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 超スマート社会の実現や IoT 社会を下支えする「地産地消型」自立電源技術の創出が求められ

ており、とりわけ、1 兆個とも言われている各種センサーの駆動に必要な電力の確保が解決すべ

き課題として残されている。我々は、実験・計算科学・機械学習を相補的に組み合わせた統合的

材料研究開発の一試行として、大規模な社会実装に資する「低コストかつ無害の」Al-Fe-Si系熱電

材料[1,2]を基盤とした研究開発を遂行している。 

 本研究では、材料開発のスピードを大幅に加速するために、第一原理計算を用いた材料スクリ

ーニングを行い[1,2]、理論モデルを用いた電子系およびフォノン系に関する特性予測に基づき候

補材料を選定した。候補材料に対する最適な合成プロセスの確立や特性の最大化を行い、理論モ

デルとの相違を検証し、性能向上への指針を構築する。さらに、近年、革新的機能性材料の創出

に向けて、マテリアルズ・インフォマティクスを用いた取り組みが数多く進められている中で、

我々は、ベイズ最適化を用いることにより、Al-Fe-Si系熱電材料の出力特性を最大化させることに

初めて成功した[3]。 

 講演では、Al-Fe-Si系熱電材料における材料基礎研究として、第一原理計算・実験・機械学習を

相補的に用いた IoT デバイス用自立電源の確立に向けた研究展開を中心に、他の材料系とも比較

を行いながら現状と課題について議論したい。 
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