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研究成果の概要（和文）：機械学習を用いた物性予測は, 様々な報告がされているが, 多くの研究では記述子に
構造情報を含んでいる. しかし, 構造情報を使用することで必然的に新材料探索領域がデータベース上のみに限
られてしまう. 本研究では、既存のデータベースに記載されていない、全くの新組成を有する材料を新たに発見
することを目標とし、データサイエンスに基づく以下の２つの方法論を構築した。（１）組成情報のみを用いて
機械学習による予測を行い材料合成の可能性を評価するスキームおよび（２）深層学習により組成・構造の情報
を緯度・経度情報に２次元可視化した材料地図を製作するスキームである。

研究成果の概要（英文）：Recent data science aided approach enables materials property predictions.  
However, structural descriptors are often included for above prediction procedure, which inevitably 
limits the search for new materials to existing databases. This study aims to discover new materials
 not listed in existing databases by developing two data science-based methodologies: (1) a scheme 
for evaluating the potential for material synthesis using machine learning predictions based only on
 composition information, and (2) a scheme for creating a materials map using deep learning to 
visualize composition and structural information in two dimensions (latitude and longitude).

研究分野： 無機固体化学、材料シミュレーション、材料インフォマティクス

キーワード： セラミックス　材料インフォマティクス　新組成　材料地図

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
無機化合物のうち三元系では, 16%のみが発見されている状態であり, 4元系では0. 6%しか調査されていないこ
とが推定されており、 未知材料（結晶構造データベースに未掲載）の探索空間は膨大である. このような新し
い材料には、既存の物性限界を突破し、新しいデバイスの創出などが期待される。しかしながら, 新しい結晶性
材料の探索, すなわち物質が合成可能かどうかの探索は, これまでのところ研究者の経験・知識に基づく直感や
単純な理論に頼ってきた. 本研究成果によって、研究者と連携して系統的・効率的に新しい材料組成を提案をす
ることが可能になり、新材料探索の効率化が期待される。

※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。
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１．研究開始当初の背景 

近年、材料科学計算と情報科学を融合させるマテリアルズ・インフォマティクスが注目さ

れている。例えば、リチウムイオン電池材料の探索に多くの研究が報告されている。従来

のアプローチは、Inorganic Crystal Structure Database (ICSD) や crystallography open database 

(CoD) などのデータベースを利用していた。また、The Materials Project、Aflow、The Open 

Quantum Materials Database (OQMD) なども利用可能で、経済的・時間的コストの削減が期

待される。文献[1]によれば、無機化合物のうち三元系では 16%、四元系では 0.6%しか発

見されていない。未知材料の探索空間は広大であり、マテリアルズ・インフォマティクス

は効率的な材料探索と学術的飛躍をもたらすが、既存データベース外の物質予見には技術

的困難がある。 

 

２．研究の目的 

本研究の大きな目標は、既存材料データベース外の材料に対して、データサイエンスに基

づいて合成可能性を合理的かつ高速に評価することである。本研究では以下の 2 つのア

プローチを検討した。 

研究 1) 組成情報からの予測 

多くのマテリアルズ・インフォマティクスでは、化合物を正確に表現する記述子が必要で

ある。しかし、未知化合物に対しては構造データベースがないため、相安定性の予測が難

しい。我々は、元素特性をヒストグラム化した組成記述子を用い、二値分類法で任意の組

成に対する相安定性を予測した。 

研究 2) 材料地図の作成 

研究者とデータ科学が連携して新材料を発見する手段として「材料地図」の概念を提案す

る。従来、新材料の探索は研究者の経験と知識に依存していたが、オートエンコーダを用

いて組成と構造の情報を低次元化し、目的物性に特化した材料地図を作成することを目

指した。この地図により、既知材料と未探索材料の範囲を明確にする。 

 

３．研究の方法 

上述した 2 つの方法の詳細を以下に記す。これらの手法は研究成果論文[2,3]として発表

されている。 

 

研究 1) 組成情報から予測 

本研究では、化合物の組成情報を統一フォーマットでベクトル化し、ヒストグラム記述子

を採用した。詳細は論文[4]で発表されており、生成スクリプトは Github 上に公開してい

る[5]。データは Materials Project から取得し、85000 件のデータを使用。相安定性は DE

（decomposition energy）として評価し、0.01 eV atom^-1以下を合成可能、以上を合成不可

として二値分類予測を行った。6 つの機械学習アルゴリズムを評価し、ROC 曲線と AUC

を用いて精度を評価した。 

研究 2）材料地図 

本研究では、次世代電池として注目される全固体電池の固体電解質候補材料に対する材料

地図作成手法を検証する。高いリチウムイオン伝導性が求められる固体電解質材料につい



て、711件のLi-O系無機固体材料のシミュレーションデータを使用。データはThe Materials 

Projectから取得し、特定の元素を含む化合物を選定。Bond Valence力場を用いた独自のリ

チウムイオンの移動エネルギー（ME）評価法で ME 値を算出した[6]。組成情報と構造情

報をヒストグラム記述子としてベクトル化し、それぞれ 1782 次元と 858次元にスケーリ

ングした。オートエンコーダで次元を圧縮し、2次元地図として表示。コーディング層と

ME を関連付ける中間層を導入し、ME と関連した材料地図を作成した。具体的なニュー

ラルネットワークモデルは図 1に示す。 

 

図１. 材料地図作成のためのオートエンコーダの構造[3] 

 

