を扱う場合は専用システムを用いた方がベター
である．専用機としては，Amazonのクラウドサービ
スで試験公開中の東芝のシミュレーテッド分岐マシン
(SBM) [21]，D-Waveの量子・デジタルハイブリッドア
ニーラ，そして富士通デジタルアニーラ (DA) [22, 23]

などが存在する．いずれも数千ビット以上のバイナリ
列に対応しており，筆者（畠山）が試した範囲では，ど

のシステムもおおむね同程度の時間スケール（通信時
間含め数秒～数十秒）で，最小エネルギーの近傍と思
われる解を示した．
量子アニーラとそのシミュレーターは，最小（グロー

バルミニマム）のエネルギーを示すバイナリ状態を高
速で探索するように設計されている．実際，最小に近
い解が提示されるが，実際の材料研究で活用を進める
にあたっては，少しエネルギーの高い局所解（ローカ
ルミニマム）も有益なことがわかってきた．最小解で
は所望の物性 y の予測値が最大になるが，a) 機械学
習ポテンシャルの場合，それはあくまで予測値（目安）
にすぎない，b) y が大きいからといって，それが総合
的に有益な材料とは限らないことが理由である．
a)は記述のとおりで，回帰でポテンシャルを設計し

た制約上，実際はローカルミニマム類の方が高性能な
材料である可能性を捨てきれない．また，b)提示され
た xbinの yは確かに大きいが，抽出指標に含めなかっ
た材料パラメータ（例：合成難度）に問題がある可能
性もある．そのため，サンプリングされた複数の解を
ユーザーが選択する余地が残っている方が好都合なの
である．アニール条件をチューニングすれば，高いエ
ネルギー状態の解も比較的容易にサンプリングできる
はずだが，筆者（畠山）が調べた限り，D-Waveのハイ
ブリッドアニーラ，SBMでは該当する設定が見つから
なかった（2021 年秋頃）．他方，DAは細かなチュー
ニングが可能であるため，今回の最小近傍のローカル
ミニマムを探す用途では，共同研究環境の本装置を利
用した．是非とも，量子アニール関連のデバイスを開
発されている方々には，リッチなユーザー用オプショ
ンを残したうえでシステムを公開して頂きたい．

3.4 得られたバイナリ列の分子構造への逆変換
アニーリングによって得られたバイナリ解は，ユー

ザーにとって意味のある形式，たとえば今回は分子構造
へ変換する必要がある．分子構造はMFPと呼ばれる
アルゴリズムによってバイナリ列に変換したが，3.1 節
に記載のとおり，分子構造への逆変換は原則としてで
きない．そこで苦肉の策として，辞書比較 [7] あるい
は深層学習法 [24]を用い，バイナリ列から分子構造を
生成した．
辞書比較法は極めてシンプルで，アニールで得られ

た理想解 xbin,ideal と，既存の化合物データベース中
のバイナリ列 (MFP)を比較し，最も類似度の高い候
補を抽出する手法である．類似度を高速で比較するア
ルゴリズムやプログラムも各種公開されており，実装
難度も高くない．10 億件程度の実在分子データベー
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ス [25]などを用いれば，比較的多くの候補から，理想
的な構造を見つけることができる．しかし，1060 種と
いう本来の化合物空間からは，探索範囲が大きく絞ら
れてしまっている点がネックである．
ブームとなった深層強化学習の手法を導入する手段

も有用である．強化学習とは，目的のパラメータを最
大化するための手段やデータ構造を最適化する枠組み
である．深層学習との融合により，人間の能力を凌駕
した囲碁・将棋・テレビゲームの AI 構築や，タンパ
ク質の構造推定などが可能になったことは記憶に新し
い．化学分野でも導入が進んでおり，今回は，「指定の
バイナリ列 (xbin,ideal)と類似度の高い MFP をもつ
化学構造の生成するタスク」を設定すれば，擬似的に
MFPから分子構造への逆変換が可能となる．ただし，
学習モデルのハイパーパラメータ（例：事前学習させ
る化学構造の種類）によって生成される解が変わって
しまう，構造生成に時間を要する（例：一つのバイナ
リ列あたり数分程度）などの課題は残っている．
以上，アニーラによって得られたバイナリ列から化

