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1. 緒言 

近年、注目されるナローバンド蛍光体は、発光

バンドの半値幅が小さく高い色純度で発光を示す

ため、ディスプレイ分野での応用が期待されてい

る。しかしながら、開発されたナローバンド蛍光

体は限られており、試行錯誤的な実験で新しい蛍

光体を開発するには多大な労力と時間がかかる。

一方、実験で得られたデータベースを利用した機

械学習による材料設計が注目されているが、蛍光

体のような結晶系への応用例はほとんど報告され

ていない。そこで、本研究では、結晶構造の特徴

量の算出方法を工夫した生成モデルを構築し、結

晶構造データベースの学習から新規ナローバンド

蛍光体の探索を試みた。 

2. 計算方法 

結晶構造生成モデルとしては、2 つのニューラ

ルネットワークをトレーニングして互いに競合さ

せ、特定のトレーニングデータセットからより本

物に近い、新しいデータを生成する敵対的生成ネ

ットワーク(GAN)を改良したモデル Physics 

Guided Crystal Generative Model(PGCGM)[1]とCubic 

GAN[2]の2種類の生成モデルを用いた。 

生成モデルによって生成された結晶構造の半値

幅を推定するために、回帰モデルを構築した。回

帰モデルでは、報告されている文献から採取した

蛍光体結晶構造を対象として、説明変数を蛍光体

の母体結晶を表す記述し、目的変数を半値幅とし

た。探索の全体のイメージをFig.1に示す。 

3. 結果及び考察 

構築したPGCGMとCubic GANからEu2+付活

を想定し、Sr を組成に含む結晶構造を生成した。

結晶構造データベース(ICSD)で報告されていない

構造が多数生成されていることを確認した。次に、

生成した結晶構造を対象に半値幅の予測を行った。

生成した結晶構造の半値幅と結晶密度の相関を

Fig.2に示した。さらに、半値幅が60 nm以下のも

のを対象としたところPGCGMでは全体の63.1 %、

Cubic GANでは全体の92.0 %が範囲内となった。

さらに、ICSD で報告されていない結晶構造に絞

り込み、現実的な密度を持つ結晶を求めた。 それ

らの構造の組成から、価数が 0、または水素原子

を削除することで価数を 0 に合わせられるもの 

に絞り、第一原理計算（DFT計算）で構造緩和シ

ミュレーションを実施した。結果の詳細は発表に

て説明する。 
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Fig.1 Schematic figure of phosphor crystal structures. 

 

 
Fig.2 Relationship between generated crystal density 

and half-width of emission peak. 

第85回応用物理学会秋季学術講演会 講演予稿集 (2024 朱鷺メッセほか2会場＆オンライン)17p-B1-11 

© 2024年 応用物理学会 12-111 13.2