４．研究成果 

研究 1) 組成情報からの予測 

組成記述子を用いて DE値に基づく二値分類分析を行った。図 2は 6つの予測モデルの合

成可否予測の AUC を示す。LightGBM 分類器が AUC=0.91 と最高値を示し、分類モデル

として十分な精度を達成したことが示唆された。その他の分類精度の指標として Recallが

0.830、Precision が 0.804であり、いずれも高い精度を示している。結果は、既存の研究に

比べても高いスコアを得た[7-9]が、データベースや方法の違いにより直接比較は困難で

ある。 

 

図 2 テストデータにおける相安定性の AUC を、6 つの機械学習アルゴリズムとランダ

ム推測で比較した結果[2] 

 

図 3 の結果は、Materials Project に登録された化合物からランダムに選択した 10%をテス

トデータとし、分類器の予測能を評価したものだが、これらは主に内挿空間に属する。し

かし、未知化合物の多くは外挿空間に存在するため、外挿空間の評価が重要である。二元

系・三元系・四元系化合物に関する人工的な外挿空間を生成し、予測精度を評価した。結

果、外挿空間がスパースになるにつれて予測精度は低下したが、AUC は二元系で 0.88、

三元系で 0.82、四元系で 0.74と高い予測精度を示した。 



 

図３ LightGBM 分類器による擬三元系 Li2O-MnO-P2O5の合成可能性の予測[2] 

 

２）材料地図 

オートエンコーダによる組成・構造記述子の復元およびME回帰分析を検証したところ、

組成・構造記述子の復元に関して、診断プロットの決定係数は 0.8以上で、入力と出力の

一致性が高い。一方、ME回帰予測の決定係数は 0.29と低いが、正の相関は確認すること

ができた。 

図 4に得られた材料地図を示す。横軸は組成記述子（1782次元）を 1次元に圧縮した軸、

縦軸は構造記述子（858次元）を 1次元に圧縮した軸である。各軸はオートエンコーダが

生成したもので、明確な化学的意味はない。図のカラーはイオン伝導性の指標である ME 

[eV]を示し、プロットは実測値（計算結果）、背景色は予測値である。ME が大きい材料は

濃い赤色、小さい材料は濃い青色で表示され、リチウムイオン伝導性が高い材料が青色で

示される。プロットがクラスター状の領域は類似組成・構造の材料が多く報告されている

領域であり、点が過疎な領域は研究例が少ない領域である。未知領域は合成できない材料

の可能性も高い。このような地図の生成により、研究者は自身の材料の立ち位置を理解し、

既存のデータを参照しながら新材料探索の戦略を練ることが期待される。また、図中の任

意の一点を指定すると、記述子を復元でき、組成などを特定することができる。主成分分

析(PCA)、t-SNE、UMAP などの次元削減法があるが、本手法は目的とする材料物性との

相関を考慮できる点が特徴である。これにより、材料地図の任意の箇所に対する機能予測

と記述子復元が可能である。以上、本研究では１）組成情報からの合成可能性予測や、２）

材料地図の作成の 2 手法について検討し、最終目的である新材料の発見スキームに貢献

する手法を開発した。報告書中で述べたように、成果は論文あるいはスクリプトを公開す

るなどして発信している。 

 

 



 

 

図 4 Li-O 系材料における、イオン伝導体のための材料地図[3] 
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 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無
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Density Functional Theory Studies on Li Metal Electrode/Garnet‐Type Li7La3Zr2O12 Solid
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有

 オープンアクセス  国際共著
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 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無
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 ２．論文標題  ５．発行年
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 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
Nakano Koki、Tanibata Naoto、Takeda Hayami、Kobayashi Ryo、Nakayama Masanobu、Watanabe Naoki 125

 １．著者名



2022年

2021年

2021年

2020年

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －
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蓄電固体界面の材料シミュレーションとインフォマティクス



2021年

2021年

2021年

2021年

 ２．発表標題

CAE POWER 2020（招待講演）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

45th International Conference and Expo on Advanced Ceramics and Composites (ICACC2021)（招待講演）（国際学会）

日本化学会第101回春季年会 併催シンポジウム 新学術領域研究「蓄電固体界面科学」成果報告会（招待講演）

日本セラミックス協会（招待講演）

中山将伸

中山 将伸

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 １．発表者名

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

中山将伸

第一原理計算を用いた無秩序岩塩型酸化物における固体内酸素レドックス反応解析

蓄電池材料インフォマティクス

材料インフォマティクスを活用した蓄電池材料の効率的な最適化と発見

Analysis and optimization for Li conductive NASICON-type LiZr2(PO3)4 solid electrolytes

 １．発表者名
Masanobu Nakayama

 ３．学会等名

 ２．発表標題



2023年

2023年

2023年

2023年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

第59回　熱測定討論会（招待講演）
 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

令和５年度日本接着学会中部支部講演会（招待講演）

中山 将伸

Masanobu Nakayama

中山 将伸

中山 将伸

International Conference on Surface Engineering (ICSE2023)（招待講演）（国際学会）

第63回　電気化学セミナー 蓄電池の未来　ー学術・技術・人材育成の展望ー（招待講演）

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

ＭＩによる未知材料探索 ～蓄電池セラミックス研究を例として

Computational Studies on Electrode/Electrolyte Interface in Battery

計算科学・インフォマティクスの未来展望

ニューラルネットワーク力場を活用した蓄電池研究

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題

 ２．発表標題
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