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研究成果の概要（和文）：ナノ構造情報を，新規な材料設計・創出に有効活用するために，マクロ情報とのギャ
ップを埋める学術的枠組みを作り出すことを目指し，①ナノ構造情報を統計熱力学に基づいて統合・整理する手
法の開拓と応用，②材料探索のためのデータマイニング技法の開拓と応用を実施した．成果は，仮想スクリーニ
ング法・推薦システムによる効率的な新物質・新機能の発見，第一原理計算に基づいた高精度原子間ポテンシャ
ルの構築などに代表される．本研究で得られた結果は，第一原理計算とデータマイニング技法による手法が，新
規材料探索に有効であることを実証したものである．

研究成果の概要（英文）：This study aims to develop frameworks for materials design using 
nanostructure datasets including atomic configurations, electronic structures localized at surfaces,
 interfaces and point defects. We developed i) thermodynamics-based methods for generating 
nanostructure datasets from first principles such as machine-learning interatomic potential and ii) 
machine learning-based techniques for discovering new functional materials. These data-mining 
approaches based on exhaustive first-principles calculations are expected to be useful for exploring
 new materials and unknown structures.

研究分野：材料基礎科学
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様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９、ＣＫ－１９（共通） 

１．研究開始当初の背景 
結晶の表面，界面，点欠陥等に局在した特
異なナノ構造が，材料特性に決定的な役割を
担う例は枚挙に暇がない．近年，このような
ナノ構造の実態と構造－機能の相関性につ
いての定量的情報を直接的に得るための実
験・理論計算手法が格段に進歩しつつあり，
これまで未知であったナノ構造情報を直接
かつ定量的に獲得する方途が拓かれた．本領
域研究のメンバーは，その分野で世界のフロ
ンティア開拓の実績を有している． 
本班が目指すのは，このような高度手法で
得られたナノ構造情報を，新規な材料設計・
創出に有効活用するための学術的枠組みを
作り出すことである．（図１）そのために２
つの問題を解決する．すなわち，①個々の化
学組成や構造など「点」についてのナノ構造
情報と材料特性として観測される統計平均
としてのマクロ情報とのギャップを埋める
べく，統計熱力学に立脚したデータ統合を進
める．②化学組成や原子配列の巨大バラエテ
ィのなかから最適解を抽出するためのデー
タマイニング手法を確立し，的確な実験計画

を提供する． 
 
２．研究の目的 
①ナノ構造情報を統計熱力学に基づいて統
合・整理する手法の開拓と応用 
A01 各班において獲得された『点』のナノ
構造情報を集積し，統計熱力学に基づいて統
合・整理する手法を開拓する．多数の高精度
第一原理計算によって系統的に求めたエネ
ルギーと力をもとに，ﾌｫﾉﾝ計算と一般化ｸﾗｽﾀ
ｰ展開法により平衡状態図に統合・整理する
ものと同様に，現実系で観測される統計平均

としてのマクロ情報とナノ構造情報のギャ
ップを埋め，得られた結果を A03材料創製各
班に帰還することで，適切な実験計画を策定
する． 
②材料探索のためのﾃﾞｰﾀﾏｲﾆﾝｸﾞ技法の開拓
と応用 
集積されたナノ構造情報が単純な物理法則
で説明できる現象である場合には，①のよう
な統計熱力学を用いた方法が有効である．し
かし物性値を支配する因子が空間的・時間的
に多階層に亘っている複雑な現象の場合に
は，妥当な物理モデルを構築することが一般
に困難であり，統計熱力学の適用にも限界が
ある．このような場合には，集積された計算
や実験ﾃﾞｰﾀをもとに，非線形回帰などの情報
科学手法を駆使して予測モデルを構築する
ことが有効である．未知ﾃﾞｰﾀの予測手法が確
立できると，化学組成や原子配列の巨大バラ
エティのなかから適切な組み合わせの解を
抽出するﾃﾞｰﾀﾏｲﾆﾝｸﾞが可能となる．予測され
た結果を A03 各班において実験することで，
得られた実験結果をもとに，逐次的に予測モ
デルの精度向上を図ることができる．このよ
うな実験と計算の逐次的実行による材料開
発という研究アイデアは本班オリジナルで
あり，新しい分野開拓を精力的に進めたい． 
 
