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2DMAT：データ解析による計測イノベーション

・ データ解析のブレークスルーは，計測技術に革新をもたらす（例：クライオ電子顕微鏡法，2017年ノーベル化学賞）

・ 2DMATは，測定データ解析を主目的とした，汎用な数理フレームワーク．

最適化・モンテカルロ法など，多彩な解析手法を実装．実験系研究者が利用することを，想定．

・ 並列アルゴリズムを特徴として，パソコンからスパコンまで，幅広い計算機で有用．

東大物性研スパコンにはプレインストール済み．

・ モジュール化されたPython3プログラムで，実験手法・解析手法のさらなる追加が容易．
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当座対象実験：2次元物質構造解析向け量子ビーム回折実験

・ 2次元物質(原子数層からなる極薄膜物質）は，電池・触媒・デバイスなど，新規な産業応⽤が期待されている．
しかし，3次元(従来)構造に⽐べて，構造解析が困難（シグナルが微弱，構造が多様）．
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当座対象実験：2次元物質構造解析向け量子ビーム回折実験

・ 2次元物質(原子数層からなる極薄膜物質）は，電池・触媒・デバイスなど，新規な産業応⽤が期待されている．
しかし，3次元(従来)構造に⽐べて，構造解析が困難（シグナルが微弱，構造が多様）．

複雑な表⾯構造の例：Si(111)-7x7⾯

上⾯図

側⾯図

（全てSi原⼦）



ソフトウェア「2DMAT」の概要

Y. Motoyama, et al.,   https://arxiv.org/abs/2204.04484

データ解析法量⼦ビーム計測

第⼀原理計算(⾼精度量⼦⼒学計算, Quantum Espresso)との連携

任意に
組み合わせ
可能

注：(2)-(5)は並列計算(MPI対応)

(1) 局所探索(Nelder-Mead法) 
(2) ベイズ最適化
(3) グリッド探索
(4) レプリカ交換モンテカルロ法
(5) ポピュレーションアニーリング

モンテカルロ法

・TRHEPD/RHEED
・SXRD
・LEED/LEPD

注：他現象(他問題)も追加可

原⼦座標

他測定量・種々の物性



ソフトウェア「2DMAT」の概要

・汎⽤データ解析むけ数理フレームワーク
→ 5種解析⼿法と4種測定とで，任意組み合わせを可能に．

Y. Motoyama, et al.,   https://arxiv.org/abs/2204.04484

実験⼿法（問題）ごとの順問題ソルバー測定データ
(ベクトル量，
回折データ)

解データ
(ベクトル量, 典型的には原⼦座標）

・解析ワークフローの概要図



付録 最近の主な論⽂ https://www.pasums.issp.u-tokyo.ac.jp/2dmat/studies/
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