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１． 研究のねらい 

情報科学と材料科学の融合により新規材料の発見を加速する材料情報学という分野が広

く注目を集め始めている．材料情報学は，これまで専門家が経験と勘により，試行錯誤的に

行ってきた材料探索を統計科学的な推論により自動化する試みである．人的なボトルネックを

解消し，統計的に客観的な意思決定が実現されることで探索効率を劇的に向上できる可能性

がある．しかし一方，計算の簡単さからこれまでのほとんどの研究では，解析の対象が完全

結晶に限定されてきた．現実には，界面や粒界と呼ばれる結晶粒の作る境界面での物理的

な性質の変化が材料のパフォーマンスに大きく影響するため，これを無視することはできない．

例えば，普及が進む電気自動車業界から強い注目を集める全固体電池では，電解質材料内

の粒界で生じる抵抗がボトルネックとなり得る．本課題では主に結晶粒界をターゲットとして，

局所的な乱れを含む材料の情報学的な解析方法論を構築する．解析を困難にする粒界特有

の事情として以下の３点に着目する． 

1) 粒界近傍は完全結晶のような均一な構造を持たないため，系の中の平均的な性質を観察

するだけでは不十分であり，粒界面近傍での局所的な変化を解析する必要がある． 

2) 結晶の回転角や並進移動などの自由度により，あり得る構造を大量に考えることができて

しまうため，効率的に重要な候補構造を絞らなければならない． 

3) 粒界の理論計算を考える場合，周期境界条件により，しばしば非常に大きな構造モデル

（ユニットセル）を考える必要がある．そのように大きなモデルは通常，原子数が大きくなり，計

算の実行がより困難になる． 

これらの問題を解決する汎用的な方法論を構築し，粒界解析のスピードを大幅に向上するこ

とで，より広大な材料空間を効率的に探索する材料情報学の枠組みを構築することが本課題

の目標となる．また，材料科学での情報学的アプローチのさらなる普及を目指し，粒界に限ら

ず材料情報学に機械学習の新たな方法論を導入する研究も同時に視野に入れていく． 

   

２． 研究成果 

（１）概要 

ここでは主要な研究成果を，テーマ A. 粒界原子エネルギー予測 [1]，テーマ B. 粒界構造

探索 [2]，テーマ C. その他の材料情報学研究 [3]，に分けて述べる．テーマ A は，粒界近傍

の原子エネルギーを機械学習でモデル化する研究であり，原子環境が局所的に乱れる粒界

近傍でエネルギーの局所的な振る舞いを観察する高速かつスケーラブルな方法論を構築し

た．テーマ B では，高い自由度を持つ粒界構造を探索する最適化法を開発した．多様な回転

角間で転移学習による知識共有を行った上で，計算コストを陽に考慮するコスト考慮型探索

を行う点が特徴的な点である．テーマ C は粒界以外の材料情報学研究であり，プロトン伝導



 

体の拡散経路を機械学習で推定する新たな枠組みを開発したものについて述べる． 

 

（２）詳細 

テーマ A. 粒界原子エネルギー予測 [1]: 

粒界近傍で局所的にどうエネルギーが変化するかは，非常に重要な課題である．密度汎関

数法（DFT）に基づく原子エネルギーの計算法に(Shiihara, et. al., Phys. Rev. B, 2011)がある．

この方法は，ベーダー分割と呼ばれる定義に基づき，電子密度を分割し局所的な原子エネル

ギーを定めることができ，粒界近傍のエネルギー分布を観察できる．ただし，DFT に基づくた

め計算量が大きく，膨大な候補のスクリーニングには適用できず，また，セルサイズの大きな

粒界が候補に含まれる場合，計算はより困難になってしまう． 

 

そこで，機械学習の LASSO 回帰モデルを拡張し，原子エネルギーを高速に予測する手法を

開発した．図１に処理の全体像を示す．入力となる粒界構造は計算の軽いポテンシャルで緩

和したものを用意し，訓練データとなる DFT 原子エネルギーは，小さな粒界モデルを用いて用

意することで DFT 計算にかかる時間的コストを最小限に抑えた．各原子周辺の局所的な環境

を動径分布関数や SOAP(Smooth Overlap of Atomic Positions)記述子(De, et. al., Phys. 

