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研究成果の概要（和文）：計算速度、ストレージ、およびアルゴリズム開発の進歩によって、材料の計算データ
ベースが急速に拡張している。しかし、無機結晶材料の標準化された識別子はなく、データベースの効率的な利
用が妨げられている。この問題に対処するために、マテリアルIDを開発した。この識別子は、優れたスケーラビ
リティを示し、構造的およびエネルギー的に異なる材料を正確に識別できた。これは、バルク結晶、表面構造、
および分子を含むさまざまな化学構造に適用できる。さらに、この識別子を使用して材料データベースと他の結
晶構造を結合するWebアプリケーションを開発した。

研究成果の概要（英文）：The rapid expansion of computational materials databases, fueled by 
advancements in computational speeds, storage, and algorithm development, has enabled the unified 
treatment of materials with diverse compositions and structures. However, the efficient utilization 
of these databases is hindered by the lack of standardized identifiers for crystalline inorganic 
materials. To address this issue, we propose a generative identifier that exhibits excellent 
scalability and accurately differentiates between structurally and energetically distinct materials,
 outperforming symmetry-based methods and pairwise methods. This identifier can be applied to 
various chemical structures, including bulk crystals, surface structures, and molecules. 
Additionally, we provide an online service that uses graph ID to link material databases with 
user-supplied crystal structures, resulting in accelerated material simulation and data analysis.

研究分野：マテリアルズ・インンフォマティクス

キーワード： 識別子　化学構造　結晶構造　マテリアル　データベース

  １版

令和

研究成果の学術的意義や社会的意義
結晶性無機材料の識別子の開発は、材料科学における標準化された識別子の欠如を解決した。既存の方法を上回
る性能を持ち、スケーラブルで、さまざまな化学構造に適用できるため、学術的にも社会的にも意義深い。この
研究成果により、材料のシミュレーションとデータ分析が加速され、計算データベースの効率的な利用が可能と
なる。このため、学術界内外でデータベースを活用した材料開発がより円滑になる。これにより、様々な産業に
おいて潜在的な応用がある新しい材料の発見が早まる。また、材料を検索するオンラインサービスにより、この
研究成果はアカデミア内外、国内外で広く利用できるようになっており、成果の社会への還元を行っている。

※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。



様　式　Ｃ－１９、Ｆ－１９－１、Ｚ－１９（共通）
１．研究開始当初の背景
人類活動の爆発的な拡大、経済競争の加速、情報通信による社会システムのかつてない高速な相
互連動によって、我々は気候変動やエネルギー供給の問題といった地球規模の社会問題に直面して
いる。このような予測不能な世界における社会問題を解決することが材料科学に期待されている。
新材料の探索は、主に出発物質や調製方法の組み合わせを試すことによって行われている。しか
しながら、新材料の発見や最適化は多くの試行錯誤を必要とし、商用化には大きな経済的、時間的、
人的資源の投入が必要になる。変動の激しい現代の社会問題に対応するには、より高速なオンデマ
ンドの技術開発が求められている。
このような背景のもと、第一原理計算をはじめとする計算化学的手法と機械学習や統計的手法に
よって材料探索を行う、マテリアルズ・インフォマティクスに注目が集まっている。その一環とし
て、無数の候補材料の中から有用なものを見つけ出すために、理論計算と機械学習を大規模に適用
し、データベースとして公開することが近年盛んに行われている1–8。しかしながら、既存の材料
データベースは共通の IDを有していないため、

1. 手元の化学構造と合致する情報を検索する
2. データの重複を見つける
3. 複数のデータベースを組み合わせる

というデータベースの基本機能を欠いてしまっていた。
２．研究の目的
本研究は、あらゆる化学構造に対して一意の文字列を付与する「マテリアル ID」を開発し、そ
の成果を用いて無機結晶材料の検索エンジンを構築することを目的した。
３．研究の方法
Materials Project1;9、OQMD10、AFLOW2 といったデータベースに蓄積された無機結晶、