学構造を生成するための手法や課題について述べた．
今のところ万能な手法は存在しないため，今後のブレ
イクスルーが重要である．

4. アニーラによる材料探索の実際

勘の鋭い読者は，3 節までを読む限り，材料探索で
量子アニーリングを使う必然性が低いと考えるかもし
れない．なぜなら，アニーラを使うよりも簡便かつパ
ワフルなアプローチが存在しうるからである．
たとえば 3.4 節の「辞書法」においては，理想バイ

ナリ xbin,ideal と既存分子データベースのMFPをわ
ざわざ比較するのではなく，y ∼= fML(xbin)の回帰式
を使い，最初からデータベース中の各分子の y を予測
してしまう方がスマートかもしれない．「深層強化学習
法」においても，xbin,ideal との類似度ではなく，yそ
のものを最大化する分子構造を生成する学習モデルを
作る方が効率的であり，世界的にはこちらが主流とい
える．
量子アニーリング技術を使うメリットを模索した結

果，a)組成物の最適化 [7], b)多目的最適化のような用
途で，その有効性を示し得るという着想に至った．実
際の事例とともに，その概要を説明する．

4.1 組成物の最適化
社会実装される材料の大半は純物質ではなく，複数

の化合物を混ぜ合わせたもの，つまり組成物である．
たとえば買い物用のビニール袋はポリエチレンと呼ば

れるプラスチックが主成分だが，柔らかくしたり，着
色するために各種添加剤を加えて成形加工する．この
とき，10n 種の化合物から m 成分を選ぶ場合，探索空
間は 10mn 程度に激増し，組み合わせ爆発の問題が生
じる．
われわれはリチウムイオン電池の電解液あるいは固

体電解質として適用可能な化合物の組み合わせを仮想
探索した．これらの材料は電解質塩と媒体分子の 2 成
分系が基本だが，電気（イオン）伝導度を上げるため，
さまざまな添加剤を加えて調製することも多い．今回
は，1 万種の候補化合物の中から，最大 6 種類の成分
を選択するタスクを設定した（図 3）．
探索ポテンシャルの定義にあたっては，先述の教師

あり機械学習モデルを活用した．回帰に先立ち必要な
作業は，学習用データの準備である．公知文献の情報
をもとに，伝導体の構造とイオン伝導度を相関付ける
データベースを構築した [15]．文献ごとにデータの所
在や形式がバラバラであったため，1 万点超の実測デー
タを収集するために，数百マンアワー程度の労力を要
した．データベースの整備はMIの懸案事項の一つで
ある．
構築したデータベースに収録されている組成物の構

造情報 xbinから伝導度 yを予測する二次の回帰式 (5)

を構築した．xbinには 6 成分の分子情報 (MFP)が含
まれ，最大 512×6≈3,000 ビット程度のバイナリ列が
生成された．この程度のサイズであれば容易にアニー
ラで解を探索できるが，回帰モデルを求める際の計算
コストが大きくなりすぎたため，実際は 400 ビット程
度まで圧縮した xbin で実装した．
アニーラにより得られたバイナリ解は辞書法によっ

て分子構造へ逆変換した．その結果，電解質として有用
と思われる構造が無事に抽出されていることがわかっ
た．ベンチマークとして，一定以上の性能を示す解を
得るために必要な時間をランダム探索またはベイズ最
適化と比較すると，104–108 倍程度の高速化が達成さ
れていた．遺伝的アルゴリズムなど，ほかの最適化手
法とも比較検証を進める必要はあるが，MIにおける量
子アニーリング技術の効能を示唆する知見といえよう．

4.2 多目的最適化
コンピュータによる化学構造の自動提案 [11, 26]は，

（情報系）化学者の長年の夢ながら，なかなか実用水準
のものが得られなかった．天文学的な探索空間の広さ
に加え，困難とされてきた課題の一つは，実験研究者
の経験や勘にたとえられる，「暗黙知」の明示・定量化
である．
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図 3 組成物の最適化タスク
104 種の化合物候補から，6 種類の構造を選択する．原
著論文では unary法により，擬似的に組成比率 (wt％)
の最適化も検討した．図は文献 [9] より転載．

材料を社会実装するためには，電気伝導度のような
特定の物性が優れているのみでは不十分で，機械強度，
化学・熱的安定性，合成難度，コストを始めとする多
彩な項目を満たす必要がある [15]．これは評価項目と
しての y が複数存在する，多目的最適化問題である．
現実問題として，すべての材料パラメータ基準を定量

化したうえで理想構造を探索することは今のところ不
可能である．先述のとおり，一つの物性のデータベー
スを構築するだけでも数百マンアワー程度の労力を要
するうえ，シミュレーションデータでは精度が不足す
るなどの課題があり，費用対効果が低いからである．
合成難度のような抽象的な指標は定量化そのものが

