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研究成果の概要 
 離散と連続の関係を幾何学的に理解する「離散幾何解析学」を材料科学の諸課題と連携させ、
ミクロ・メゾ構造とマクロな機能物性を双方向に行き来できる新しい融合分野の開拓を目指し
た。「物質を階層的ネットワークとして理解すること」を共通の大目標として「トポロジカル材
料」「高分子材料」「連続多孔質材料／曲面材料」をそれぞれ対象とする３つの研究項目に取り組
み、物質材料の多様な課題に対して、数学を用いて高次元で複雑な構造に含まれた本質的な情報
を取り出し、ミクロとマクロの関係を階層横断的に理解して逆問題を解くための新しい概念や
理論、手法や道筋を示せた。参画した若手研究者は様々に数理・データを用いた物質探索を体験
してデジタル時代の物質科学に資する人材に育つなど、物質・材料科学の研究・開発のありかた
を大きく変える新しい融合領域を創成した。 
 
研究分野：数学（離散幾何解析学）、理論物理学、材料科学、情報科学 
 
キーワード：離散幾何解析、トポロジカル物質、高分子材料、多連続多孔質材料、指数定理、深

層学習、結び目理論、極小曲面、離散曲面、複雑ネットワーク、機械学習 
 
１．研究開始当初の背景 
 優れた機能をもつ物質・材料を創製することは我々の生活を便利にするだけではなく、時には
生活のスタイルや価値観を変える力を持っている。日本は物質・材料科学領域では科学・産業両
面で世界をリードしてきたが、近年、米国を皮切りにドイツ、中国などが情報科学を適用したデ
ータ駆動型物質探索の大型プロジェクト（Materials Genome Initiative など）を足がかりとし
て激しく追い上げている。これは「求める物性や機能を持つような物質・材料を設計する」とい
う長年の夢を実現する可能性を秘めた動きであり、従来の『順問題』的アプローチから次世代の
『逆問題』的アプローチへと、材料開発のありかたが大きく変わろうとしている。 
 そこではこれまでに蓄積された経験や知見、特に個人の内に蓄えられた感覚や勘と行った抽
象的なものを、いかにして科学の言葉にしていくかが成功の鍵となる。ここに、科学の共通言語
を提供してきた数学、特に複雑さや階層性を記述することを得意とし２１世紀に入って急速に
進展している離散幾何解析学を適用することで、物質・材料の構造・機能・プロセス関係を深く
理解できるのではないかと考えた。 
 
２．研究の目的 
 前述の背景を踏まえ、本領域では、日本が優位性を持つ数学と材料科学が協働して、従来の枠
に収まらない融合領域を創成する。また、学問の成熟と時代の要請に適った人材を育成して我が
国の学術水準の向上・強化につなげることを目的とする。 
 そのために、離散と連続の関係を幾何学的に理解する「離散幾何解析学」を材料科学の諸課題
と連携させて、物質のミクロ・メゾ構造を幾何学の言葉で記述し、マクロな物性・機能にどう関
わるかの解析（順問題）や、求められる機能物性を実現するミクロ・メゾ構造の特定（逆問題）
を可能とする融合分野の開拓を目指す。 
 
３．研究の方法 
 本領域では、数学と物質科学の連携により「物質を階層的ネットワークとして理解すること」



を共通の大目標として３つの研究項目 A01,A02,A03 を置く。 
 A01 では、トポロジーという数学の概念を導入することで初めて理解できる、従来の固体物理
学の体系では説明できない伝導メカニズムをもつ「トポロジカル物質」を対象に、無限次元の系
を有限次元の系で近似したモデルを経由して本質的な情報を抽出する「指数」という概念を用い
て、物理学の格子ゲージ理論の理解と拡張を行う。また、物質を重力で取り扱う超弦理論のホロ
グラフィー原理を用いて、相互作用の入ったトポロジカル物質系の理解を目指す。 
 A02 では、有機系材料や高分子材料の構造をネットワークとしてとらえ、３次元空間内の結び
目理論などの位相不変量を調べる手法と高度な階層的シミュレーションを組み合わせて、構造
と物性の相関の解明を目指す。 
 A03 では、石けん膜が作る構造として知られる極小曲面の概念を原子分子が作るナノ構造の世
界に持ち込むことで、材料物質の構造形成の研究を行う。特に、複雑につながった構造を分類・
最適化する「離散曲面論」を構築して、目的の機能物性を持つ界面構造の作成を目指す。 
 これら、A01,A02,A03 の研究項目の推進や連携を後押しするために、情報科学的手法の開発や
導入を担当する研究項目 B01 を置く。 

 
４．研究の成果 
 日本が強い分野でありながら、これまでほとんど出会いのなかった数学と物質・材料科学とい
う両分野間をブリッジし、互いに刺激を与え合うことで新しい概念や手法が開発された。 
 
【数学とトポロジカル材料】 
 幾何学における微分方程式の局所化・有限次元近似・離散化の概念を融合し、トポロジカル相
の研究において「指数」の概念の一般化に成功した。これにより物性物理側には「高次トポロジ
カル指標」に代表される先駆的な概念が、数学側には相互作用がある系に触発された指数定理の
展開・深化がもたらされた。また、離散幾何解析からヒントを得て素粒子論の手法で創発した時
空を物質のスピン配列から生まれた深層ニューラルネットワークと捉えて解く枠組みが生み出
され、ディープラーニングと物理学が融合した革新的な学術領域の開拓が始まった。 
 
