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● セミナーの受講申込みについて ●

①

②

株式会社Ｒ＆Ｄ支援センター

『MLIP【WEBセミナー】』 セミナー申込書

　必要事項を記入のうえ、FAXにてお申し込

みください。弊社で内容を確認後、受領のご

連絡を差し上げます。受講用URLは後日お

送りいたします。

　なお、お申し込み後のキャンセルは原則とし

て承っておりません。ご都合により出席できな

い場合は、代理の方にご出席いただくようお

願いいたします。代理の方も見つからない場

合は、（土日祝日を除く）8日前までにご連絡

いただければキャンセルを承ります。

     〒135-0016　東京都江東区東陽3-23-24　VORT東陽町ビル7階
TEL)  03‐5857‐4811  FAX)  03‐5857‐4812  URL)  https://www.rdsc.co.jp/

No.260289

お申込み･振込に関する詳細はＨＰをご覧下さい。
　　⇒　https://www.rdsc.co.jp/pages/entry

個人情報保護方針の詳細はＨＰをご覧下さい。
　　⇒　https://www.rdsc.co.jp/pages/privacy□Eメール　□郵送 会員登録 （無料）

※本セミナーはZOOMを使ったWEBセミナーです。会場開催はございません。

●講師：熊本大学 大学院 先端科学研究部(理学系) 准教授 博士(理学)　島村 孝平　氏
【講座の趣旨】

【プログラム】

会社名
住所

電話番号 FAX
お名前 所属・役職 E-mail

※ご希望の案内方法を選択してください。複数選択可。

セミナーお申込みＦＡＸ
０３－５８５７－４８１２

※お申込み確認後は弊社よりご連絡いたします。

※会員登録（無料）をしていただいた方には下記の割引・特典を適用します。
　・1名でお申込みされた場合、1名につき46,200円（税込）
　・2名同時でお申し込みされた場合、2名で49,500円（税込）

◆日　時：2026年02月24日（火） 13:00～16:00
◆会　場：WEBセミナー（オンライン開催）
◆聴講料：1名につき49,500円（税込、資料付）　

機械学習原子間ポテンシャル(MLIP)の基礎と実践的活用法

～第一原理精度を高速化する新しい計算手法～

https://www.rdsc.co.jp/seminar/260289

　近年、第一原理計算に匹敵する精度を保ちながら、分子動力
学計算を数桁高速化できる手法として、機械学習原子間ポテン
シャル（MLIP）が急速に普及しています。
　本セミナーでは、MLIPの基礎原理から最新の応用事例まで
を体系的に解説します。まず、従来型原子間ポテンシャルとの相
違点を概観し、その中で構造記述子の発展と同変性などの概
念が必要とされる理由を示します。続いて、学習データの作成
方法、モデルの構築・検証といった実務的なポイントを具体的
に紹介します。さらに、近年は80を超える元素を学習した
Foundation Model型のMLIPが登場し、従来とは異なる運用ス
タイルが広がりつつあります。
　本セミナーでは、こうした最新動向にも触れつつ、固体・有機
材料など多様な材料系での応用例を取り上げ、MLIPがどのよ
うに研究・開発へ活かされているかを示します。MLIPを用いた
シミュレーションの高度化や、開発プロセスの効率化を目指す
方に有益な内容です。

２．MLIPの理論的基礎
　2-1　記述子の考え方
　　（1）回転・並進・鏡映対称性（E(3)）が何故必要か？
　　（2）局所環境の特徴量化
　2-2　不変性と同変性の概念
　　（1）エネルギーと力の関係
　　（2）E(3)不変性・同変性の意義
　2-3　ブレークスルーMLIP
　　（1）Behler‒Parrinello Neural Network (NN) Potential
　　（2）Atomic Cluster Expansion
　　（3）メッセージパッシング型Graph NN MLIP
３．MLIP構築の実務フロー
　3-1　学習データの準備
　　（1）第一原理計算のポイント
　　（2）サンプリング戦略
　　（3）Universal Datasetの利用
　3-2　学習プロセス
　　（1）コスト関数の構成
　　（2）学習・検証・テスト
　3-3　精度評価と解釈性
　　（1）RMSE、MAEなどの指標
　　（2）結合エネルギーらに基づく評価
　　（3）モデルのブラックボックス性とその対処
４．最新動向
　4-1　Foundation Model
　4-2　電子状態計算との融合
　4-3　物理学的に本質的な学習を行うには
５．まとめと質疑応答

１．機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）の概要
　1-1　MLIPとは何か
　　（1）従来型原子間ポテンシャルとの違い
　　（2）第一原理精度と計算速度の両立
　1-2　MLIPが注目される背景
　　（1）大規模分子動力学計算の必要性
　　（2）材料開発などの応用領域の拡大
　1-3　実際のMLIP応用例


