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1. 緒言 

 廃熱を電気エネルギーとして回収できる熱

電材料は、持続可能社会の実現に貢献し得る重

要な材料であるが、実用化のためにはより高い

エネルギー変換効率の達成が必要となる。熱電

材料の性能を表す指標としては、一般に無次元

性能指数 zT = S 2σT / κ (Tは絶対温度、Sはゼー

ベック係数、σは電気伝導率、κは熱伝導率)

が用いられるが、その制御は容易ではない。キ

ャリア濃度 nが高くなると、σが高くなるが S

が下がり κが上がるように、それぞれの要素が

複雑に絡み合っているため、熱電特性の改善は、

研究者の経験による勘に依存するところが大

きい。 

近年では、材料開発にデータ科学を取り入れ

る動きが盛んになってきており、その中でも計

算値データを使用した機械学習の研究は数多

く見られる[1]。しかしながら、十分な量のデ

ータを集めることの困難などから、実験値デー

タを用いた機械学習の試みはほとんどない。 

 本研究では、web上の論文から抽出した PbTe

系熱電材料の実験データを教師データとして

ニューラルネットワークによる機械学習・熱電

物性予測を行い、熱電材料開発の指針を得るこ

とを目指した。 

2. 方法 

 66本の論文のグラフ画像から抽出した PbTe

系熱電材料 210試料分の実験データのうち、

70%を教師データとして、Fig Iに示す 3層ニュ

ーラルネットワーク[2]に学習させた。組成を

記述子として、S, σ, κ, log nの 300 Kにおける

実験値を 0～1の範囲に規格化したものを目的

変数とした。学習は誤差逆伝播法によって行い、

最適化に Adam、過学習抑制のために Dropout

とWeight Decayを採用した。残りのデータを

テストデータとして、予測誤差を評価した。

 

Fig I. Structure of the three-layer neural network 

3. 結果と考察 

S, σ, κ, log nのいずれの特性についても、80

～90%の試料では 10%以内の誤差で予測でき

た。特に、Sについては平均誤差が約 6.2%と、

他の特性と比べて高い予測精度が得られた。今

後は、元素の物性値を使用した合成記述子を利

用して、さらなる予測精度の上昇を目指す。 
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