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研究成果の概要（和文）：物性間の関係性に関する情報を、収集＆データベース化して、検索する技術を開発し
た。収集源として、既に関係性に関する科学的根拠が確立したものを収録している教科書的な文献のみを対象と
すること、つまり論文は含めないことが重要である。また、教科書的な文献の文言（自然言語）から、係り受け
などの文脈を利用する自然言語処理技術を用いて物性間の関係性のみを抽出する技術を開発した。その際に必要
となる辞書も作成した。さらに、物性間の定量的関係性を抽出するために、文献中から関係性を記述した数式を
抽出し、数式中に含まれる記号を、本文中に記載の物性名と紐づける技術も開発した。

研究成果の概要（英文）：Techniques to collect and compile information on the relation between 
various materials properties, to make a database on such relationships, and to retrieve 
relationships have been developed. As a source of information, it is important to use textbook-like 
literature that contains only already established relationships based on scientific principles. 
Papers should be excluded. Techniques to extract materials property relationships from textbook-like
 literature (written by natural language) using natural language processing techniques to utilize 
contexts have been developed. A dictionary that enables such automatic extraction has also been 
developed. Furthermore, to extract quantitative relationship, techniques to extract mathematical 
equations describing relations among materials properties, and to connect the parameters in the 
extracted mathematical equations to the corresponding materials properties have also been developed.

研究分野：マテリアルズインフォマティクス

キーワード： 物性間関係性　自然言語処理　ネットワーク型データベース　科学原理

  ３版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
数値データのみではなく、文字で表記された情報（＝データ）をコンピュータ処理して材料科学分野において利
用することは、数値データの取得に時間とコストのかかる材料分野において非常に重要である。例えば、既存の
データがない添加元素が多く含まれる合金などにおいて、測定の困難な熱伝導率の値を、科学原理に基づいて、
測定の容易な電気伝導率の値から推定できるなどの利点をもたらす。また、機械学習により最適化ができたとし
ても、その材料がよい理由がブラックボックスでは考慮外の特性に予期せぬ劣化の可能性があり、科学原理に基
づいた物性間の関係性データベースを用いることで、そのような考慮外の事態を防ぐことができる。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１（共通） 
 

 

１．研究開始当初の背景 

 マテリアルズインフォマティクスが勃興し、多くの数値データを統計的に解析して、予測した
り分類したりする技術が盛んに研究されるようになった。ただ、材料科学の分野においては、数
値データが少なく、データベースもデータの欠損が多い。また、数値データの機械学習により得
られる結論が、定性的には既に知られていることが多く、文字データの活用も必要と感じられた。 

 

 

２．研究の目的 

 ある程度材料の種類を問わずに成立する、科学原理に立脚した物性同士の関係性、例えばバン
ドギャップと価数で規格化した酸化物の生成エンタルピーとの間には非常に良い線形関係があ
る、というような分子軌道法的な化学結合論から導かれる知識を、物性間（この場合、バンドギ
ャップと生成エンタルピー）の関係性としてデータベース化して、関係性を検索できる技術を開
発して、数値データのみではなく、科学原理の知識も利用したマテリアルズインフォマティクス
を確立する。 

 

 

３．研究の方法 

 自然言語処理というコンピュータで自動的に文章を解析する技術を用い、科学原理の記述さ
れた材料科学の教科書的な文献から、物性間の関係性を自動抽出する。そのために必要な各種の
技術や、解析時に用いる当該目的に適した用語辞書を開発した。また、定量的な関係性を抽出す
るために、教科書的な文献から物性間の定量的関係性を記述した数式を抜き出し、数式中に用い
られている物性を表す記号（例えばバンドギャップは Eg、電気伝導率はσなど）と、その記号
とその記号が表す物性名（Eg-bandgap、σ-electrical conductivity など、文献中の数式の前
後の文章中に出現）とを、コンピュータによって自動的に結びつける技術を開発した。物性間の
関係性を数学の「グラフ」というネットワーク型のデータ形式で格納し、グラフ理論に基づく関
係性の探索ができる技術を開発した。 
 
