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研究成果の概要（和文）：従来の点欠陥計算は、複雑な処理を行うために、特定の物質を対象とした各論研究を
行うのが限界であった。だが計算機性能は年を経るごとに飛躍的に向上しており、近年では系統的な点欠陥計算
を行うに十分な状況にあった。そこで研究代表者らは、数千物質を対象に系統的な点欠陥計算を行い、それらの
計算材料データベース構築を行なった。更に本データベースを基盤とした点欠陥形成エネルギーの機械学習によ
る予測、点欠陥に関する特異現象の発見を行った。

研究成果の概要（英文）：Conventional point defect calculations were limited to individual studies of
 specific materials due to the complexity of the process. However, computer performance has improved
 dramatically over the years, and in recent years, it has become sufficient to perform systematic 
point defect calculations. Therefore, we performed systematic point defect calculations for several 
thousand materials and constructed a database of calculated materials. Furthermore, based on this 
database, we predicted point defect formation energies by machine learning and discovered peculiar 
phenomena related to point defects.

研究分野： 計算材料学

キーワード： 酸素空孔　第一原理計算　ハイスループット計算　機械学習

  ２版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
物質中には、点欠陥が多数存在し、それらが材料機能発現において重要な役割を担っている。しかしながら、点
欠陥特性を詳細に調べるため必要な原子レベルでの解析を、実験により行うことは極めて難しい。そこで近年、
電子に関する量子力学の基本方程式を解く、第一原理計算を用いて点欠陥特性を調べる研究が行われる様になっ
てきた。本研究では、数千物質を対象に系統的な点欠陥計算を行い、それらの計算材料データベース構築を行な
った。これにより、効率的な新材料探索につながると期待される。

※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 
物質中には、空孔や不純物元素などの点欠陥

が多数存在し(図１)、それらが材料機能発現に

おいて重要な役割を担っている。例えば、鉄に

炭素を加えると鋼となり、その強度は飛躍的に

向上する。また 2014 年に赤崎先生らがノーベ

ル物理学賞を受賞した p型 GaN は、僅かな Mg

を添加することにより実現された。さらに、

2019 年に吉野先生らがノーベル化学賞を受賞

した Li イオン伝導体の負極材料においては、

Li の拡散のために多量の Li 空孔を導入することが鍵となる。これらに代表されるように、

点欠陥が材料特性に及ぼす影響は多岐に亘る。 

しかしながら、点欠陥特性を詳細に調べるため必要な原子レベルでの解析を、実験により

行うことは極めて難しい。そこで 2000 年頃より、原子位置を入力として、電子に関する量

子力学の基本方程式を解く、第一原理計算を用いて点欠陥特性を調べる研究が行われる様

になってきた。 
 
２．研究の目的 
従来は、点欠陥計算の計算コストと図

２に示すような複雑な処理を行うための

人的コストにより、特定の物質を対象と

した各論研究を行うのが限界であった。

だがムーアの法則に見られる様に、計算

機性能は年を経るごとに飛躍的に向上し

ており、近年では系統的な点欠陥計算を

行うことが計算資源の上では現実的な状

況にあった。そこで研究代表者らは、数千

物質を対象に系統的な点欠陥計算を行い、それらの計算材料データベースを構築すること

を研究目標とした。近年、電子構造等の比較的単純な物性を纏めた計算材料データベースが

世界中で公開されているが、点欠陥特性を含めた計算材料データベースの構築は世界初で

ある。更に本データベースを基盤とした点欠陥形成エネルギーの機械学習による予測、点欠

陥に関する特異現象の発見を行うことを目指した。 

 
３．研究の方法 
多数の物質を対象に点欠陥計算を実行するためには、点欠陥計算の高速化と自動化が必

須である。高速化に関しては、任意の物質の点欠陥形成エネルギーを高精度に(図３)かつ自

図2. 点欠陥計算の流れ。 

図１. 物質中に存在する種々の点欠
陥。 



 

 

動的に算出できる手法を提案しており、既に点欠陥計算の標準的手法として世界中で実装

され、用いられている。 

一方、点欠陥計算では、先に述べたように、数

多くの複雑な処理が必要となるが、多数の物質を

対象とする為にはこれらの全自動化が必要とな

る。そこで我々は、第一原理計算の入力ファイル

生成と出力結果の解析を行う為の viseコード、点

欠陥計算の処理を自動化する為の pydefectコー

ド、それぞれの処理を繋ぎ合わせて完全自動化す

るための pacmanコードの開発を行なった。 

 本研究では更に、光学特性や耐圧特性を決めるバ

ンドギャップの高精度計算[29]や、太陽電池性能や

透明性を決める光吸収係数の計算に関しても、数

千種類の物質を対象に計算を行い、世界で初めて

これらのデータベース化に成功している。 

本計算で得られた結果を掲載した GUI の一例を図 3に示す。この様に、ウェブ上で視覚

的に結果を参照し、双方向に操作することが可能となっている。 

 
４．研究成果 

酸化物は、透明導電膜や不揮発性メモリなど様々な材料として応用されている。これら応

用上重要な役割を担うのが、酸素が抜けた点

欠陥である酸素空孔である。本研究では、

6,000種類以上の酸素空孔を計算し、それら

の形成エネルギーを対象として機械学習を適

用した。 

 先行研究では、45 物質の結果に基づき形

成エネルギーの予測式が提案されていた

が、本研究で得られた計算結果で検証した

ところ、図 4 に示すように、その予測精度

は報告値よりも大幅に劣ることがわかっ

た。一方、本研究で行なった機械学習では、

予測誤差が3分の1程度にまで減少するこ

とができた。この様な点欠陥形成エネルギ

ーの高精度予測は、世界初の成果である。本

機械学習結果を用いることで、およそ1日かかる空孔形成エネルギーをわずか0.001秒以

下の時間で予測することが可能となる。 

図3. 我々が開発した 
計算材料データベースのGUI。 

図 4. 酸素空孔形成エネルギーの(上)機械学
習性能と(下)重要な記述子。 
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