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物理シミュレーションは理工学の幅広い1 野で実施されている．しかし モールがラ臣g

の現象に対してシミュレーションを行うためには 測―ータからモデルを構築する必堅

がある．‘ ,これに対して データ駆動型のモデリング手法 に茫足 に基づく臼包

理モデルが 目されている．本論 は このような深層 ”を利用した物理モデリン竺空

物理シミュレーション手法に寸して新たな手法の開発や 手法の理論析応用立

と←掻絋：い点からの穴を行ったものであるより具的には本論文の第 2章で遠←

カオス的な写像を，深層ー習を用いてモデリングすることが重 で り その意味で』倍

層物理モデリングのぃ用となっている第 3章は ‘層学習を用いた新たな 理モデリン

2圭麒ついて説明し 4章では，深屑物理モデルに寸 る理吟析を行う．第 5竜杢

第 6章は 深層学習によって得られたモールを 値計算のために離散ヒする手法や 物皿

シミュ レーション結果を超解像する手法という意味で 理シミュレーションのため唸垂

法の開発について述べる．じ下 それぞれの内容について より詳 に説明する

第 2章ではカオス的な挙動を示すi動程式とその百 象を利用した の必匿通

信システムに対してその必性を n上させる手法を提する．既存手法として フマン

デルポール仔界条件を与えた波動 式を いることでカオス的な‘動を引き こし今

それによって 杜幸を隠 る手法が提案されていた． 刊こ 波動方程式は時間 ・空!ru2
2軸をもつ．この秘匿通信システムでは この生 を利用することで やはり 2‘ 元的立

データである百を信ることが可能である 一 この手法では秘匿通信システム

としての鍵に境界条件のパラメータが用いられていたしかし 一 条 のパラメー芝は

3つの実 として与えられており プルートフ ース攻撃によってある程 画 を盗

むことが可能であった．本 では この問題を ファンデルポール 条件をニュて之

ルネットワークでモデル化することで 決した．ニューラルネヽ 、 トワークは 構‘が複難

であり， くのパラメータをもつことから ブラ、、クボヽ、クスであると言われること坦とを

い．そこで このブラックボヽ、クスと見なされるというニューラルネヽ、 トワー の 、徹迄

利用し， 条 をブラヽ 、クボヽ 、クス ヒすることで 必性を向上させた実際従う桓老

と比較し 秘匿通信のための鍵は 3つの実数パラメータからニューラルネ、トワー乞史

の全てのパラメータに亦更されており パラメータの総 は，少なくとも 百程 は在在

するため，それらを総当たり法で破ることは困難である．この 穴 果は査芍付き国竪

論文誌 Entropyに掲載された．

第 3章では深層学習の 理モデリングヘの応用として シンプレクテ 、、ク形式をこ三L

ーラルネヽ 、 トワークで邑 する手法について述べる．深層学習による 理モデリング毛法

としては ハミルトニアンニューラルネヽ、トワークがよく られている．ハミルトニ之之

ーューラルネヽ、トワークは この 野の 駆な手法ではあるがハミルトン方程式とし

て，未知のエネルギー数を用いて記述される な標系でしか成り立たないが返
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定されており，実データに対して適用できないという1:11題があった．本論 では，ハミ辺と

トン方程式の標只に しない 何足的な表王を利用することで，この問題を遼上

た具体的にはハミルトン系はシンプレクテ 、、ク 様上のハミルトンフローとして←

座握至呈 しない形で咆述される．そこで データの背後に存在するシンプレクテニL

ク形式をが習することで • この座標系に 存しない 現をモデリングで利用すること登亘

能とした．ここで シンプレクテ 、、ク形式は非退化で閉である微 2形式として遠喜

される特に閉であることを 証するために シンプレクティック形式を導く微分 1厖立

をニューラルネヽ、トワークで学習するという手法をたに考 したこの は望t

読付き国際会議 NeurIPS2021に spotlight講演として採択された．

第4章では深屈物理モデルの理論析として万能‘ ‘生の析や汎 ヒ：口 析を行

ったよく知られているように ニューラルネットワークは連続関や滑らかな ‘紐こ

対して万能近似性をもつ．またそのこ口 析として汎ヒ性唯についても 許析力饉［

められている．一方深屈物理モデルでは エネルギー関 をニューラルネヽ、トワー久文

近且工ゑが このエネルギーをそのままモールで利用するのではなく，その勾配を利用主

るという点で通常のニューラルネヽ、トワークとはなる い がされる．そのため］i

能近似性や汎届口 析は 明ではない．本論文では，まず実際にハミルトニアンこ三ユ

ーラルネヽ、トワークなどの深層 理モデルが万ヒ‘似 をもつことを至 B した．また 3:
の結果活性化 ＇として ReLU 関数を用いた場合に万能近似性が得られないことも明ら

