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本講演では、最近盛んに利用されている機械学習分子動力学法について解説する
とともに、学習精度に計算精度が依存しない機械学習シミュレーションである自己
学習ハイブリッドモンテカルロ法について紹介する。

より正確な原子分子シミュレーションを行うためには、より正確な原子間相互作
用の評価が必要であり、密度汎関数理論に基づく第一原理計算で得られたポテンシ
ャルを微分することで得られる力を使った第一原理分子動力学が現時点で最も正確
なシミュレーションであると考えられている。しかしながら、第一原理分子動力学
法は計算の各ステップで第一原理計算を行うために計算コストが莫大であり、長時
間あるいは大きな系の計算が困難であった。これを解決する手法として、第一原理
計算で得られたポテンシャルを再現するような人工ニューラルネットワーク(ANN)
を構築して分子動力学を実行する機械学習分子動力学法が脚光を浴びており、盛ん
に利用されている。ANNを構築する際の最適なトレーニングデータは、元々の第一

原理分子動力学法で生成される原子配置とそのポテンシャルである。しかしながら
、第一原理分子動力学法の計算負荷が高いために機械学習分子動力学法を用いるの
であるから、元々の第一原理分子動力学法でデータを集めるのは本末転倒である。
本講演では、自己学習モンテカルロ法のアイディア[1]を用いることで、得られた

結果が統計的に厳密にオリジナルの第一原理計算分子動力学法の計算結果と等しい
手法を開発したことを報告する[2]。そして、その手法を用いて、4元素系でも精度
よく計算ができることを示すため、フォノン誘起超伝導体YNi2B2Cのフォノン計算
の結果を報告する。
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