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トポロジカルデータ解析、とくにパーシステントホモロジー[1,2]は近年様々な分野

で適用が活発になされている新たなデータ解析手法である。我々のグループでは材料

の微視的構造の特徴付けを目的としてパーシステントホモロジーを用いた手法の開

発を行っている。パーシステントホモロジーではパーシステンスダイヤグラム(PD)と

よばれる２次元の散布図で特徴を表現する。本講演では(1)いくつかの典型的な構造に

対して PD を計算した例を紹介し、PD から構造に関する情報を読み取る際の基本的

な考え方を紹介する。(2)その後、分子動力学計算から得られる熱力学的な系の原子配

置データに対して PD を計算した例を用いて、様々な相における PD の特徴を読み取

る方法を紹介する。(3)最後に我々が行ったアモルファス系に対する PDの紹介と、そ

れによって表現される構造物性相関についての研究結果について紹介する[3,4]。 
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