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スピンゼーベック効果や異常ネルンスト効果など、磁性が関わる熱電効果を持つ新しい材料の

開発を目的に、コンビナトリアル型の探索プロセス構築を進めている。 

プロセスの概要は以下の通りである。まず基板上に組成を連続的に変化させた薄膜材料を成膜

し、自動評価システムによって一括して特性評価を行う。さらに得られた作成した薄膜材料の組

成変化に応じた第一原理物性シミュレーションから、多種多様な物性パラメータセットを準備し、

実験データと組み合わせて機械学習による多次元回帰分析を行う。分析の結果、熱電変換係数な

ど目的の物性に有意な相関のある物性パラメータの抽出が出来れば、材料候補の絞込みや、意図

的な材料設計に活用することが可能となる。 

一連の作業を完結する上で鍵となるプロセスは、組成分散薄膜の作成と、その評価手法の確立

にあると言える。講演では、3 元のコスパッタ装置を用いた薄膜作成の試み(図 1)と、セミオート

プローバを使った熱電変換係数の評価システム構築(図 2)に関して、我々の取り組みを紹介する。

材料探索に特化した機械学習の必要性などについても議論する予定である。 
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図 1 組成分散膜の作成例        図２ セミオートプローブシステム 
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