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３．事後評価結果 

〇評点： 

 

 

〇総合評価コメント：

 

 本研究課題では、機能性材料において、そのミクロ物性、メゾ構造、マクロ機能の発現までをシーム

レスに解明する方法論を開発することを目標とした。具体的には、放射光を用いた X 線吸収微細構造

(XAFS)スペクトル、X 線磁気二色性(XMCD)スペクトルとその顕微計測データから、物性特徴量を抽出す

る段階とメゾ構造を解析する段階でデータ駆動科学を融合し、高性能磁石材料と二次電池の固体電解質

材料の先端研究に応用することを目指した。基礎研究としては、X 線吸収スペクトルのベイズ分光法解

析、磁気ドメインのデータ駆動型解析、異種計測情報のベイズ統合、に関して優れた成果を上げた。特

に、異種計測情報のベイズ統合においては、X線吸収分光（XAS）、X線光電子分光（XPS）、X線発光分光

（XES）のデータを統合して、それらを説明するハミルトニアンとそれに含まれる物理パラメータを高

精度に推定できることを示したことは高く評価できる。 

科学技術イノベーションに寄与する成果としては、スペクトル情報を含む高次元画像データの解析法、

広域 X線吸収微細構造（EXAFS）のスパースモデリングが挙げられる。後者は、S/N 比の低い EXAFSデー

タから原子間距離や配位構造を推定できることを示しており、このことは高い評価に値する。 

二次電池への応用としては、充電過程のデータ駆動解析を行い、充電中のデバイス内の活物質への充

電電流、電位、充電方向の伝導度のデバイス内伝播の時間空間ダイナミクスの理解に資する情報を得る

ことに成功している。リチウム電池の劣化現象については、そのダイナミクスを 2D-XAS データからの

統計解析により明らかにし、開発に向けての基礎データが得られた。ニューラルネットとマルコフ確率

場を組み合わせた新しい手法で、ダイナミクスの解析が進んだ点が高く評価できる。特に、静的状態か

ら動的状態の解析ができ、より精密な電池特性の理解につながるものとして評価できる。現在の空間分

解能は数ミクロンレベルであり、今後は、実際の微細構造の解析レベルに向けてさらなる分解能の向上

を期待する。また、当初の提案を超える磁性材料などの研究テーマにも優れたリーダーシップを発揮し

た。さらに、イタリア・カメリーノ大学との国際共同研究にも積極的に取り組んだ。リチウム電池ある

いは代替材料を用いる電池開発は、当該産業分野でもホットな課題である。産業界との今後の積極的な

連携が期待される。 
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