Chem. Chem. Phys. 2016)を用いて抽出し，それらの線形結合により DFT の結果を再現する．

さらに，原子エネルギーと系全体のエネルギーの両方を fitting に用いることで更なる精度改

善を図った．  

 

図 1 機械学習による原子エネルギー予測の処理フロー． 

 

このように学習されたモデルが，訓練データより大きな粒界に対して正確な予測が可能なの

か FCC-Al の傾角対称粒界を用いて検証した．図２に示す通り，構築した機械学習モデルは

非常に高い精度で原子エネルギーを予測することができた．粒界の周期性の指標であるΣ

値が 20 以下のもので学習し，Σ60 程度までの粒界を予測した場合には，予測値と DFT の値

の相関係数は約 0.98 と非常に高い値を達成した．この結果は，粒界における局所構造同士



 

の類似性によって解釈できる．粒界はセルサイズが大きく違っても，面近傍に現れる基本的

な局所構造は少数の構造ユニットで記述できることが多いことは知られていた．そのため，一

見すると，完全な外挿補間に思われるような，小さな粒界から推定したモデルによる大きな粒

界の予測でもかなりの精度が達成されることがわかった．論文では，記述子の空間内で，原

子環境同士の距離分布を観察し，これを検証した．また，いくつかの記述子を比較検証し，

DFT 原子エネルギー予測には SOAP が非常に有効であることも確認した． 

 

図 2 機械学習による原子エネルギー予測の例 

 

テーマ B. 粒界構造探索 [2]: 

安定構造の決定は結晶構造の性質を知るうえで最も基本的な情報の一つであるが，粒界に

おいては回転角や軸，並進移動など，完全結晶では考えなかった自由度を考慮する必要が

でてくる．よく用いられる調査法に，粒界の回転角を変えながら，それぞれの角度における並

進移動の最安定エネルギーを探し，プロットする方法がある．このようなプロットを作ることで，

どのような角度に特異的に安定な構造が現れるのか調べることができる．しかし，多様な回

転角それぞれの安定構造を探すため，計算量が非常に多く，単一の組成について調べるだ

けでも，ナイーブな全計算では 10 万回を超える安定構造計算が必要になることも多い． 

 

本課題では，機械学習におけるマルチタスク学習（転移学習）とコスト考慮型戦略を導入した

探索方法論を構築した（図３）．提案法では，多様な角度の探索タスクそれぞれで情報を共有

することで，探索を加速する．情報の共有は構造の類似性を記述子により判断して行う．つま

り，構造が似ているほど，同様のエネルギー曲面を持つ可能性が高いと確率的に判断する．

特に恩恵が大きいのが，セルサイズの小さい粒界で得た曲面を，セルサイズの大きい粒界と

共有できる場合である．提案法では，コスト考慮型の戦略を導入し，コスト効率の高いものか

ら順番に探索をしていく．この戦略では探索の初期段階ではコストの低い粒界が選択され，エ

ネルギー曲面の情報が蓄積された後で，よりコストの高い大きな粒界の計算へとアルゴリズ

ムが自動的に進んでいくことで全体の効率を最大化する． 
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図 3 コスト考慮型マルチタスクベイズ最適化による粒界探索． 

 

提案した探索アルゴリズムの探索効率をFCC-Al を用いて検証したものが図４である．横軸が

回転角，縦軸が粒界エネルギーで， 縦軸の粒界エネルギーが小さいほど安定性が高いこと

を意味する．回転角を完全結晶（０度）から変えて境界面を作っていくと，粒界エネルギーが不

規則に変化していく．提案法は網羅調査の 0.3%程度のコストしかかけていないのにかかわら

ず，ほぼ最安定なエネルギーを検出していることがわかる． 

 

