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11.. ははじじめめにに  
 周期表は、元素を周期律に従って配列した表である。現在の周期表の原型は、19 世紀後半
にロシアの化学者であるメンデレーエフによって作られた。当時、原⼦の構造はほとんど知
られていなかったが、それぞれの元素が持ついくつかの特徴は知られていた。メンデレーエ
フはそれらの特徴が周期的に変化することを発⾒し、周期表を作り上げた[1]。この偉⼤な
業績を機械学習の観点から⾒ると、多次元データの規則性を認知し、それを上⼿く視覚化す
るという、教師なし学習の問題だと考えることができる。そこで本研究では、当時知られて
いた元素の特徴データをもとに、周期表の再発⾒を試みる。 
 
22.. 研研究究意意義義  
 元素の特徴データを原⼦量順に並べると、明らかな規則性が確認できる(図)。それゆえ、
⼀⾒簡単な問題に思えるが、意外に奥深い
ものがある。実際、主成分分析、カーネル
主成分分析、t-SNE[2]など従来の次元圧縮
法では上⼿くこの規則性を捉えることがで
きなかった。また、先⾏研究でもあまり良
い結果が得られていない[3]。その原因とし
て、パターンの複雑さが考えられる。右の
図をよく⾒てみると、複数のパターンの混
合が読み取れる。これはヒトの眼には明ら
かだが、機械に認識させることは困難であ
る。ゆえに、本研究の意義は、従来法では
困難な規則性の認知と視覚化の問題を解決
する⼿法を開発する事にあると⾔える。⼿
法の詳細と結果は発表当⽇に報告する。
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