３．研究の方法 
①ナノ構造情報を統計熱力学に基づいて統
合・整理する手法の開拓と応用 
A01各班において獲得されるナノ構造情報に
対応するには，表面・界面・転位などを含む
大規模な系について，高精度な統計的計算を
可能とする手法を開拓することが必要にな
る．例えば，ﾆｭｰﾗﾙﾈｯﾄﾜｰｸﾎﾟﾃﾝｼｬﾙは多数の第
一原理計算を機械学習することで構築した
ものであり，現在広く利用されている EAM
ﾎﾟﾃﾝｼｬﾙに比べて，広いエネルギー範囲で高
精度が担保されていることがわかる．このよ
うな手法を任意方位の表面，界面などに適用
し，有限温度での非調和振動の効果も取り入
れたﾀﾞｲﾅﾐｸｽや平均ｴﾈﾙｷﾞｰなどを第一原理計
算の精度で評価し，ナノ構造情報とマクロ情
報のギャップを埋めることで，A03各班での
材料創製に重要な情報を提供する． 
②材料探索のためのﾃﾞｰﾀﾏｲﾆﾝｸﾞ技法の開拓
と応用 
化学組成や原子配列の巨大ﾊﾞﾗｴﾃｨのなかか
ら適切な組み合わせの解を抽出するﾃﾞｰﾀﾏｲﾆ
ﾝｸﾞ技法を開拓する．例えば，多数の第一原
理計算と実験結果をｻﾎﾟｰﾄﾍﾞｸﾄﾙ回帰法で機
械学習させたリチウム固体電解質酸化物の
イオン伝導度の予測と同様に，実験計画の策
定を行う．さらに，予測結果を検証し，得ら
れた実験結果をもとに，逐次的に予測モデル
の精度向上を図る． 
 
４．研究成果 
①ナノ構造情報を統計熱力学に基づいて統
合・整理する手法の開拓と応用 

 

図１ ナノ構造情報を材料創出につなげる
ための本領域での連携スキーム 



第一原理計算と機械学習手法に基づき，高精
度原子間ポテンシャルを構築する手法の開
発を行った．具体的には，系統的な二体間記
述子の交差項や三体間構造記述子を導入す
ることにより，遷移金属を含むすべての金属
に対して高精度な原子間ポテンシャルを構
築することが可能な統一的な枠組みを提案
した[A. Takahashi et al., Phys. Rev. 
063801 (2017). A. Takahashi et al., arXiv: 
1710.05677
構造への応用を目指し，構造データ分布に基
づいた異常検知の機械学習による指標を導
入し，その指標により精度保証する方法論お
よび精度を向上させるための方法論を構築
した．このような方法により，結晶粒界など
の大規模構造に対する高精度な原子シミュ
レーションが可能になると期待される．
その他にも，
不規則構造の熱力学量，欠陥形成エネルギー
などを高精度に見積もる手法，
から常磁性不規則合金のフォノン分散関係
を評価する
Ikeda et al. PRB 95, 024305 (2017)
 
②材料探索のためのﾃﾞｰﾀﾏｲﾆﾝｸﾞ技法の開拓
と応用
リン酸塩系リチウムイオン電池の正極材料
についてのハイスループットスクリーニン
グを実施し，化学組成や原子配列の巨大バラ
エティのなかからリチウムイオン電池の寿
命を最大化する組み合わせを抽出した．さら
に，公募班との連携により，単相試料の作製
に成功し，従来のリチウムイオン電池の寿命
を 6倍以上に達成した．この結果は，データ
マイニング技法により，実際の材料開発が大
幅に加速できることを実証したものである
（図２）．
(2014)]

