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材料科学分野のベンチマークの実例に学ぶ：核融合関連
データのベンチマーク化にむけて

核融合科学学際連携センター　第四回 フュージョン・インフォマティクス勉強会

核融合科学研究所　学際連携センター　特任助教

草場 穫



今日の勉強会の動機
・現在、NIFS学際連携センターでLHD実験データを使った学際連携
の推進を支援する活動を行っている。

→詳細:「学際連携センターにおけるLHDデータ資源を活用した学際
連携推進の支援案(別資料)」参照

・まず初めに、LHD実験データの中でも早く実現できそうなデータ領
域・問題設定でベンチマークセットを作成・発表を目指す。

→ 向井清史、草場穫、剱持尚輝、庄司主、横山雅之、鈴木優也（学生）
からなる主に放射崩壊の異常検知をテーマとしたベンチマークセット作
成グループを立ち上げた。
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→ 他の分野のベンチマークセットについて学び、ベンチマーク作成の
指針や論文化の際の参考にする。



今日の勉強会の動機
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→発表者が専門とするマテリアルズインフォマティクス（MI) 、特に 
無機のMI分野でのベンチマークセットに関する論文を紹介する。

・MatBench: 無機MIのベンチマークとして著名 (引用数>300) 
・CSPBench: 著名では無いが発表者の専門分野 (結晶構造予測)

→材料科学の細かい部分は今回の議題の中心では無いため、省いて 
説明する。

→論文の説明に入る前に機械学習分野におけるベンチマークセットにつ
いて説明する。



機械学習分野におけるベンチマークとは?

4

ベンチマークセット: 機械学習モデルの性能を客観的かつ再現可能に比
較・評価するために用いられる、標準的なデータセットを指す。

一般的に、ベンチマークを発表する際は、評価指標 (MAE, Accuracy
など)とベースラインモデルの予測精度を共に報告する。

→例えば、新しいモデルを提案した際に、その提案者が自分に都合の良
い設定で学習、モデル評価できないようにする。 
→公正にモデルを評価するため、共通ベンチマーク＋オープンデータ＋
オープンソースが機械学習分野では非常に重要視されている。

→現状の予測精度を概ね把握することができ、新しいモデルの提案者が
ベースラインモデルの実装・実験に割く時間を節約できる。



機械学習分野におけるベンチマークとは?
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・著名な例として、MNISTと imagenet がある。どちらも画像を入
力としてその画像を正しく分類できるかを評価するためのものである 
(入力:画像, 出力: 画像のラベル)。

(ChatGPTによるまとめ)

*imagenetは厳密に言うと2009年に発表されたデータベースで、それを使用してILSVRCという国際コンペが 
2010~2017年に開催された。2012年度にこのコンペ用に作成されたベンチマークは2017年まで使用され続けた。 
よって、一般に imagenetと言う場合、ILSVRC 2012を指す。MNISTはNISTによって作成されたベンチマーク。



機械学習分野におけるベンチマークとは?
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・MNIST: tensorflowやpytorch（機械学習用標準ライブラリ）な
どからダウンロードできる（→グーグルコラボ参照）。ライセンスは
CC BY-SA 3。訓練セットとテストセットを提供 (双方ラベル付き、検
証セットが必要な手法は訓練セットから自分で作る)。評価指標は
accuracyが用いられる。

・Imagenet: 公式ページに申請して、通れば使用できる。独自ライセ
ンスと理解している。訓練セット、検証セット、テストセットを提供。
なお、テストセットの正解ラベルはコンペが終わった現在でも未公開で
ある（そのため、検証セットをテストセットとして使用することが行わ
れている）。評価指標はTop-1 AccuracyとTop-5 Accuracy (モデ
ルが出力した上位5クラスの中に正解ラベルが含まれるかどうかを判
定; 1000クラスもあるため)。