かにした．‘に 汎化誤差についても理論 に 析を／―った．‘ 理モールでは勾配

を利用するために 通常のニューラルネットワークとは異なる構造が現れるこれにご込）

て，活性ヒ月に用上無ネできる の をおくことで 雑な構造を簡潔に旺価

する方法を与えた最後に，これらの解析結果を 物理‘における摂動理論であるKi込4

理論と組みムわせることで 可＊ 文のモデルに利用した場合の挙動についての理論解近

を行ったこの研心結果し 査読付き国際会議 MAl2022に oral吾‘として採 されと一

第 5章は ハミルトニアンニューラルネヽ、トワークやニューラルシンプレクテ 、、ク厖芸

などで得られたモデルに基づき 値シミュレーションを行うための数値解析手法とし—• 

て，変分的値積 口を提した一般にハミルトンて、などの値言 を9―う ＾ に は←

笠値；算法を用いなければエネルギー保存則などの物理法則は成り立たなくなュ

てしまう．物理法則を保つように設目された 値言 法は ‘ 型 ｛ 法と‘ぱむ

る変分的値積分器はそのような方法の一つである変分的数値積器を設計す歪と

めには， 程式の背後に 在する亦 原理が必である．また ニューラルネヽ、トワて2

はプラックボックスと呼ばれており 変分における式亦形を 析的に行うことができ立

い．そこで ニューラルネヽ、トワークモールに寸して 自動， などを利用したアル：土）

ズム的な変分計算が可能であるような変 原理が存在するかどうかを；；べる必 があ歪こ

本研究では に ハミルトニアンニューラルネヽ、トワークやニューラルシンプレク吏
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ィック形式について そのような亦 、理が 在することを明らかにし また それに基

コニ盆立的値積器を提案した特にニューラルシンプレクテ 、、 形式についてtL_
シンプレクテ 、、ク形式を導くための 1形式が作用 分に現れており 単純な歪寸称行列

の学習などを用いた場合には，変分原理が得られないことが日らかになった．この結果は←

査読付き国会合プロシーデ ングス IEICEProceedinsに掲載されたまた結吃ニ

部は国秤会二 ICMLのワー ショヽ 、プである &w_Frontiersin Learning, Control, and 

Dvnamical Svstemsに採択された． 、

第 6章は 物理シミュレーション炉果の超 像手法についての研六結果を述べた．深F杞t

習の一つの応用は 像などの超像，すなわち，低像度の画像を高解像度に変換する

手法である 物理シミュレーションの 野においても このような方法は応用されはしさめ

てお り 低 の値計結果から高解像度の計算結果を得る方法が提案されていえ込

上 立し←多くの手法では，低解像度 ・高解像度の画像や数値計算結果として，特定の解堡

度が固定されてしまっているそのため特に倅像 をさらに上げたい場合には亡工

ルをもう一度‘‘しなおす必 があった．これに対して 本 研 で は DeeONetと呼ば

れるニューラル作用素を利用した超 像手法を提 した．ニューラル作用素は 入力とユ且

力に関数をとることができるように拡張されたニューラルネヽ 、 トワークである． 、に，上i

力は関数となるためこれを利用すれば 氏像の数値計算結果を超像した結果とし工←

高精度な‘似 を として出力することが可能となる提手法では出力が関数と土£

っているため，既存手法のように 定の解像度のみに限定されることがなく 自由に触

像度を上げられるという特徴をもつ．この 如果は 国際会議 NOLTA2023に採択され

た．
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物理シミーュレーションは，理工学の幅広い分野で実施されている． しかし， モデルが未知の現象に対し＿