 
４．研究成果 
 右に示したのは、バンドギャップと生成エ
ンタルピーとが関係する原理を示した図であ
る。この図からわかるように、基本的に材料
の種類を問わず、原理的に関係性が成立する。
実際に、金属酸化物について、バンドギャッ
プと生成エンタルピーの値をプロットしてみ
たのが右下図である。生成エンタルピーの値
として、普通にデータベースに格納されてい
る酸化物 1 モル当たりのエンタルピーでプロ
ットすると（図の左側）関係がなさそうに見え
るが、生成エンタルピーの値を酸化物の価数
で規格化してプロットすると（図の右側）、か
なり良い線形の関係が存在していることがわ
かる。すなわち、先のバンドギャップと生成エ
ンタルピーとが関係する原理が成立している
ことがわかる。 
 このようにして、様々な物性間の関係性を
つないでいくと、右図のような、物性同士がつ
ながっているネットワーク構造ができる。
このようなネットワーク＝つながりの情報
をデータベース化した。注意すべきは、この
情報は、関係性の情報であり、それぞれの物
性の各材料における数値データは入ってい
ないことである。例えると、鉄道網の情報
で、「乗換案内」のようなもので、どの駅か
らどの駅へ行くのに、どのような鉄道に乗
ってどの駅で乗り換えればよいかがわかる
ようなものである。物性間の関係性の場合
は、ある物性と別の物性が、その経路上にある様々な物性を介して影響を受けていることがわか
る。この経路をたどることで、ある材料について数値データが存在しない場合でも、例えば生成
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エンタルピーの値からバンドギャップの値を推測するということが可能になる。 
 このような物性間の関係性を教科書的な文献から開発した自然言語処理技術を駆使して自動
抽出してデータベース化し、その検索が可能なシステム（プロトタイプ）を構築した。その概要
を下図に示す。＜input relations＞が関係性の抽出・データベース化部分、＜search relations
＞が関係性の探索部分である。このデータベースが数学のグラフ理論に基づく構造をしている
ことで、＜user-specific relation input＞に書かれているように、一般的な物性間の関係性で
はなく、ユーザーに特化した狭い範囲の物性間の関係性を追加して入力し、そのユーザーのみ追
加されたデータベース内を探索するということが簡単にできる構造になっている。 

 データベースの探索は、基本的に二つの異な
る物性間にどのような関係が存在しているか
を調べるモードＡ（右上図）と、特定の物性が
他のどのような物性と関係しているかを調べ
るモードＢ（右下図）がある。 
 モードＡは、ある物性を向上させようと材料
を変化させたときに思いもかけず別の物性が
悪化した場合などに、ある物性と悪化した別の
物性との間に関係があるかを調べて、悪化の原
因を探ることを可能にする。現状ではプロトタ
イプに実装されていないが、2つの物性がトレ
ードオフの関係にある場合に、トレードオフ
を回避する方法を示すアルゴリズムも開発済
みである。 
 モードＢは、ある物性を向上させようとし
たときに、思いもかけない物性とのつながり
を見つけて、従来の延長線上にない材料候補
の示唆に役立つ。また、ある物性を向上させよ
うと材料を変化させたときに、関係している
物性をあらかじめ知っておくことで、思いも
かけない別の特性の悪化を防ぐことが可能で
ある。 
 先に例を挙げた、バンドギャップと生成エ
ンタルピーの関係について、このシステムを用いて関係性探索を行った結果を下図に示した。 
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原理のところで示したように、formation enthalpyと bandgapの間に binding energyが表示さ
れ、結合エネルギーが formation enthalpyと bandgapの起源になっていて両者に関係が発生し
ていることがわかる。 
 先の例では、無機化合物を例に出し
たが、有機化合物・高分子化合物におい
ても基本的な科学原理は同じで、本シ
ス テ ム で 関 係性 が 見 つ かっ た 、
solubility parameter と glass 
transition temperatureについて、高
分子のデータベース PolyInfo[1]の数
値データを用いて関係性を検証してみ
たのが右図である。このように、きれい
な線形の関係性があることが見て取れ
る。 
 定量的関係性については、今後、生成
AI を利用することで、数式中に用いられている物性を表す記号と、その記号とその記号が表す
物性名（文献中の数式の前後の文章中に出現）とをコンピュータによって自動的に結びつける技
術の精度を上げることができると考えている。 
 なお、このような物性間の関係性データベースの探索システムは、自動実験・シミュレーショ
ンや自動実験・シミュレーションと機械学習を組み合わせた自律実験による材料開発のスキー
ムにおいて、自動実験・シミュレーションの条件・パラメータ設定、機械学習用数値データの欠
損の代替、機械学習用
記述子の選定・追加、
最適化された結果につ
いての物理的説明な
ど、様々な場面で有益
と考えられるほか、画
期的な材料を開発する
ための、発想の飛躍（し
かし科学原理的に間違
っていない）を支える
ツールとなると期待さ
れる。このような、物
性間の関係性データベ
ースのマテリアルズイ
ンフォマティクスにお
ける活用イメージを右
図に示した。 
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