
1. はじめに

マテリアル革新力の強化に向けて，AI・データ科学活用

による研究加速への期待が大きい注1)．我が国では，内閣府

戦略的イノベーション創造プログラム（SIP）における「マ

テリアルインテグレーション」（2014 年度〜），文部科学省・

JST イノベーションハブ構築支援事業「情報統合型物質・

材料開発イニシアティブ」（MI2I）（2015〜2019 年度）を嚆

矢として，本分野への積極的な投資が続いている．さらに，

データ駆動研究を支える基盤として，材料データベースを

収集・利活用するためのプラットフォームの重要性が高ま

っており，NIMS において「材料データプラットフォーム

（DPF）構築事業」（2017 年度〜）が実施されている．図 1

に NIMS で実施されているデータ駆動研究の全体像を示

す．DPF のデータセット・IT 基盤を活用してデータ駆動

研究が行われる一方，データ駆動研究から生まれたツー

ル・データ・データ構造が DPF に還元していく．データ

駆動研究そのものは，データ駆動手法の材料課題への適用

と材料独自の手法・ツール開発に分かれる．実材料課題へ

の適用を進めるために，NIMS 内の材料研究拠点，企業，

アカデミアとの連携を強力に進めている．本稿では，これ

らNIMSにおける取り組みを中心として，データ駆動によ

る材料研究の最新状況について報告したい．

2. データ駆動手法の実課題適用

2015 年からMI2I 事業において物質・材料研究にデータ

駆動手法を適用する取り組みが始まった．成果の一部は参

考文献にまとめてある1),2)．まず，第一原理計算等の計算

による特性予測とベイズ最適化等の逐次最適化手法を組み

合わせた研究から成果が得られた．実験的に実証された例

として新たな半導体（CaZn2N2）の発見
3)を挙げることがで

きる．次に，論文から抽出したデータやNIMSが長年かけ

て収集・編纂してきた材料データベースMatNavi を活用

した成果が報告され始めた．例えば，徐らは，論文データ

とAtomWork Adv.注2)を活用して界面熱抵抗の高い元素の

組み合せを探索し，世界で最も熱抵抗の高い Bi/Si 薄膜の

開発に成功している4)．

MI2I 終了後は NIMS に内製化されて引き続き活発に取
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り組まれている．特に，電池，磁石，構造材料などの社会

