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研究成果の概要（和文）：本研究では、プロセス・構造・物性の各要素間の関係性の分析、独自の大規模データ
セットの作成を行った。本研究におけるプロセス情報の収集は、論文PDFからのテキスト抽出により実施した。
構造情報と物性値との関係性分析は、X線回折パターンを入力、結晶系、体積、密度、体積弾性率を学習対象と
する機械学習モデルを構築し、X線回折パターンと学習対象との関係性を明らかにした。本研究期間で作成した
独自の大規模データセットは、Figshare上に公開した。また本研究内容は、国内外の学会や論文誌への投稿な
ど、様々な形で外部に報告した。

研究成果の概要（英文）：In this study, we analyzed the relationships among process, structure, and 
physical properties and created our own large dataset. The process information in this study was 
collected by extracting text from PDFs of research papers. To analyze the relationship between 
structural information and physical properties, a machine learning model was constructed using X-ray
 diffraction patterns as input and crystal systems, volume, density, and volume modulus as learning 
targets. The original large dataset created during this research period has been publicly released 
on Figshare. The findings of this research were also disseminated externally through various means, 
including submissions to domestic and international conferences and journals.

研究分野：マテリアルズ・インフォマティクス
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研究成果の学術的意義や社会的意義
プロセス情報を含めた物性の予測を可能にすることは、新規材料の発見のみならず、製造プロセスの改善に貢献
することができるため大きな意義がある。また、XRDと物性との関係性を大規模なデータを利用して明らかにで
きたことは、これまで結晶構造と物性の関係性を紐解く上で学術的に意義がある。さらに、本研究期間に作成し
た大規模実験データは、これからの実験MIを推進する基盤データとなると考えている。

※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 
新しい材料の発見は、現代の地球温暖化やエネルギー問題などの社会問題を解決する鍵を握
っている[1, 2]。ところが材料設計は、元素の組合せや結晶相等の複雑な多次元最適化問題であ
るため、経験や勘、実験の試行錯誤に依存した現在の手法では、最適解の導出が困難である。そ
こで近年、大規模な材料データとデータ科学によって解決を図る Materials Informatics （MI）
が注目されている。 
現在の MIは、第一原理計算データを利用した研究が主流である[2, 3]。ところが、理想的な
条件下計算されたデータであるため、予測結果が実験結果と異なることがしばしば発生する。一
方、実験的な材料開発は、図 1に示すような 4つの要素（プロセス、構造、物性、性能）とそれ
らをつなぐ論理構造で表現できる[1]。各プロセスが様々な構造（結晶構造や電子構造、微細構
造や試料形状など）の形成に影響を与え、得られた構造が物性を決め、その物性を組み合わせて
応用に必要な性能が評価される。そこで本研究では、この論理構造を紐解くことで、既存の MI
とは異なり実験で得られる物性値を高精度に予測できると考えた。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
２．研究の目的 
本研究では、論文中から多様な実験的要素（実験プロセスや試料構造）を収集するとともに、
解釈性の高い機械学習手法を利用することで実験的物性値との関係性を解明し、その関係性を
考慮した独自の大規模実験データを作成する。それにより、各実験プロセスや試料構造の影響を
考慮した高精度な物性値予測ができる次世代 MIを開発することを目的とする。 
本研究では、論文から実験的物性値を抽出するWebシステムStarrydata2[4]をすでに開発し、
世界最大規模の実験的物性値の収集に成功している（図 2）。特に本研究では、すでに独自性の
ある大規模な実験的物性値を基軸に実験的要素を紐づけた独自のデータを作成する。 
 
 
 

  

図 1 プロセス、構造、特性、性能の相互関係の例 

図 2 Starrydata2[2]によって収集したデータ数(2023 年 3月時点) 



３．研究の方法 
(1)実験プロセスの収集と独自データセットの作成 
Starydata2 で物性値の収集がすでに完了している論文に対して、フルテキストを取得し、テ
キストマイニングによるプロセス抽出および実験的物性値との紐付けたデータセットの作成を
行った。論文からプロセスを抽出する手法については、関連研究[5]を利用した。 
 
(2)構造による物性予測と関係性解明 
本研究では、構造情報として X線回折パターンに着目した。材料開発では、必ず X線回折パタ
ーンを測定する。そのため X線回折パターンは、実験から得られる構造情報として最も取得しや
すいデータである。しかし、論文等から大規模に収集するには多くの時間を要する。そこで、ま
ず Materials Project[2]が提供している X 線回折パターンと物性値を利用し、X 線回折パター
ンを基軸に物性値を予測する機械学習モデルを作成した。また、X線回折パターンと物性値との
関係性を可視化によって明らかにした。 
 