 
熱電材料を目的
つ化合物の探索を行った．具体的には，
化合物についての第一原理熱伝導率計算と
ベイズ最適化により，
件以上の化合物の中から，バーチャルスクリ
ーニングを行った
の 1/10
提案した
A. Togo et al. PRB 91, 094306 (2015)]

図２
極材料における相対体積変化．

第一原理計算と機械学習手法に基づき，高精
度原子間ポテンシャルを構築する手法の開
を行った．具体的には，系統的な二体間記
述子の交差項や三体間構造記述子を導入す
ることにより，遷移金属を含むすべての金属
に対して高精度な原子間ポテンシャルを構
築することが可能な統一的な枠組みを提案

[A. Takahashi et al., Phys. Rev. 
063801 (2017). A. Takahashi et al., arXiv: 
1710.05677など]．また結晶粒界などの大規模
構造への応用を目指し，構造データ分布に基
づいた異常検知の機械学習による指標を導
入し，その指標により精度保証する方法論お
よび精度を向上させるための方法論を構築
した．このような方法により，結晶粒界など
の大規模構造に対する高精度な原子シミュ
レーションが可能になると期待される．
その他にも，効率的基底状態探索の手法や，
不規則構造の熱力学量，欠陥形成エネルギー
どを高精度に見積もる手法，
から常磁性不規則合金のフォノン分散関係
を評価する Band-
Ikeda et al. PRB 95, 024305 (2017)

材料探索のためのﾃﾞｰﾀﾏｲﾆﾝｸﾞ技法の開拓
と応用 
リン酸塩系リチウムイオン電池の正極材料
についてのハイスループットスクリーニン
グを実施し，化学組成や原子配列の巨大バラ
エティのなかからリチウムイオン電池の寿
命を最大化する組み合わせを抽出した．さら
に，公募班との連携により，単相試料の作製
に成功し，従来のリチウムイオン電池の寿命
倍以上に達成した．この結果は，データ
マイニング技法により，実際の材料開発が大
幅に加速できることを実証したものである
（図２）．[Nishijima et al. Nat. Commun. 5, 4553 
(2014)] 

熱電材料を目的
つ化合物の探索を行った．具体的には，
化合物についての第一原理熱伝導率計算と
ベイズ最適化により，
件以上の化合物の中から，バーチャルスクリ
ーニングを行った

1/10 となる格子熱伝導率を持つ化合物を
提案した[A. Seko et al. PRL 115, 205901 (2015), 
A. Togo et al. PRB 91, 094306 (2015)]

図２ リン酸塩系リチウムイオン電池の正
極材料における相対体積変化．

第一原理計算と機械学習手法に基づき，高精
度原子間ポテンシャルを構築する手法の開
を行った．具体的には，系統的な二体間記
述子の交差項や三体間構造記述子を導入す
ることにより，遷移金属を含むすべての金属
に対して高精度な原子間ポテンシャルを構
築することが可能な統一的な枠組みを提案

[A. Takahashi et al., Phys. Rev. 
063801 (2017). A. Takahashi et al., arXiv: 

．また結晶粒界などの大規模
構造への応用を目指し，構造データ分布に基
づいた異常検知の機械学習による指標を導
入し，その指標により精度保証する方法論お
よび精度を向上させるための方法論を構築
した．このような方法により，結晶粒界など
の大規模構造に対する高精度な原子シミュ
レーションが可能になると期待される．

効率的基底状態探索の手法や，
不規則構造の熱力学量，欠陥形成エネルギー
どを高精度に見積もる手法，
から常磁性不規則合金のフォノン分散関係

-unfolding 法を提案した［
Ikeda et al. PRB 95, 024305 (2017)