てシミュレーションを行うためには，観測データからモデルを構築する必要がある．近年，これに対して，

データ駆動型のモデリング手法，特に深層学習に基づく物理モデルが注目されている．本諭文は，このよ

うな深層学習を利用した物理モデリングや物理シミュレーション手法に対して，新たな手法の開発や，既

存手法の理論解析，応用など，帳広い観点からの研究を行ったものである．より具体的には，本論文の第

2章では，カオス的な写像を，深庖学習を用いてモデリングすることで，暗号のセキュリティを高める方

法が提案されており，深層物理モデリングの応用を与えている．第 3章は，深層学習を用いた新たな物理

モデリング手法について説明し，第 4章では，深屈物理モデルに対する理論解析を行っている．第 5章や

第6章は，深層学習によって得られたモデルを数値計箆のために離散化する手法や，物理シミュレーショ

ン結果を超解像する手法という意味で，物理シミュレーションのための手法の開発について述べている．

以下，それぞれの内容について，より詳細に説明する．

第2章では，カオス的な挙動を示す波動方程式とその同期現象を利用した，画像の秘匿通信システムに

対して，その秘匿性を向上させる手法を提案している．既存手法として，ファンデルポール境界条件を与

えた波動方程式を用いることで，カオス的な挙動を引き起こし，それによって，情報を隠蔽する手法が提

案されていた特に，波動方程式は時間 ・空間の 2軸をもつ．この秘匿通信システムでは，この性質を利

用することで，やはり2次元的なデータである画像を通信することが可能である．一方，この手法では，

秘匿通信システムとしての鍵に境界条件のパラメータが用いられていた．しかし，境界条件のパラメータ

は3つの実数として与えられており，プルートフォース攻撃によって，ある程度，画像を盗むことが可能

であった本研究では，この問題を，ファンデルポール境界条件をニューラルネットワークでモデル化す

ることで解決した．ニューラルネットワークは，構造が複雑であり，多くのパラメータをもつことから，

プラックボックスであると言われることが多い．そこで，このプラックボックスと見なされるというニュ

ーラルネットワークの特徴を利用し，境界条件をプラックボックス化することで，秘匿性を向上させた．

実際，従来法と比較し，秘匿通信のための鍵は，3つの実数パラメータからニューラルネットワーク中の

全てのパラメータに変更されており，パラメータの総数は，少なくとも数百程度は存在するため，それら

を総当たり法で破ることは困難であるこの研究結果は，査読付き国際論文誌 Entropyに掲載された

第3章では，深層学習の物理モデリングヘの応用として，シンプレクティック形式をニューラルネット

ワークで学習する手法について述べられている．深屈学習による物理モデリング手法としては，ハミルト

ニアンニューラルネットワークがよく知られている．ハミルトニアンニューラルネットワークは， この分

野の先駆的な手法ではあるが，ハミルトン方程式として，未知のエネルギー関数を用いて記述される，特

殊な座標系でしか成り立たない式が仮定されており，実データに対して適用できないという問題があっ

た．本論文では，ハミル トン方程式の座標系に依存しない，幾何学的な表現を利用することで，この問題

を解決した具体的には，ハミルトン系はシンプレクティック多様体上のハミルトンフローとして，座様

系に依存しない形で記述される．そこで，データの背後に存在するシンプレクティック形式を学習するこ

とで，この座標系に依存しない表現を，モデリ ングで利用することを可能とした．ここで，シンプレクテ

ィック形式は，非退化で閉である微分 2形式として定義される特に閉であることを保証するために，シ

ンプレクティック形式を導く微分 1形式をニューラルネットワークで学習するという手法が新たに考案

されているこの研究結果は，査読付き国際会議 NeurIPS2021に spotli型1t講演として採択された．

l‘̀ • 
ヽ
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第4章では，深層物理モデルの理論解析として，万能近似性の解析や汎化誤差解析を行っている．

