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演繹的手法

帰納的手法
機能的手法

マテリアルズ・イン
フォマティクス

（材料情報を駆使）

これまでの
物質・材料科学

（理論・実験・計算）

結
晶
構
造

分子構造

変革する物質・材料研究開発



演 繹
（原理駆動型）

リアル
（もの）

帰 納
（データ駆動型）

サイバー
（こと）

理論科学

実験科学実験科学実験科学

計算科学

データ
中心科学

科学技術を推進する“四輪”

ＡＩ（人工知能）

物質・材料研究開発を超加速化!!

これまで
経験者の「閃きと経験」
（偶然いいものが見つかる）

「物質・材料開発」の知能化

これから
データ駆動による目的指向型
の最適材料設計・開発
（これ以上いいものはない）

現象／観測

変革する物質・材料研究開発



2011年6月

JST-CRDS 科学技術未来戦略ワークショップ～新材料設計・探索～報告書
／CRDS-FY2006-WR-01
『マテリアル・インフォマティクスの構築』を提言

情報統合型物質・材料開発イニシアティブ（MI2I）（2015年7月～）

変革する物質・材料研究開発



記述子空間

機能
（劣化・腐食、伝導性、…）

構造・特性
記述子

計測空間
・先端計測技術
・精密合成技術

公的ＢＤ

既存データ
空間

私的ＤＢ

 深層学習
 要因推論
 回帰分析

 ベイズ最適化
 ベイジアンネットワーク
 確率論的サンプリング（MCMC）

計測・計算による
材料情報空間の作成

公共ＤＢ計算空間
・反応経路解析
・自由エネルギ

プロセス

物質から材料へ ～ データ空間の創出 ～

高速・高効率探索
の実現



計算データ空間の拡大動向（国内外プロジェクト）

AFLOW: Automatic  FLOW for Materials Discovery
http://www.aflowlib.org/

The Materials Project
https://materialsproject.org/

NoMAD: The Novel Materials Discovery 
https://www.nomad-coe.eu/

MARVEL: Materials' Revolution: Computational Design and Discovery 
of Novel Materials
http://nccr-marvel.ch/

MatNavi: 
http://mits.nims.go.jp/
・ 電子構造計算データベース (CompES-X)
・ 計算状態図データベース (CPDDB)

物質から材料へ ～ データ空間の創出 ～



機能／
特性

SiC • 電気抵抗率
• 誘電率
• 硬度

知りうる
情報

すべての原子の位置情報

マテリアルズイン
フォマティクス

知りえない
情報

製造プロセス

• 組成比
• 結晶構造
• 不純物濃度

物質科学

物質から材料へ ～ プロセスデータの収集 ～



同一組成でもプロセスが異同一組成でもプロセスが異
なれば得られる特性は異なる

プロセスデータの収集が必要

“電子カルテ”方式（実験機器“電子カルテ”方式（実験機器
データログシステム／研究者
向け電子実験ノート）

http://www.nist.gov/open/upload/Final-O-5701_0.pdf

データの階層
（NISTの整理）

“材料電子カルテ”システム

 ＩｏＴ計測機器
 テキストデータマイニング技術

TDM

２軸延伸重合プロセス

クリスタット

プロセス制御が鍵

原材料（モノ
マ）

物質から材料へ ～ プロセスデータの収集 ～



実験装置・計測機器からのデータ収集

文献からのデータ収集

計測機器からの直接吸い
上げ（データIoT）

人手でＤＢ化

論文

高機能物質・材料
データベース

高速サーバー

高セキュリア利用環境

SINET５／
Internet

材料情報統合材料情報統合
データプラッ
トフォーム

大学等の成果からのデータ収集
実験

計算 アカデミックデータ収集
（信頼できる標準データ）

オントロジー
マイニング技術

テキストマイニング

レポジトリシステム
（電子図書館）

データの高付加価値化
ビジネスモデル
（研究、評価）

ハイスループット・ハイク
オリティーキュレーション

物質から材料へ ～ プロセスデータの収集 ～

JaLC
(DOI付与)

解析ツール/シナリオ
ジェネレータ



データプラットフォーム
（DPF）

・ データ
・ ツール

アクセス

運用

利用提供
どんなデータをどうやって入れるか?

だれがどうやって運用するか?

どうやったら安心して便利に使えるか?

提供
■ データの収集方法
■ 収集するデータの種類・標準化
■ 提供者へのインセンティブ
■ 提供者との権利合意

運用
■運用ポリシー
■財源・予算
■ 管理者・運用主体
■ 人材
■ ハードウェア更新
■法的課題

利用
■ アクセス制限の範囲
■ 利便性
■サービスデザイン
■利用負担

課題の整理（3つの立場）

MI IMI2I DIASDIAS NBDCNBDC



国 概要
 Material Genome Initiativeを2011年に立上げ。材料開発の短期化・低コスト化
に向け、従来の実験、計算に加え、データの重要性に着目。2014年6月に初となる
“Strategic Plan”を公表。

 NIST,NSF,DOE,DoDなどで関連プロジェクトを実施
 ESF(European Science Foundation)は2009年に“Materials Science and 

Engineering Expert Committee (MatSEEC) ”を組織し、欧州各国において物質
材料科学分野に集中的な支援を行う中で第４部会として“Computational 
Techniques, Methods and Materials Design”が選定されている。

 ＥＵの枠組みでNOMADプロジェクトが、スイスは独自にMARVELプロジェクトを
実施。

 中国版Materials Genome Initiativeを中国科学院・中国工学院が連携して着手。
100億円規模との情報も。

 2015年、上海大学にMaterials Genome Instituteを設立。北京マテリアルズ・ゲ
ノム・エンジニアリング・イノベーション連盟(中国科学院物理研究所・北京科学
技術大学による共同設立)や上海交通大学にもアジア・マテリアルゲノムセンター
が設立される。

 2015年から“Creative Materials Discovery Project”を10年計画で立上げ。
 2016年、韓国科学技術研究所（KIST）において、“Materials Informatics 

Database for Advanced Search（MIDAS）”が設置された。

海外の動向（参考）

JST-CRDS 島津博基氏



ご清聴ありがとうございました


