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MI の問題の多くは，順問題と逆問題の形式に帰着する．順問題の⽬的は, 系の⼊⼒に対する出⼒の予

測である．物性予測の⽂脈では，⼊⼒は物質（分⼦，組成，結晶など），出⼒は物性値（エネルギー，

電⼦状態など）に相当する．データ科学の⽂脈において，これらの解析は物質構造の“表現・学習・⽣成”を

⾏うことに相当する．記述⼦と呼ばれる特徴ベクトルによって物質の構造を“表現”し，データのパターンから構

造から物性の数学的写像を“学習”する．さらに，計算機を⽤いて所望の物性値を有する物質を“⽣成”し，

有望な候補物質を炙り出す．対象となる⼊⼒は，分⼦，組成，結晶，混合物，プロセス，合成経路等，

問題に応じて多様な形式をとりうる． 

本チュートリアルでは，MI における最も基本的な要素技術である記述⼦に焦点を絞り，分⼦・組成・結晶

構造を対象とする基本的な記述⼦に関する包括的レビューを⾏う．さらに「転移学習に基づく記述⼦の⾃動設

計技術」や「記述⼦の設計とモデルの解釈可能性」等について解説する．また，Python に基づき開発された

記述⼦計算⽤のソフトウェア「XenonPy」の紹介を⾏う． 

 