材料探索のためのﾃﾞｰﾀﾏｲﾆﾝｸﾞ技法の開拓

リン酸塩系リチウムイオン電池の正極材料
についてのハイスループットスクリーニン
グを実施し，化学組成や原子配列の巨大バラ
エティのなかからリチウムイオン電池の寿
命を最大化する組み合わせを抽出した．さら
に，公募班との連携により，単相試料の作製
に成功し，従来のリチウムイオン電池の寿命
倍以上に達成した．この結果は，データ
マイニング技法により，実際の材料開発が大
幅に加速できることを実証したものである

[Nishijima et al. Nat. Commun. 5, 4553 

熱電材料を目的とした低格子熱伝導率を持
つ化合物の探索を行った．具体的には，
化合物についての第一原理熱伝導率計算と
ベイズ最適化により，ICSDに含まれる
件以上の化合物の中から，バーチャルスクリ
ーニングを行った（図３）．その結果，従来
となる格子熱伝導率を持つ化合物を
[A. Seko et al. PRL 115, 205901 (2015), 

A. Togo et al. PRB 91, 094306 (2015)]

リン酸塩系リチウムイオン電池の正
極材料における相対体積変化．

第一原理計算と機械学習手法に基づき，高精
度原子間ポテンシャルを構築する手法の開
を行った．具体的には，系統的な二体間記
述子の交差項や三体間構造記述子を導入す
ることにより，遷移金属を含むすべての金属
に対して高精度な原子間ポテンシャルを構
築することが可能な統一的な枠組みを提案

[A. Takahashi et al., Phys. Rev. Mater. 1, 
063801 (2017). A. Takahashi et al., arXiv: 

．また結晶粒界などの大規模
構造への応用を目指し，構造データ分布に基
づいた異常検知の機械学習による指標を導
入し，その指標により精度保証する方法論お
よび精度を向上させるための方法論を構築
した．このような方法により，結晶粒界など
の大規模構造に対する高精度な原子シミュ
レーションが可能になると期待される． 

効率的基底状態探索の手法や，
不規則構造の熱力学量，欠陥形成エネルギー
どを高精度に見積もる手法，第一原理計算
から常磁性不規則合金のフォノン分散関係

法を提案した［
Ikeda et al. PRB 95, 024305 (2017)など］． 

材料探索のためのﾃﾞｰﾀﾏｲﾆﾝｸﾞ技法の開拓

リン酸塩系リチウムイオン電池の正極材料
についてのハイスループットスクリーニン
グを実施し，化学組成や原子配列の巨大バラ
エティのなかからリチウムイオン電池の寿
命を最大化する組み合わせを抽出した．さら
に，公募班との連携により，単相試料の作製
に成功し，従来のリチウムイオン電池の寿命
倍以上に達成した．この結果は，データ
マイニング技法により，実際の材料開発が大
幅に加速できることを実証したものである

[Nishijima et al. Nat. Commun. 5, 4553 

とした低格子熱伝導率を持
つ化合物の探索を行った．具体的には，
化合物についての第一原理熱伝導率計算と

に含まれる 54,000
件以上の化合物の中から，バーチャルスクリ

）．その結果，従来
となる格子熱伝導率を持つ化合物を
[A. Seko et al. PRL 115, 205901 (2015), 

A. Togo et al. PRB 91, 094306 (2015)]． 
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入し，その指標により精度保証する方法論お
よび精度を向上させるための方法論を構築
した．このような方法により，結晶粒界など
の大規模構造に対する高精度な原子シミュ
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についてのハイスループットスクリーニン
グを実施し，化学組成や原子配列の巨大バラ
エティのなかからリチウムイオン電池の寿
命を最大化する組み合わせを抽出した．さら
に，公募班との連携により，単相試料の作製
に成功し，従来のリチウムイオン電池の寿命
倍以上に達成した．この結果は，データ
マイニング技法により，実際の材料開発が大
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これらの結果は，第一原理計算とデータマ
イニング技法による手法が，新規材料探索に
有効であることを実証したものである． 
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