よく知られているように，ニューラルネットワークは，連続関数や滑らかな関数に対して万能近似性をもつ．

また，その誤差解析として，汎化性能についても理論解析が進められている． 一方，深層物理モデルでは，

エネルギー関数をニューラルネットワークで近似するが，このエネルギーをそのままモデルで利用するので

はなく，その勾配を利用するという点で，通常のニューラルネットワークとは異なる使い方がされる．その

ため，万能近似性や汎化誤差解析は自明ではない．本研究では，まず，実際にハミルトニアンニューラルネ

ットワークなどの深層物理モデルが万能近似性をもつことが証明されているまた，その結果，活性化関数

として ReLU関数を用いた場合に万能近似性が得られないことも明らかになった．次に，汎化誤差につい

＇ても理論的に解析を行っている ．深層物理モデルでは，勾配を利用するために，通常のニューラルネットワ

ークとは異なる構造が現れる．これについて，活性化関数に，実用上，無視できる程度の仮定をおくことで，

複雑な構造を筋潔に評価する方法が提案されている最後に，これらの解析結果を，物理学における摂動理

論であるKAM理論と組み合わせることで，可積分系のモデルに利用した場合の挙動についての理論解析が

行われている．この研究結果は，査読付き国際会議 AAAI2022にoral講演として採択された．

第 5章は，ハミル トニアンニューラルネットワークやニューラルシンプレクティック形式などで得られた

モデルに基づき，数値シミュレーションを行うための数値解析手法として，変分的数値積分器が提案されて

いる． 一般に，ハミルトン系などの数値計算を行う場合には，特殊な数値計算法を用いなければ，エネルギ

ー保存則などの物理法則は成り立たなくなってしまう ．物理法則を保つように設計された数値計算法は，構

造保存型数値解法と呼ばれる変分的数値積分器は，そのような方法の一つである変分的数値積分器を設

計するためには，方程式の背後に存在する変分原理が必要である．また，ニューラルネットワークはプラッ

クボックスと呼ばれており，変分における式変形を解析的に行うことができない．そこで，ニューラルネッ

トワークモデルに対して，自動微分などを利用した，アルゴリズム的な変分計算が可能であるような変分原

理が存在するかどうかを調べる必要がある．本研究では，実際に，ハミルトニアンニューラルネットワーク

やニューラルシンプレクティック形式について，そのような変分原理が存在することを明らかにし，また，

それに基づいて変分的数値積分器が提案されている特にニューラルシンプレクティック形式については，

シンプレクティック形式を導くための 1形式が作用積分に現れており，単純な歪対称行列の学習などを用い

た場合には，変分原理が得られないことが明らかになった．この結果の一部は，査読付き国際会議プロシー

ディングス IEICEProceedingsに掲載され，また，その他の部分は，国際会議 ICMLのワークショップ

である NewFrontiers in Learning, Control, and Dynamical Systemsに採択された
第6章は，物理シミュレーション結果の超解像手法についての研究結果が述べられている．深屈学習の一

つの応用は，画像などの超解像，すなわち，低解像度の画像を高解像度に変換する手法である．物理シミュ

レーションの分野においても，このような方法は応用されはじめており，低解像度の数値計算結果から高解

像度の計算結果を得る方法が提案されている．しかし，多くの手法では，低解像度・高解像度の画像や数値

計算結果として，特定の解像度が固定されてしまっている．そのため，特に，解像度をさらに上げたい場合

には，モデルをもう一度学習しなおす必要があったこれに対して，本研究では， DeepONetと呼ばれるニ

ューラル作用素を利用した超解像手法が提案されている．ニューラル作用素は，入力と出力に関数をとるこ

とができるように拡張されたニューラルネットワークである特に，出力は関数となるため，これを利用す

れば，低解像の数値計算結果を超解像した結果として，高精度な近似解を関数として出力することが可能と

なる．提案手法では，出力が関数となっているため，既存手法のように，特定の解像度のみに限定されるこ

とがなく，自由に解像度を上げられるという特徴をもつ．この研究結果は，査読付き国際会議プロシーディ

ングス IEICEProceedingsに採択された．
本研究は，深層学習の物理モデリング ・シミュレーションについて，その基礎的なモデル・アルゴリズム

の構築とその理論的性質，応用の可能性を研究したものであり，物理モデリング ・シミュレーションのため

の深層学習手法について，重要な知見を得たものとして価値ある集積である．提出された論文はシステム情

報学研究科学位論文評価基準を満たしており，学位申請者の CHENYUHANは，博士（システム情報学）

の学位を得る資格があると認める．




