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現代の材料開発は、1.実験デザイン、2.材料合成、
3.物性測定およびデータ解析のステップからなり、こ
のサイクルを回して材料開発が進められる。近年では、
機 械 学 習 や 情 報 処 理 技 術 を 材 料 科 学 に 応 ⽤ す る
Materials Informatics（MI）の急激な発展が、材料科
学の現場に変化をもたらしつつある。上記ステップ 1
については数理最適化を⽤いた材料組成や実験計画の
最適化が盛んに研究されているほか、2 についてはロ
ボットを⽤いた⾃動合成、多数の組み合わせを網羅的
に探索できるコンビナトリアル合成法、⾃然⾔語処理
を⽤いた⽂献解析による合成条件推定などの試みが提
案され、分野によって差はあれども、MI を⽤いた実
験が徐々に普及しつつある。⼀⽅、ステップ 3 にあた
る物性測定およびデータ解析においては、測定そのも
のは当初より効率化の対象とみなされ⾃動測定技術や
⾼性能検出器などが研究されてきたこととは対照的
に、データ解析、すなわち計測データからの材料特性
推定は、熟練した研究者が⼿作業で進めるべき仕事と
認識され、⼤部分が従来通り⼈間による試⾏錯誤に
頼っている。このためデータ解析が材料開発における
時間的ボトルネックの⼀つとなっているほか、ハイス
ループット測定が普及した今、⼿作業によるデータ解
析ではそのデータを⼗分に活⽤できない。そこで我々
は機械学習を⽤いた効率的なデータ解析⼿法の研究に
取り組んでいる。 

計測データの解析に機械学習を応⽤するにあたっ
てはいくつかの課題が挙げられる。最⼤の課題は、学
習のために利⽤可能なデータが⽐較的⼩さく、また実
験によるデータ取得コストが⾼い点にある。そのため
現在はシミュレーションによりデータを⽤意すること
が主流だが、実世界における実験とのギャップが新た

な課題となる。加えて、⾒過ごされがちな点であるが、
材料科学においては普遍的なタスクが少なく各論にな
りがちで、アイディアの共有や競争がしづらいことも
MI の発展と普及を難しくしていると考える。また実
⽤のためには様々な測定条件への対応、エッジ（=実
験室）での on-the-fly処理が必要といった制約が課せ
られる場合もあり、問題設定や⼿法の選定には⼯夫が
必要とされる。 
本講演では、これらの背景について触れながら、物

性測定技術のうち広範な分野で⼀般的に⽤いられる粉
末X線回折法（XRD）および X線吸収分光法（XAS）
を例に、そのデータ解析への機械学習の応⽤事例を紹
介する。XRDについては、リートベルト法による結晶
構造精密化をブラックボックス最適化の問題として定
式化し⾃動化した研究 1 を紹介する。XASについては、
データの性質とスペクトル同⼠の類似度に着⽬するこ
とでXASからの物理量推定を⾃動化した研究 2 を紹介
する。これらの研究で提案した⼿法を⽤いることで、
単にデータ解析を省⼒化・⾼速化するのみならず、主
観的な判断が必要とされる操作を減らし、⼈間のクセ
や思い込みに由来する解析結果のバイアスを軽減でき
ると期待される。今後はこれらの⼿法を発展させ、材
料解析における熟練者の直感の具体化や、これまでは
特徴づけや計測が難しかった材料特性の解析、計測と
データ解析が融合した材料解析法の開発など、機械学
習を⽤いた材料の理解というビジョンの実現に向け、
さらに研究を推進していく。 
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