【数学と高分子材料】 
 高分子のトポロジーや相分離構造を解析する数学的手法を確立した
ことで、分子やその集合体が作る「形」が階層を超えてどのようにマク
ロな物性・機能に繋がるかを調べられるようになり、Springer Briefs と
してテキストも出版された。分子シミュレーションとネットワーク科
学・機械学習を組み合わせたデータ科学的アプローチにも顕著な発展が
あった。これらは外挿領域に及ぶ高度な材料設計やプロセス設計につな
がる基盤として、学術・産業の両面で大きな波及効果を与えつつある。 
 
【数学と連続多孔質材料／曲面材料】 
 多孔質構造の分類と形成のために３次元トポロジー的手法や極小曲
面論などの微分幾何学的手法を構築して、原子・分子が作るミクロな構
造とマクロな機能物性との関係の解析に取り組み、離散幾何解析と材料科学の融合を切り拓い
た。炭素ナノ材料や有機金属構造体（MOF）のような実材料系で有用性を示せたことで産業界か
ら関心が寄せられる一方、物質科学の課題から刺激を受けて離散幾何学自体も豊かに発展した。 
 
 物質材料の多様な課題に対して、数学を用いて高次元で複雑な構造に含まれた本質的な情報
を取り出し、ミクロとマクロの関係を階層横断的に理解して逆問題を解くための道筋を示せた
ことは、国内外を見ても先進的な成果である。また、領域に参加した研究者は、様々に数理・デ
ータを用いる物質探索・開発を体験し、デジタル時代の物質科学に資する人材として育った。こ
れらにより、物質・材料科学の研究・開発のありかたを大きく変える融合領域の創成を達成した。 



以下に成果の例をいくつか挙げる。 
 
(1) 機械学習と物質科学の融合 
 物質を重力で取り扱う超弦理論のホログラフィー原理で発生する創
発時空を、物質のスピン配列から生まれた深層ニューラルネットワーク
と考える方法を探求した。離散幾何学的な時空と機械学習・物質科学を
融合する研究を進め、深層ボルツマンマシンと呼ばれるニューラルネッ
トワークがホログラフィック原理の重力側の物質場の経路積分とみな
せる形式を発案した。さらに、物質に双対な重力時空を再構築するため、
離散幾何学の手法を応用した機械学習のニューラル常微分方程式を用
い、創発時空を発見するプロトコルを開発した。一連の成果により、革
新的な学術領域の開拓が始まった。［文献 24］ 
 
(2) ペプチド鎖が精密に編み込まれたナノカプセルの合成に初成功 
 自己組織化の原理を利用して、ペプチド鎖 24 本と銀
イオン 24 個の計 48 成分が精密に集合して複雑に編み
込まれた球殻構造を世界で初めて合成することに成功
した。分子構造解析と数学的な結び目理論に基づくト
ポロジー解析を実施することにより、この構造はペプ
チド鎖４本と銀イオン４個が交互に連なってできたリ
ングが６つ、立方体状に絡まったトポロジーであるこ
とを示した。ナノ物質合成において、分子鎖を精密に編
み込むことで中空の球殻構造(カプセル)を人工合成し
て幾何学的構造まで同定した例はなく、画期的な成果
といえる。［文献 21,22］ 
 
(3) 数学を取り入れて触媒を「設計」 
 安定な結晶格子の探索を数学的に行うために
提案された「標準実現」の考え方を炭素のナノ構
造の予測に応用すべく、斥力項を入れた SRRI モ
デルを構築した。これはπ共役な離散曲面系にお
いて第一原理分子動力学計算を代替しうる精度
で高速な構造予測を可能にし、ガウス曲率と窒素
ドープエネルギーの相関を捉えることができた。
さらにグラフェン様の炭素材料を実験的に作製
し、その触媒能力を検証することで、数学を用い
た材料設計の有用性を実証した。求める触媒機能
を発現する異元素のドープ箇所を決め、対応する
離散曲面をデザインする「逆推論」の手法として期待される。［文献 14］ 
 
(4) 複雑ネットワーク指標を用いたポリマーの力学物性の解析 
 弾性を持った高分子である
エラストマーは、既存のモデル
では分岐数と架橋密度のみで
応力が決まるとされており、ポ
リマー鎖の繋がりの影響を加
味してゴム弾性を記述するこ
とはできていなかった。そこ
で、複雑ネットワーク科学の手
法を応用して、架橋点の実空間
上の位置とネットワーク上の
位置の両方を考慮した新たな
中心性指標を開発した。重み付きネットワーク表現を用いてエラストマーの力学物性を解析し
た結果、ネットワークの中心にいる架橋点、かつ、初期の架橋点間距離が大きい架橋点ほど応力
に対して寄与すること、距離を考慮した新たな近接中心性の指標を導入したことで架橋点間距
離と架橋点のゆらぎの両方を統一的に記述できることを明らかにした。これにより、伸びきり鎖
による応力集中の記述も可能になった。［文献 20］ 
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