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 実験手法・計算手法の発展に伴い、短期間で大量の材料データの取得が可能となっている。こ

れら”材料Big Data”を機械学習によって解析する”Materials Informatics”と呼ばれる領域が近年注目

されている。現在、我々もコンビナトリアル実験[1]で得られる大量の機能/特性データ、および第

一原理計算から得られる大量の電子構造データを実際に取得し、機械学習による解析を積極的に

活用して熱電材料の開発を行っている。 

 発表では、その材料開発システムの一部に採用している教師なし学習を用いた結晶構造解析を

紹介する[2]。これはコンビナトリアル実験から得られた大量の XRD データにクラスタリング解析

を施すことで、瞬時に結晶構造 phase diagramを作成するものである。この技術により材料探索の

高速な First Screening が可能になっただけではなく、第一原理計算データと実験データを機械学習

で紐づける際にも重要な役割を果たしている。 

 解析を施す際には、XRD データ間の類似度/非類似度を定義づける”metric”を適切に設定するこ

とによって、解析精度が大幅に向上する。初めに、コンビナトリアルスパッタで作成した 3元組

成分布薄膜の XRDデータ(fig. 1)から、8種類の metric (Euclidean, Manhattan, Pearson, etc.)によって

構築した phase diagram (fig. 2)を示し、その定量的/定性的な評価を行う(fig. 3)。その後、この解析

から得られた知見を使用し、新しい metric (NCDTW : Normalized and Constrained Dynamic Time 

Warping)を提案し、それによってクラスタリング精度が向上することを示す【3】。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig.1 
コンビナトリアル実験で得ら
れた大量の XRD pattern 

Fig.2  
NCDTW で作成された 
Phase diagram 

Fig.3 
Multi Dimension Scaling (MDS) 
による metric の定性的評価の様
子 
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