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Our group has developed materials informatics combining sparse modeling and chemical 

insight for small data to optimize processes and explore new materials. I introduce the method 

of spars modeling for small data (SpM-S) and its case studies to explore new functional organic 

materials for energy-related applications, such as battery and electrocatalyst.  
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マテリアルズインフォマティクス(MI)が注目されてから約 10年が経ち、広く化学・

材料への適用が進んでいる。MI を活用した有機機能材料の研究も盛んに行われてい

る。近年では、ロボットやフロープロセスの利用、クローズドループの生成による自

律自動化が急速に進んでいる。一方、有機機能材料創製への MI の適用は、依然とし

て様々な課題が存在する。例えば、データ量や質が十分でない場合が多いこと、分子

から材料に至る階層的なスケールの構造と機能の相関が複雑なこと、意外性と妥当性

を両立した新規材料の提示と創出が難しいこと、研究者の熟練と経験が融合しにくい

ことなどが挙げられる。実験化学者である我々は、典型的な実験系のラボで得られる

程度の小規模データをもとにプロセス最適化や物質探索を効率的に行うため、スパー

スモデリングと研究

者の考察を融合した

小規模データ向けMI

を開拓してきた(Fig. 

1)1)。本発表では、そ

の手法およびエネル

ギー関連材料を中心

とした有機機能材料

への適用事例につい

て紹介する。 

我々は、20–100 個

程度の目的変数を含む小規模なデータを対象としてきた 1–12)。目的変数は、収率等の

合成 2,3,6)、サイズ等の構造 4,5)、容量や反応電位等の機能 7–11)に関するパラメータとす

る。目的変数と相関があると考えられる説明変数を、研究者の経験や考察等をもとに

挙げ、訓練データセットを作成する。続いて、機械学習を活用したスパースモデリン

グにより、寄与が大きな説明変数を記述子候補として抽出する。さらに、研究者の経

Fig. 1.   Schematic illustration of our materials informatics 

combining machine learning and chemical insight for small data.1) 
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験や考察等も含めて妥当な記述子を選定し、最終的に少数の本質的な記述子から構成

される線形回帰の予測モデルを構築する。本手法では、説明変数の準備や記述子選定

の際に、研究者の経験や考察を適度に融合することで、他の手法と比べて予測精度、

汎化性（過学習の抑制）、解釈性を適度に両立した予測モデルの構築が可能となる 1,12)。

得られた予測モデルを用い、検討したい条件や候補となる物質に対して予測に基づく

仮想スクリーニングを行うことで、実験数を減らすことができる。 

前述の手法、小規模データに対するスパースモデリング(Sparse modeling for small 

data (SpM-S))を利用し、リチウムイオン二次電池の有機正・負極活物質の探索および

水電解による水素発生のためのメタルフリー電極触媒の探索を行った 7–11)。実験や文

献から分子構造と反応電位・容量・エネルギー密度、水素発生過電圧などの性能値

20~40 個を目的変数として取得し、軌道準位や電解液との親和性などの 20 個前後の

説明変数を準備した。SpM-Sによって正極の電位・容量・エネルギー密度 9)、および

負極の容量 7,8,10)、水素発生過電圧の予測モデルを構築した 11)。構築した予測モデルを

もとに、候補となりうる低分子化合

物の性能を予測した上で実験数を

削減して実験を行った。その結果、

いずれの系においても、既報と比較

して優れた性能を示す新規化合物

を見出すことができた (Fig. 2)。本

手法は自前の小規模データに向い

ていることから、我々が進めている

様々な新規の二次元・高分子機能材

料への適用も期待できる 13–16)。 
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Fig. 2.   Exploration of new anode active 

materials and metal-free electrocatalysts using 

SpM-S.7,8,11) 
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