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１．背景 

近年、マテリアルズインフォマティクスによる材料探索が盛んに研究されている。特に第一原

理計算の高精度な定量予測を活用した材料設計やデータベースの構築に期待が高まっている。一

方で、第一原理計算の計算負荷は依然として大きく、実用的な材料設計を可能にするために、よ

り大規模な計算を高効率に実行する手段が必要となる。本研究では、計算評価を格段に高速化す

る機械学習ポテンシャルの活用、および、機械学習を利用した新規構造探索アルゴリズムの研究

について紹介する。 

２．手法 

第一原理計算によって取得したデータベースにある局所構造と未知の局所構造の間の類似性を

記述する計量ベクトルを用いて[1]、ノンパラメトリック線形回帰により、未知の局所構造におけ

るエネルギー、力場、ストレス等を予測した[2,3]。さらに、MD 計算の過程で学習していない原

子配列と判断した場合、第一原理計算によって新たに基底関数として加えるアルゴリズムを構築

した[2]。また、データベースにない新規構造の探索法として、ターゲット物性を機械学習により

高速評価可能な回帰式で表現しておき、進化的アルゴリズムを用いて、所望のターゲット物性を

実現する構造を効率よく最適化する手法を確立した[4,5]。 

３．結果 

機械学習ポテンシャルを用いて、ナノ粒子上の触媒活性[3,6]や、相転移やドーピングが伴うイ

オン伝導体材料の拡散挙動[7,8]等、第一原理計算では困難な大規模系に対して、高精度な計算結

果を得た。また新規構造の探索法をジルコニア系酸化物イオン伝導体の材料探索に適用し、その

有用性を実証した[5]。これらの計算技術は、マテリアルズインフォマティクスに必須である系統

的かつ広範な材料データベースの構築に有用である。 
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