 
４．研究成果 
(1)実験プロセスの収集と独自データセットの作成 
 Starrydata2に収録されている論文のうち約5,000本の論文PDFの取得およびテキストの抽出
を行い、Starrydata2 の実験的物性値と紐付けたデータセットを作成した。また、論文のテキス
トからプロセス情報（合成条件等）を取得するプログラムを先行研究に基づいて実装し、プロセ
ス情報と実験的物性値を紐付けた。図 3は、実験的物性値に対してテキストを紐づけた結果の一
例である。論文から抽出したテキストは、それぞれ論文の製造方法や組成などの特徴が現れてい
ることが確認できた。 
 独自のデータセットを作成する場合、そのデータセットが持つバイアスの影響を示すことが
重要となる。本研究では、定量的な構造活性相関研究で用いられる適用範囲（AD）という概念を
利用したバイアスの影響の可視化を行った。図 4は、本研究で構築した機械学習モデルによる予
測値と実際の実験値との関係性を示している。ここで機械学習には、MI 分野で一般に利用され
るランダムフォレストを利用した。AD 外における予測精度は、AD 内と比べて予測精度が低いこ
とが確認できた。また、AD 内においても、既知ノードの数が多いほど予測精度が高いことが確
認できた。この結果は、学習に使用した既知データのバイアスを受けることを意味している。本
研究で作成した Starrydata2 をベースとしたデータセットは、熱電変換材料の収録数が多いこ
とがわかっており、化学組成や合成方法も熱電変換材料分野のバイアスを含んでいることに注
意が必要である。 
  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
(2)構造による物性予測と関係性解明 
構造情報からの物性値予測に関しては、学習に利用するデータとして第一原理計算データベ
ース Materials Project から X線回折パターンを含む結晶構造情報を約 63,000 レコード取得し
た。取得した X線回折パターンを入力とし、結晶構造情報や体積弾性率などの基礎物性を学習・
予測対象とする機械学習モデルを構築した。入力である特徴量ベクトルには、次の 3種類を用意
した：①ピーク数とピーク角度を利用した NA ベクトル、②ピーク数とピーク強度利用した NIベ
クトル、③ピーク数とピーク角度とピーク強度を利用した NAI ベクトル。目的変数には、結晶
系、体積、密度、体積弾性率の 4つである。 
図 5は、4つの目的変数に対する 3つのベクトルの予測精度を比較した結果である。ここで、
結晶系の予測には、評価指標として F 値を使用しており、他の 3 つには決定係数 R2を用いてい

図 3 CuGaTe2に関する論文 [6]のワードクラウド 
図 4 熱伝導率の予測値と実験値[7]. 色
の濃さは、既知ノードの数が多いほど濃
くなっている. 
 



る。結晶系と体積の予測精度は、角度情報を有している NA ベクトルと NAI ベクトルを利用した
機械学習モデルが高い値を示した。このことは、物質の格子面間隔に依存する角度情報により、
結晶構造の形状が高い精度で推測できたからであると考えられる。一方、密度と体積弾性率の予
測精度は、強度情報を有している NIベクトルと NAI ベクトルを利用した機械学習モデルが高い
値を示した。密度と体積弾性率は、形状のみならず、構成元素の重さや結合状態が関わっている。
このことから、原子種に依存する強度情報により、構成元素の重さや結合状態の影響をある程度
推測できたと考えられる。また、結晶系や体積、密度や体積弾性率の予測結果から、結晶構造の
形状や物性の予測には、ピーク角度とピーク強度の両方の情報が必要であることがわかった。 
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図 5 NA、NI、NAI ベクトルの４つの目的変数の予測精度比較 



５．主な発表論文等

〔雑誌論文〕　計1件（うち査読付論文　0件／うち国際共著　0件／うちオープンアクセス　0件）

2022年

〔学会発表〕　計6件（うち招待講演　1件／うち国際学会　3件）

2021年

2022年

2021年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

日本熱電学会

TMS2022（国際学会）

日本金属学会

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

熊谷 将也

Masaya Kumagai

波頭 直輝

機械的特性予測のためのX線回折パターンに基づく特徴量の設計

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 オープンアクセス  国際共著
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 －

既知材料との類似性に基づいた熱電特性予測モデルの適用範囲

Applicability domain for prediction models of thermoelectric properties based on similarity to known materials

Effects of data bias on machine-learning-based material discovery using experimental property
data

Science and Technology of Advanced Materials: Methods 302～309

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無
10.1080/27660400.2022.2109447

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

無

 ４．巻
Kumagai Masaya、Ando Yuki、Tanaka Atsumi、Tsuda Koji、Katsura Yukari、Kurosaki Ken 2
 １．著者名

 ２．論文標題  ５．発行年



2021年

2022年

2022年

〔図書〕　計0件

〔産業財産権〕

〔その他〕

－

６．研究組織

７．科研費を使用して開催した国際研究集会

〔国際研究集会〕　計0件

所属研究機関・部局・職
（機関番号）

氏名
（ローマ字氏名）
（研究者番号）

備考

複合原子力化学研究所第56回学術講演会（招待講演）

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

MRS2021（国際学会）

TMS2022（国際学会）

Naoki Hato

熊谷 将也

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

Design of Features Based on X-ray Diffraction Patterns for Prediction of Mechanical Properties

Direct prediction of mechanical properties from X-ray diffraction patterns using machine learning

マテリアルズ・インフォマティクス― 大規模な実験データ収集Webシステムの開発と応用 ―

 ４．発表年

 ４．発表年

Naoki Hato



８．本研究に関連して実施した国際共同研究の実施状況

共同研究相手国 相手方研究機関