PubChemに蓄積された有機分子を用いて、IDの一意性を検証した。また、クラウドアプリケー
ションを開発することにより、様々な無機結晶を検索可能な検索エンジンを開発した。
４．研究成果
開発したマテリアル IDは、様々なデーターベースに対して一意性を有しているとともに、並進
対称性のある構造を同一視することができた。これを用いて、Materials Project1;9、OQMD10、
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of unique topologies among three databases. e–g Top five topologies and their number of
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AFLOW2 の 3つのデータベースに含まれる構造を分析した。それぞれのデータベース内のエン
トリーの大部分は、他のデータベースには見られない独自の構造であった（図 1a）。これらのデー
タベースを組み合わせることで、より広範な化学空間の探索が可能になる。重複構造のペアの密度
を図 1bに示す。ほとんどのデータ点が対角線に沿って分布しており、MAEが 0.160 g/cm3 、相
関係数が 0.997であることから、マテリアル IDがデータベース間の重複構造を正しく判定できた
ことがわかる。
データベース間の違いをさらに理解するために、構造からトポロジー情報のみを抽出してグラフ

IDを計算した（図 1c）。これにより、異なる組成で同じトポロジーの構造を同じグラフ IDに変
換できるようになる。この「匿名化された」グラフ IDを使用して、データベースから重複を削除
した。その結果、Materials Project、OQMD、およびAFLOWにはそれぞれ 71,262、59,574、
37,185のユニークなトポロジーが含まれていることがわかった。Materials Project は、組成と
原子位置を考慮したユニークなグラフ ID の数が最も少ないものの（図 1a）、他の 2 つのデータ
ベースと比較してトポロジーの数の面でより多様性があることが、図 1d で示された。共通部分
の割合は図 1aと比較して増加したが、それでも各データベースに独自のトポロジーが存在した。
それぞれのデータベースで多くの対応する構造を持つトップ 5 のトポロジーが図 1e–g に示され
ている。α-BiF3 トポロジー（図 1h）は、すべてのデータベースで最も一般的なトポロジーであ
り、Materials Project のユニークなトポロジーの 10パーセント、AFLOWの 12パーセント、
OQMDの 38パーセントを占めていた。AFLOWとOQMDの α-BiF3トポロジーだけのエント
リー数は、Materials Projectの総エントリー数を上回っている。これらのデータベースには、こ
のトポロジーをプロトタイプとして計算的に生成された多数の置換構造が含まれている可能性があ
る。α-BiF3 の結晶構造は Biの FCC構造に基づいており、隣接する Bi原子間の中点および 4つ
の Bi原子の中心に F原子が導入された構造と見なすことができる。FCCは、Materials Project

で 5位、AFLOWで 2位、OQMDで 4位のトポロジーで、多くのエントリーがあるプロトタイ
プである。これらのエントリー数が多いのは、自然界でこのような FCC 様のプロトタイプ結晶
構造がよく見られ、また応用研究の重要性ゆえであろう。同様に、Fluoriteと Cubic Lavesは、

図 2 Web UI of the application.
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FCC構造に原子を追加して構築できる結晶であり、AFLOWおよび OQMDデータベースに多
数含まれる。このようなデータベース間の分析は、過剰な計算時間や精度不足などの問題があるた
め、これまで困難であった。非常に正確でスケーラブルな識別子によって、それを実行することが
できた。
この正確性とスケーラビリティを用いて、大規模な材料データベースから同一および類似構造を
検索するウェブアプリケーションを開発した。図 2 にアプリケーションのユーザーインターフェー
スを示す。ユーザーはまず、構造ファイルをアップロードする。次に、アプリケーションは、指定
されたファイルのグラフ IDを生成し、データベース内の同一構造を検索する。その後、ユーザー
は検索結果をクリックしてデータソースの詳細ページにアクセスできる。現在、データベースには
5,000,000以上の結晶構造が含まれている。データは、Materials Project、AFLOW、OQMD、
International Zeolite Association、COD11、および PCOD12 を含む複数のデータソースから
取得されている9。ウェブアプリケーションは、https://matfinder.netで公開されている。
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