→機械学習分野の発展にこれらベンチマークは極めて重要な役割を果た
しており、核融合分野でもこのようなものができれば良いと考えてい
る。



Matbenchの論文を読む
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論文概要: 機械学習を用いた無機材料物性予測において、モデル性能を
公正かつ標準的に評価するためのベンチマーク「Matbench」と、全
自動MLパイプライン「Automatminer」を提案し、その性能を評
価、報告した。

→ 既存のデータベースであるMaterials ProjectとMatminer（無機MIの標準的ラ
イブラリ）に登録されているデータセットからベンチマークを作った（つまり、加工
編集のみでデータを生成したわけではない）。 
また、automatminerは基本的に既存の機械学習ライブラリを組み合わせて作った
もの（新しいモデルの開発や実装を行なったわけではない; ほぼsklearnと
matminer）。



Matbenchの論文を読む
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・Matbenchは、pipからライブラリmatbenchがインストールで
き、python上でベンチマークをダウンロードできる(→グーグルコラ
ボ参照)。また、Automatminer はこれとは別にpipから
automatminerがインストールでき、利用できる (*2020年7月に更
新が止まっている)。コードはMITライセンス、データはCC by。コー
ドはgithubで公開されており、独立したホームページもある。 

→ 論文上でのautomatminerの説明は長いが（さまざまなモデルを
使っているため）、本論文の業績の主題はベンチマークの作成である。
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・さまざまなデータソースから、
実験・計算両方を含む13種類のタ
スクに対するベンチマークスイー
トを作成した。

Matbenchの論文を読む (ベンチマークセット)
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ベンチマークスイートの詳細

Matbenchの論文を読む (ベンチマークセット)
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このベンチマークセットは事前にクリーニング済みであり、その手続きをまとめている。

Matbenchの論文を読む (ベンチマークセット)
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訓練セット（80%）
テストセット
（20%）

・ 
・ 
・

テストセット
（20%） 訓練セット（80%）

Matbenchはデータ分割にNested Cross-Validation (NCV)を採用している。 

← Outer NCV (5-
foldsの例): テストセッ
トはoverlapが無いよう
分割される。

全データ

訓練セット

←Inner NCV (5-folds
の例): テストセットは
overlapが無いよう分割
される。

Matbenchでは、
Outer NCVのみ提供し
ている。→ 訓練セット
分割はユーザーの自由

*両方5-foldsなら、一つのモデルを評価するのに、 
25回モデルが訓練される。

Matbenchの論文を読む (ベンチマークセット)



Matbenchの論文を読む (ベンチマークセット)
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まとめ
データ: 様々なソースからなる13タスクに対するデータセット集合

→入力は化学組成と結晶構造をそのまま提供している。データの標準化等は 
行わないが、明らかにおかしいデータを除去する作業は行なっている。

評価指標: 回帰→MAE, R2, RMSE(一部), MAE/MAD(一部, 後述)

分類→ROC-AUC, F1 Score(一部)

データ分割: NCV→ Outer NCVを提供

精度比較用のベースラインモデル：

CGCNN, Megnet (2020年当時では最先端の結晶構造を入力とするNNモデル), 
ランダムフォレスト(一般的なML), Dummy (平均値), Automatminer 



Matbenchの論文を読む (Automatminer)
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Automatminerとは、化学組成
と結晶構造の記述子生成 (固定長
ベクトルなどに変換すること)、
記述子のクリーニング（欠損値
の補完など）、次元削減、最適
なモデルの選択とその訓練を全
て自動で行うシステムである。

記述子の候補集合として
Matminerに登録された記述子
生成手法をほぼ網羅、モデルの
候補集合はsklearnにある様々
モデルを網羅している。ニューラ
ルネットワークや非線形SVMな
どは無い(→基本的に伝統的なモ
デル)。
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・Automatminerは、記述子やモデル候補集合をあらかじめ用意しておき、 
Tree-based Pipeline Optimization Tool (TPOT) により自動で最適化する 
（タスクごとに最も良い記述子、記述子の前処理、モデル、そのモデルのハイパー 
パラメータを選択すること）。TPOTは木構造の進化的アルゴリズムである。記述子 
→モデル→そのモデルのハイパラのように木構造があるのでTPOTが相応しい。