課題からの要請が強い材料課題への適用が進んでいる．最

近では，実験とベイズ最適化法の組み合せも有効であるこ

とが示されつつある．従来は専門家が考え，実験検証する

ことで新物質の発見，新材料の開発が行われてきた．デー

タ駆動研究では，この試行錯誤のプロセスのうち，専門家

が考案する部分をAI が代わりに提案することになる．AI

からの提案を実験検証し，その結果をフィードバックして，

次の提案のための学習データに組み入れるというループを

回すことで，従来手法よりも短い試行回数で最適な組成や

製造プロセス条件を発見することが期待できる．実際に，

三次元積層造形用ニッケル基超合金粉末の製造条件最適

化5)やメタノール燃料電池用の最適な合金触媒組成の発

見6)等において，本手法の有効性が示されつつある．

さらに，データ駆動手法の究極的な姿として，実験の自

動化が挙げられる．AI の指示に従って，自動で合成・計測

し，この結果をフィードバックすることでAI が強化され，

次のより良い提案につなげる．このループが完全に自動化

されると，最初に，探索範囲と目的を研究者が指示すると，

あとは人間が介在することなく自動で最適な材料を発見す

ることが可能となる．この先導的な例として，松田らによ

るリチウム電池における電解質の自動探索を挙げることが

できる7)．

3. 材料開発のためのデータ駆動手法開発

材料設計ツールの開発では SIP「マテリアルズインテグ

レーション」が先導的な役割を果たしてきた．これについ

ては 4章で詳述し，ここでは，それ以外の取り組みを紹介

する．Lambard らは PoLyInfo注3)などのデータベースを用

い，化学式から化合物の特性を予測する SMILES-X を開

発した8)．自然言語処理技術を適用することで Smiles 表

現から各種の特性を予測することを可能としており，特性

によっては分子動力学計算を凌駕する予測精度を誇る．こ

のほかに，材料研究の基盤となるスペクトルや画像の解析

においても，数理統計的手法を適用した先導的なツール開

発が行われている．例えば，吉川らは，ベイズ統計の考え

方に基づくスパースモデリングを X 線光電子分光スペク

トルの分析に適用する手法を開発し，データに基づく化合

物特定を実現している9)．ほかに，出村らはスパースモデ

リングをクリープ寿命の支配因子の特定に適用する方法を

提案している10)．このように，材料特有のデータ駆動手

法・ツールの開発が進んでいる．このほか，第一原理計算

や有限要素計算をデータ駆動によって高速化する試みも，

重要なものとして指摘しておきたい．この中では，NIMS

の成果ではないが，尾形らによる機械学習ポテンシャルを

分子動力学計算手法へ適用した事例11)をあげておきたい．

これは第一原理計算の精度で大規模な原子の運動を計算で

きる手法であり，金属系材料の微視的な変形挙動解析に大

きな変革を今後もたらすものと期待できる．

4. マテリアルズインテグレーションによる

材料開発手法の刷新

マテリアルズインテグレーション（以下，MI）は材料工

学手法にデータ科学を活用して，計算機上でプロセス・組

織・特性・性能をつないで材料開発を加速する統合型材料

開発システムと定義される．SIP 第 1 期の「革新的構造材

料」（2014〜2018 年度）にて提案され，鉄鋼溶接部を例題と

してコンセプトの実証が行われてきた．この成果をもとに，

MI の社会実装を目標に，逆問題と先端材料・プロセスへ

の展開を中心テーマとした SIP 第 2 期「統合型材料開発シ

ステムによるマテリアル革命」（以下，マテリアル革命）が

課題設定された12)〜14)．マテリアル革命で開発が進められ

て い る MInt（Materials Integration by Network

Technology）は，プロセス・構造・特性・性能の連結をモ

ジュールとして柔軟に実装できるシステムであり，モジュ

ールを繋げてワークフローを構築することにより，様々な

材料課題に対応できる汎用性の高さを誇る．MInt を使用

することで，実験を代替し，試行錯誤の時間・コストを大

幅に低減することで，材料開発を効率化することが可能と

なる．

図 2に，ニッケル基超合金の時効熱処理に関して，熱処

理条件から高温強度を予測するためのワークフローを模式

的に示す．ニッケル基超合金における時効熱処理は γ/γ ’

組織を調整して高温特性を決定する重要な最終プロセスで

ある．実験で試行錯誤する場合には，熱処理，画像解析，

高温機械試験を実施すると，熱処理 1条件あたり半月程度

時間がかかる．そのため，熱処理条件を最適化するには相

当の時間とコストがかかる．これをワークフローによる計

算に置き換えて，加速することを考える．具体的には，熱

処理による組織変化をフェーズフィールド法による予測モ

ジュールに置き換え，組織解析を画像解析で γ/γ ’組織の

統計量を抽出するモジュールで置き換えた．最後に，抽出

した統計量を用いて高温強度を予測するモジュールを作成

し，これらを連結して，熱処理条件から高温強度を予測す

るワークフローを構築した．これによって 1条件を半日以

内で計算できることになり，図 2に挿入したような熱処理

温度・時間条件の中に高温強度をマッピングした図を作成

することが可能となった．これを用いることで，欲しい特

性から，設備や戦略等の制約条件のもとで，熱処理条件を

最適化することが可能となる．

MInt のワークフローは順問題を解くための計算手法を

構成するものであるといえるが，これをデータ駆動手法と

組み合わせることで，欲しい性能から最適な材料・プロセ

スを提案する逆問題を解くことができるようになる．この

ために，MInt のワークフローをプログラムから実行でき

るようにするAPI（Application Programing Interface）を

開発している15)．同時に，鉄鋼，アルミニウム（Al）合金等

を最初の例題として，逆問題解析のための手法に関する研

194

4

ぷらすとす（日本塑性加工学会会報誌）第 5巻 第 52号（2022―4）

注 3）PoLyInfo：https://polymer.nims.go.jp



究も進めている．例えば，高強度鋼の溶接継手において，

コストや強度を制約条件としながら低温脆性を改善するた

めの組成提案を行うなどの取り組みや，析出系Al 合金に

おいてベイズ統計に基づく混合スパースモデルによる合金

提案の検討などが実施されている．

さらに，三次元積層造形に関するモジュール，ワークフ

ローの開発を進めている．耐熱性の高いニッケル基超合金

において積層造形プロセス中に割れが生じやすい課題を解

決するために，プロセス条件による割れ発生を模擬できる

解析方法を開発している16)．

MInt は材料課題と材料学を結びつけるデジタルレイヤ

ーであるといえる．図 3に模式的に示すように，社会課題

を解決するためには複雑な材料課題を解く必要がある．こ

れを材料学の基盤のもとで解決するというのが，材料によ

る社会課題解決の流れと言える．この中で，ボトルネック

になっているのが材料学と材料課題を結ぶレイヤーであり，

相当の専門知識と経験が求められる．従来は，各企業，各

研究室において，個別に材料課題と材料学を結びつける努

力が行われており，このレイヤーの知識や経験は集合知と

して積み上がっていない．ここにデジタルトランスフォー

メーションが必要と考える．材料課題を産業界が，材料学

をアカデミア（学）が担うという構図で考えると，産と学

とをつなぐデジタルレイヤーが必要ということもできよう．

MInt は，まさに材料学の基盤の上で材料課題を解くため
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図 2 ニッケル基超合金の時効熱処理を最適化するためにMInt に実装したワークフロー．実験を計算に置き換えることで，実験では半

