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Our research group has focused on experimental-oriented materials informatics with 

combination of machine learning and chemical perspective. In the present study, nanosheets 

were synthesized from the layered organic-inorganic composites of layered transition metal 

oxides and interlayer guests. Lateral-size distributions of the nanosheets are changed by 

different combination of the interlayer guest molecules and dispersion media. The lateral-size 

distribution of nanosheets, namely variation coefficient of the average size (LCV), was measured 

as the objective variable by dynamic light scattering (DLS) analysis. Combination of a machine 

learning and chemical perspective facilitated the extraction of the descriptors and construction 

of the prediction model. The nanosheets with the monodispersed and polydispersed lateral sizes 

were selectively synthesized in a limited number of experiments.  
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ナノシート材料は形状由来の特性によって幅広い応用が検討され、注目を集めて

いる。当研究グループでは、層状化合物の層間に有機ゲスト分子を導入した層状有

機無機複合体を非極性分散媒中ではく離する手法を確立してきた 1。しかし、合成プ

ロセスである層状化合物のはく離はトップダウンプロセスであり、得られるナノシ

ートのはく離挙動の制御は容易ではない。そこで、ゲスト分子と分散媒の組み合わ

せによるはく離挙動の制御に、実験者主導のマテリアルズインフォマティクス(MI)

の活用を試みてきた 2。本研究では、層状有機無機複合体をはく離して得られたナノ

シート分散液に対し、動的光散乱(DLS)によってナノシートの横幅サイズ分布に相当

する粒径の変動係数(LCV)を求めた。次に、機械学習と化学的考察を組み合わせ、LCV 

に寄与する因子(記述子)を抽出した。その記述子を用いてサイズ分布予測モデルを

構築することで、ナノシートのサイズ分布制御を試みた(Fig. 1)。 

Fig. 1. 本研究の概要図(a)および予測モデルによる LCV予測値と実測値との関係(b). 
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