 

図 4  提案法の効率評価．赤い線が，機械学習が網羅探索の 0.3%のコストで到達した状態． 

 

 



 

テーマ C. その他の材料情報学研究 [3]: 

材料情報学の普及に貢献するため，粒界以外の材料情報学に関する研究も期間中に推進し

た．ここでは，そのうちの一つとして，プロトン伝導体の伝導経路解析に機械学習を活用する

方法について簡単に述べる．DFT によるプロトン伝道経路解析には，まずプロトンのサイトを

発見し，サイト間を nudged elastic band(NEB)法でつなぐ方法がよく用いられるが，この方法

は，初期経路として，最適な経路に近いものを与える必要がある．この研究課題は，ベイズ最

適化の考えを拡張し，プロトンの安定点と経路上のボトルネック点を効率的に発見し，確率的

にポテンシャル障壁を評価する枠組みを開発したものである． 

 

 

３． 今後の展開 

 

本研究で構築した材料情報学ツールをより実践的な状況へ展開していく．粒界の原子エネ

ルギー予測については，構築した機械学習モデルにより実際に多量の候補に原子エネルギー

の予測値を与えスクリーニングを行う．また，多元系などより複雑な系への適用を目指す．さらに，

小さな粒界から大きな粒界が予測可能であるという知見をもとに，なるべく小さな粒界によって，

予測精度を最大限高めるような訓練データ集合の如何に集めるかの方法論を構築する（これは

機械学習で能動学習と呼ばれる枠組みに相当する）．粒界の構造探索法についても同様に，実

践的な設定への投入を目指す．特に電解質材料など，粒界解析の重要性の高いターゲットへの

適用を考えていく．また，ソフトとしてパッケージ化し，フリーで誰でも利用できる形で整備すること

で，研究成果の波及を目指す． 

 

 

４． 自己評価 

 

研究目的の達成状況/研究の進め方: 

研究開始当初は情報科学的観点と材料科学的な観点の違いから具体的な方向性を見定める

のに苦心したが，研究が進むにつれ道筋がかなりクリアに見えてくるようになった．粒界近傍で

の局所的な DFT エネルギーの振る舞いを予測する機械学習モデルの構築と粒界の構造探索ア

ルゴリズムの開発，さらにはそれらの中でセルサイズの影響によるコストの違いを考慮し粒界計

算のスケーラビリティを向上する試みは，最終的には当初想定した枠組みに相当するものが構

築できた．エネルギー予測において，小さな粒界から大きな粒界が予測できたことは，機械学習

による粒界スクリーニングを考える上で非常に重要であり，これを活かして大量粒界のスクリー

ニングの実践や，コストを考慮した訓練データ収集といった次の展開を考えていくことが可能にな

った．構造探索でも，転移学習との組み合わせで，コストを考慮しつつ情報を転移する枠組みが

構築できた． 

 

一方で今後の大きな課題として残されたのは，構築したアルゴリズムの実践投入である．実用的

な枠組みが構築できたものの，実際の新規材料/構造の発見に期間内に至ることはできなかっ

た．これを達成することが，今後の材料情報学の未来に関わる重要な課題となると考えている． 



 

 

 

研究成果の科学技術及び社会・経済への波及効果: 

世界的な競争激化が進む次世代材料の開発において粒界の解析は最重要課題の一つである

にも関わらず，計算の難しさや，探索すべき候補の膨大さから取り扱いは容易ではないとされて

きた．膨大な候補に対して，人的，時間的，費用的コストのかかる実験や計算をいきなり行うこと

は損失が非常に大きい．そのため，粒界や界面のように複雑性が高く，先見知識の効かない対

象こそ，機械学習のようなコストの低いアプローチによるスクリーニングが必要不可欠となる．本

研究で構築した枠組みは，粒界を如何に低コストにスクリーニングするかの一般方法論を与えて

おり，今後の材料情報学の発展とともに広く普及していく可能性があると考えている． 
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