難しい．簡易的なアルゴリズムは報告 [27]されている
ものの精度が不十分なので，実際の運用時は実験者が
手作業で膨大な候補を選別しなければならない．
このように，材料探索の定義化そのものが難しいこ

とはMIの共通課題であるが，筆者らは量子アニーリ
ング技術によって部分的に回避することを試みた（詳
細は現在査読中の論文に掲載予定）．
鍵となるアイデアは，教師なし機械学習である．明

示的に指標 y を定義する代わりに，予め実験研究者に
「好ましい」化学構造の例をいくつかピックアップして
もらう．ここで言う「好ましい」とは，化学的な安定性
が高そう，合成が容易そうなどの抽象的な要素をひっ
くるめた「インスピレーション」であり，ヒューリス
ティックながら，実践的には有用な基準である．「好ま
しさ」を兼ね備えた候補であれば，実践レベルの化学
構造として利用できる可能性が高い．
「好ましい」特徴をもった化学種をアニーリングに
よって優先的に抽出させるために，選択された化学構
造のバイナリ列 xbinの特徴を，制限ボルツマンマシン
(RBM)によって学習させた．RBMは代表的な教師な
し・確率論的機械学習モデル [28]の一つであり，二次
形式のエネルギーポテンシャルをもつことから，量子
アニーリングと相性が良い．このように，RBMで構

造の特徴を学習させることで，選択された化合物群が
エネルギー的に安定となる（�アニーラによって選択
されやすい）状態を構築できる．
RBMと回帰ポテンシャルの線形和をもとに量子ア

ニーリングを実施することで，「目的物性 y が大きく，
かつ実践面からも好ましい化学構造」を抽出すること
ができる．仮想探索で提案された構造が，実世界でも
有用な性能を示すことも，実験的に確認した．本タス
クは遺伝的アルゴリズムや連続ベクトル系の既存ソル
バーでは対応が難しいと考えられ，量子アニーリング
技術と相性の良い課題と位置づけている．

5. さいごに

5.1 将来的に解決すべき（したい）課題
材料科学者としての筆者（畠山）の主観的な立場か

ら，MI・量子アニーリング分野で解決したい主な課題
について述べる．

5.1.1 探索ポテンシャルの定義の自動化
量子アニーリングに限らず，データ科学ツールの普

及にはユーザーインターフェイスの拡充が必須である．
多くの実験系化学者はプログラミングを不得手として
いるので，研究現場の課題をいかにしてアニーラで扱
える問題形式（二次形式の探索ポテンシャル）に変換
するかが鍵になってくる．材料現象をどのようにして
バイナリ情報へ変換するか，イジングモデルをいかに
簡便な手順で定義するかが具体的な課題である．本稿
で述べた機械学習を活用したポテンシャルの定義は汎
用性に優れるが，回帰性能（特に，y が訓練データの
範囲外にある外挿条件での予測）には多くの改善の余
地がある．

5.1.2 イジングモデルからの超越
MI研究者が欲するツールを端的に言えば，理想材料

やその製法などを探索してくれる汎用性高いソルバー
である．最適化したい対象はバイナリ配列ではなく，
分子構造や製法のような抽象度の高い情報で，「量子
コンピュータが直接，理想的な材料構造や製法を提示
してくれるシステム」があればなお良い．一方で，分
子構造の自動生成などには深層学習などの表現力の高
いモデルが必要とされており，イジングモデルでの対
応には質的な限界があるかもしれない．現在の量子ア
ニーリングの枠組みを超えることは重々承知している
が，決定木やニューラルネットワークのようなモデル
に対応したソルバーが欲しい．さらに，バイナリのみ
ならず連続値も同時に最適化したい場面も多い．量子
技術の詳細は筆者（畠山）にはわからないが，数十年
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後にはゲート型マシンなども普及し，上記の技術が広
く波及しているのではないかと密かに期待している．

5.2 結言
本稿では，材料科学者がどのように量子アニーリン

グ技術を活用しようとしているかを概説した．材料探
索を情報技術によって高速化しようとしている研究者
にとって，超並列の特長をもつ量子アニーリングは魅
力的なものである．技術的な課題は多いが，分野を跨
いだ連携とブレイクスルーにより，量子技術が「次世
代」ではなく「現在」の便利なツールとして，社会実
装されることを願う．
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