・記述子やモデル候補集合+学習にかける時間の大きさを3つに分けてpresetとして 
提供している。以下にまとめられる。

Matbenchの論文を読む (Automatminer)



Matbenchの論文を読む (補足)
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MAE/MADの説明

Dummy (平均値予測)では必ずこの値が1になる。



Matbenchの論文を読む (予測結果)
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* Best literatureは文献中の最高精度 
(データが異なるので参考用)



Matbenchの論文を読む (予測結果)
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・タスクが異なっても、データが増えるご
とに予測精度が向上する傾向にあることが 
示された。

・異なるタスク間で比較が可能なように 
MAE/MADを指標としている（前述）。

・Automatminerはデータが少ない時に 
優秀だが、多くなるとNNベースの手法に
負ける傾向がある。



CSPbenchの論文を読む
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論文概要: 結晶構造予測（CSP）は新材料探索に不可欠だが、これまで
統一されたベンチマークデータセットや性能評価指標が不足していた。
この論文では、180種類の結晶構造（CSP180）を用いたベンチマー
クセットと、複数の定量評価指標を用いて、13種類の最先端CSPアル
ゴリズムを比較した。
→ 既存のデータベースであるMaterials Project から、空間群や結晶系、化学組成
や予測難易度が多様になるように180個の結晶構造が選択された (手動)。この論文で
は、テストセットのみが提供されている。結晶構造予測の評価指標はこの分野で統一
的なものがないので、様々な評価指標のセットを一括して使っている（一括して算出
するコードは同じ研究グループが先行研究で発表済み）。CSPBench は GitHub 上
で CSV としてデータを公開している。

→ちなみに、結晶構造予測とは与えられた化学組成の熱力学的に安定な構造を予測す
る問題である。



CSPbenchの論文を読む (ベンチマーク)
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CSPbenchの論文を読む (ベンチマーク)
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選択された構造の例:

CSPbenchの論文を読む (ベンチマーク)



CSPbenchの論文を読む (比較手法)
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比較用の結晶構造予測手法一覧



CSPbenchの論文を読む (評価指標)
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結晶構造予測の評価指標一覧

+Pymatgen (無機MIの標準ライブラリ, matminerよりコアな部分を担当) のStructureMatcher 
と空間群が合うかどうか

*与えられた化学組成の予測構造と真の構造の誤差によっ
て、予測精度を比較するが、主に結晶構造の数値表現に
統一的な手法が存在しない（どれも一長一短）ことに起
因して、様々な評価指標がある。



CSPbenchの論文を読む (評価指標)
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結晶構造予測の評価指標に基づいたランキングスコアを算出

XX distanceの平均で評価すると、ものすごく外れた結晶構造予測結果数例の影響を 
受けすぎてしまう。これを防ぐためにランキングシステムが導入されている。 
基本的にこれか、予測の成功率 (StructureMatcherの結果と空間群の正解率)で評価。



CSPbenchの論文を読む (予測結果の例)
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→ちなみにCSPMLは私が開発した手法

* consensus SRは他二つを同時に満たす確率



CSPbenchの論文を読む (予測結果の例)

27



放射崩壊のベンチマークセット作成に向けて学んだことメモ
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・データは標準化・正規化せず生のままで出すべきだが、物理的におか
しなデータは除去するべき。記述子生成などは別のシステムに任せる 
(matbenchとautomatminerの分離)。

・データは訓練とテストに分割して提供する (CVにするか、単純分割か)。

・評価指標と比較用のベースラインモデルを選定しておく。

・ライセンスはコード部分はMIT, データ部分はCC by が望ましい。

・ベンチマークセットは、pythonライブラリなどで提供するか、CSV
等をGithub, figshareなどに置いておく。多様なものならば前者の方
が良い。

・論文化する場合は、ベースラインモデルの実装と予測結果の簡単な解
析をするべき (+コードの公開)。


