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研究成果の概要（和文）：本研究は構造物性機構の理解を重視したAIと材料科学の首尾一貫的な枠組みを構築
し，RE（希土類金属）ーT（遷移金属・構造安定化元素）ーX（軽元素）結晶性磁性材料の候補空間を系統的に探
索し，高磁気能で構造安定性をもつ代替結晶候補を発見した。特に、優れた磁気特性を示すThMn12構造を持つ
SmFe12系化合物をホスト格子として選定し，結晶性構造の各原子サイトへの元素置換・挿入操作で作成できる膨
大な候補空間を自動生成機によって構築し、第一原理計算と能動学習手法を統合した材料探索手法を確立し、優
れた磁気特性を示すThMn12構造を持つSmFe12系化合物に適用し、SmFe12置換構造の候補を推奨できた。

研究成果の概要（英文）：We developed an integrated framework of AI and materials science to gain a 
better understanding of the mechanisms underlying structural properties. Specifically, we 
systematically explored the candidate space of rare earth-metal (RE)-transition metal (T)-light 
element (X) crystalline magnetic materials and discovered alternative crystal candidates with high 
magnetic ability and structural stability. We selected SmFe12, a compound with a ThMn12 structure, 
as a host lattice due to its excellent magnetic properties. To generate a large number of candidate 
spaces, we used an automatic generator to substitute elements into each atomic site of the 
crystalline structure. We established a material search method that integrates first-principles 
calculations and active learning methods, resulting in the identification of promising candidates 
for the SmFe12 substitution structures. Our results demonstrate the effectiveness of this approach 
in discovering new materials with desirable properties.

研究分野：マテリアルインフォマティクス

キーワード： 磁性材料　データ駆動型AI　第一原理計算
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究は構造物性機構の理解を重視したAIと材料科学の首尾一貫的な枠組みを構築し，RE（希土類金属）ーT
（遷移金属・構造安定化元素）ーX（軽元素）結晶性磁性材料の候補空間を系統的に探索し，高磁気能で構造安
定性をもつ代替結晶候補を発見することと構造物性科学に対して，理解・応用の両面で貢献するした。特に、
ThMn12構造を持つ磁石材料SmFe12化合物に対して、網羅的に結晶構造の各原子サイトに元素を置換を行い、第一
原理計算と能動学習手法を統合した材料探索法を確立し、SmFe12置換構造の有望な候補を見つけた。この結果、
新規磁石材料の開発に貴重な構造、物性、安定性に関する知見を得ることができた。

※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 

最強磁石の研究開発：現代社会で

は，強い磁石材料が求められ，高性

能磁石の開発は急務である．現状で

最強のネオジム鉄ボロン（Nd-Fe-B）

磁石は熱的・機械的に脆弱で希土類

元素 Dy 添加などの対策により，自

動車モータ等での実用化を可能に

しているが，資源供給が不安定であ

る．資源に余裕のある希土類金属 Sm

を用い，高い磁気性能を持つ Sm(Fe1-

xCox)12薄膜が報告されたが，実用化

に必要な安定した強固な結晶構造

には未だ得られていない（図１）．このように高性能磁性材料に求められている要件は，①原料

に安定供給資源，②安定した強固な結晶構造，③強磁性，である．こういった要件を満たす新規

の構造組成が可能であるかという観点で，賢く・漏れなく，系統的に新しい高磁気材料を探索す

ることが求められている． 

材料探索の研究：材料物質開発応用研究では，どのような構造が安定かを理論計算により予備評

価することである．磁性材料は主相と副相からなっており，性能や構造安定には主相だけではな

く副相も寄与する．また，物性が優れた主相の探索や合成にもどのような副相が形成されやすい

かは大事な情報である．そのため主相と副相の可能な構造への系統的な調査が望ましい．最近

我々は新規磁石材料の開発において，既存の希土類金属 RE（Nd, Sm, Dy, など ）- 遷移金属 T

（Fe, Co, など ）-軽元素 X(B, C, N, など)の材料系（RE-T-X）を基にして高い磁気性能と耐

熱性を持つ最適な化学組成・安定構造の探索問題に対してデータ駆動型 AI（機械学習およびデ

ータマイニング）の手法の有効性を証明し（図 2），注目を集めている． 

材料研究開発への AI 導入：材料研究開発においては，データ駆動型 AI 導入によって既に幾つ

か良い材料の報告がされている．しかし，

それらの物性メカニズムを理解するという

課題は取り残されているように見える．そ

もそも，データ駆動型 AIは，新規性のある

データ領域での動作が数学的に保証されな

い（外挿問題）．材料科学研究における発見

は，本質的に予想が付かない事態を含み，

これは近年社会問題となっている AI 自動

運転と同様，人間の介入と理解を可能とす

る説明可能/検証可能な AI が絶対に必要で

ある．そのため，AIと材料科学の融合を図

る際に，物性現象の理解を重視した首尾一

貫的な枠組みの構築 を必要とする． 
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図2. 申請らが既に発見した安定なNd-Fe-B結晶候補

Sm(Fe1-xCox)12 thin films

図1.最新の代表的な磁石化合物の固有磁気特性

材料探索の
ターゲット領域



 

 

２．研究の目的 

本研究は構造物性機構の理解を重視した AIと材料科学の首尾一貫的な枠組みを構築し，RE-T-X

磁性材料の候補空間を系統的に探索し，高磁気能で構造安定性をもつ代替結晶候補を発見する

ことを目的とする．構造物性科学に対して，理解・応用の両面で寄与する． 

 