月以上かかる 1条件の結果を，計算によって半日以内に推定することができる

図 3 産学連携のデジタルレイヤーとしてのMInt（Materials Integration by Network Technology）



のシステムであり，モジュール（図の○）とこれを繋いだ

ワークフローという形で，課題の解き方をデジタル的に蓄

積することが可能である（図の丸を繋いだネットワーク）．

例えば，図 2の例では，組織予測モジュールを小山が，画

像解析モジュールを Bulgarevich が，強度予測モジュール

を長田が開発しており，これらの研究者の知見がMInt の

中に蓄積されたということになる．

このような考え方のもと，2020 年 12 月に，マテリアル

ズインテグレーションコンソーシアム（MI コンソ）を立

ち上げた．ここでは，MInt を基盤として，産が課題を，学

が手法を持ち寄って共同研究を行い，材料課題の解決を加

速することを目指している．共同研究の中で新たに開発さ

れたモジュール・ワークフローをMI コンソの中で共用化

していくことでMInt を持続的に高度化し，さらにMI コ

ンソメンバーの研究開発力が高まる．このようなエコシス

テムの実現に向けて，SIP の研究開発が実施されている．

現状のMInt は凝固，熱処理が中心であり，今後，加工

と熱処理の組み合せによるミクロ組織・集合組織および材

料特性の制御に関するモジュール・ワークフローの開発が

期待される．

5. マテリアル DXプラットフォーム実現に向けて

これまでのNIMSでの取り組みの経験から，データ駆動

による材料研究の推進には，図 4に示す次の 3つの柱が必

要であると考える．第一は，実材料へデータ駆動手法を適

用することを主眼とした材料開発プロジェクトであり，こ

れはMI2I や SIP などのプロジェクトでも強く意識されて

きた．第二は，これを支えるプラットフォームである．材

料データベース，AI 解析を支えるツール・システムなどが

これに含まれる．統合的なものとしては，SIP で開発して

いるMInt が該当するだろう．第三は，実験のデジタル化

である．実験は材料研究においてサイバー化できない最後

のピースであり，データ駆動研究におけるボトルネックと

なる．ここをデジタル化できるところを極限までふやして

ハイスループット化していくことが，全体の効率を左右す

る．具体的には，自動実験や IoT技術を活用したデータの

自動収集が考えられる．自動実験について，3章で触れた

が，IoTを活用したデータの自動収集についてもNIMSは

先駆けて取り組んでおり，現在，130 台を超える様々な実

験機器からデータを転送できる仕組みを整えている．ここ

では，実験機器からのファイルをそのまま転送するだけで

はなく，このファイルから実験機器の制御条件などの情報

を可読化したり，ユーザー入力によるサンプル条件などの

情報を付け加えたりするなどの形で，データを再利用しや

すい形にすることが重要となる．これをデータの構造化と

呼び，データ駆動の研究においては，地味ではあるが，極

めて重要である．

これら 3つの柱を中心に日本全国の材料研究のデジタル

トランスフォーメーション（DX）を推進するために，文部

科学省が 2021 年度より新たに開始したのが，マテリアル

DXプラットフォーム構築事業である（図 5）．我が国の強

い材料研究力を活かして，研究データを自動で収集し，こ

れを広く共用化していくことで，データの再利用率を高め

ていくのが狙いである．まず，データ中核拠点としてクラ

ウド上にデータを収集・蓄積・活用する仕組みを構築する．

2022 年 1 月現在，クラウドの調達，データシステムの構築
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図 4 データ駆動研究推進に必要な基盤

図 5 文部科学省が推進するマテリアルDXプラットフォーム構想



が行われており，今後，AI 解析基盤の開発が実施される見

込みとなっている．これによって，ユーザー自身のデータ

に加えて，今後共用化されていく研究データ群，NIMS が

保有する世界最大級のデータベースであるMatNavi を機

械学習で活用できるようにする計画となっている．並行し

て，全国の研究データの共用化のために，マテリアル先端

リサーチインフラ事業が実施されている．これは，ナノテ

クノロジープラットフォーム事業の基盤の上に，これまで

行ってきた装置共用に，データ共用という新しい挑戦を加

えた事業である．現在，構造化したデータをクラウドに構

築するデータ中核拠点のデータシステムに登録できるシス

テム開発が進んでいる．3 つ目の柱が，データ創出・活用

型マテリアル研究開発プロジェクトであり，データ中核拠

点，マテリアル先端リサーチインフラ事業を活用しながら，

先端材料分野において，データの創出と活用を集中的に行

う拠点が形成されることになっている．

6. おわりに

これまでもデータに基づいて研究は行われてきている．

あえて今，データ駆動と呼ぶことの意味は，⑴機械学習や

AI などの最新のデータ解析技術を用いること，⑵データ

が活用されるまでの様々な面倒な工程がデジタル化によっ

て効率化されることの 2つであると言える．本稿では，⑴

に関して，具体的な材料課題への適用の状況や材料分野特

有のツールや材料設計のためのシステムについて解説した．

さらに，⑵に関して，データ中核拠点やマテリアル先端リ

サーチインフラ事業についても触れた．特に⑵については，

自分以外の研究者のデータを再利用するという，これまで

実験研究者があまり行ってこなかったアプローチを狙った

ものであり，まさにデータ時代の新しい潮流への対応と言

える．本稿が日本塑性加工学会の会員各位にとって，デー

タ駆動研究へのきっかけを与えるものとなれば幸甚である．
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