３．研究の方法 

本研究は、独自の AI要素技術として，①高精度な物性値予測と人間の理解・説明性とを担保す

る材料記述子，②構造物性機構に関するデータ駆動型の類似度評価方法，③直観的な物質空間の

可視化手法，④構造物性の法則を帰納法で説明・解明する方法の各要素技術が協奏的に融合し，

磁石結晶の構造・安定性・磁性に関する知識を抽出した．具体的には，RE（希土類金属）– T（遷

移金属・構造安定化元素）– X（軽元素）結晶性材料において，安定結晶構造候補の完全な相図

や構造物理関係性の抽出を出口成果とし,データ駆動型 AI の構築を行い，構造物性機構の理解

を進めて，高性能な代替結晶の候補を呈示する．研究遂行のために以下に示す２点の目標を設定

した． 

(a) 原子置換手法による膨大な候補空間から，物質群の構造物性の相関関係を抽出し，安定かつ

特性の良い磁性材料の候補を効率よく探索できる第一原理計算とデータ駆動型AIを融合し

たシステムを構築する．  

(b) 構築したシステムを使って，特定の原子に関して系統的に安定なRE-T-X結晶構造候補を発掘

し，構造物性機構を解明し，特性の良い代替結晶を見つけて，第一原理計算を用いて検証す

る．  

目標を達成する為に，以下に挙げる２つの到達点 M1, M2を設定し，研究を遂行する． 

M1) 開発した記述子を用いて，機械学習用の RE−T−X結晶性材料の基本データベースを構築する．

既存の結晶性材料データベースを統合し，必要に応じて第一原理計算を実行して計算値を充当

し，完備する．  

M2) 機械学習を用いて構築したデータベースからデータ駆動的に以下のモデルを構築する． 

M2-a) RE−T−X結晶性材料のデータベースから物質の安定性に注目した構造物性相関関係の抽

出及び安定性を定性的に評価する確率モデルの構築する． 

M2-b) 構築した結晶性材料データベースから網羅的にホスト格子を選定し，RE−T−X結晶性材

料の各原子および空洞サイトへの元素置換・挿入操作で作成できる膨大な候補空間を自動生

成機によって構築し，安定性評価モデルを用いて候補を特定し，さらに第一原理計算を用い

て理論検証を行う．特にRE (Nd, Sm, Zr) – T (Fe, Co, Ti, Al, Si, V, Cr, Mn, Mo, W) – 

X (H, B, N, O) を検討する． 

M2-c) 特定の元素群について完全な相図を得られた時点で，最初の出口成果として公開する． 

最後に全体のサイクルを設計し，系統的に安定な RE-T-X 結晶性材料の候補を発掘し，特性の良

い RE-T-X磁石の代替結晶を探索する．  

1) (M2-b) のRE−T−X結晶性材料の候補の自動生成機を稼働し，(M2-a) の安定性を定性的に評

価する確率モデルで予備検査し，有効な結晶候補を選ぶ． 

有効な結晶候補を対象に，実際に第一原理計算を実行して理論評価し，得られた結果を構築した

データベースに追加する．さらに，(M2-a) の構造物性相関関係の抽出及び安定性を定性的に評

価する確率モデルの再構築を行う． 



 

 

４．研究成果 

本研究の主要な成果は、特定の RE-T-X結晶性材料の安定結晶構造候補の完全相図と構造物性関

係性の抽出できる説明可能なデータ駆動型 AI技術である。さらに、データ駆動型 AIの構築を通

じて構造物性機構の理解を深め、高性能な代替結晶の候補を提示するための基盤技術を開発し

た。 

2020年度には以下の二つの研究成果を得た。 

1. OFM記述子という、原子軌道と配位子場の情報を取り入れた新たなツールを開発し、それを

用いて RE-T-X結晶性材料の基本データベースを構築した。既存の結晶性材料データベース

と統合し、第一原理計算を実行し、その結果を新たなデータベースに反映した。 

2. 機械学習を利用し、構築した RE-T-X 結晶性材料のデータベースからデータ駆動的に物質の

安定性に注目した。それにより構造物性相関関係の抽出と、安定性の定性的評価を行う確

率モデルを構築した。 

2021 年度と 2022 年度には初年度の研究成果を引き継ぎ、以下の二つの新たな成果を得た。 

3. 研究チームが構築した結晶性材料データベースから、優れた磁気特性を示す ThMn12構造を

持つ SmFe12 系化合物をホスト格子として選定した。そして、各原子サイトへの元素置換・

挿入操作によって大規模な候補空間を生成した。具体的には、SmFe(12-α-β)XαYβの組

成を持つ安定結晶構造を探索ターゲットとした。この SmFe(12-α-β)XαYβ構造は、元の

SmFe12構造の鉄サイトにα+β<4の範囲で X,Y元素 - Mo, Zn, Co, Cu, Ti, Al, Ga を置

換したものである。 

4. 高速に安定化する可能性のある結晶構造の探索と、その安定化メカニズムの解明を目指し

た。そのために、第一原理計算と Query And Learn の能動学習手法を統合した全体のサイ

クルを設計し、優れた磁気特性を示す ThMn12 構造を持つ SmFe12 系化合物に適用し、材料

探索手法を開発した。開発した材料探索手法は、(i) 限られた第一原理計算データで生成

エネルギーを正確に見積もり、(ii) 構造探索プロセスの進行を視覚的にモニターし、(iii) 

構造と生成エネルギーの相関を抽出し、(iv) 次の第一原理計算のために最も有益な

SmFe12-置換構造の候補を推奨する、といった特性を有する。 

研究成果は Nature Computational Science 誌, MRS Bulletin 誌 - Impact, Journal of Applied 

Physic誌 - Featured Article など、  査読付き学術誌論文７本で発表した。 
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