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機械学習などを活用したデータ駆動による

材料探索は、従来手法に比べて大幅な時間短縮

が期待できる。しかしそのための材料データ収

集、整理は非常に手間がかかる。これを自動化

する手法は研究されてきているが、多様な構造

情報を持ち、薄膜材料開発において物性理解に

重要な手法である２次元 X 線回折手法

（2D-XRD）に対しては進んでいない。そこで

我々は、2D-XRDデータセットを、Non-negative 

matrix factorization (NMF)を用いて分類し、

Variational AutoEncoder (VAE)を用いて分類結

果を視覚化する方法を検討している。今回は

In と Ga の組成割合や成膜条件の異なる

(GaxIn1-x)2O3 酸化物半導体薄膜に対して行った

結果を報告する。 

回折ピークを特定し、各 XRDデータを分類

してデータセットを作成するのは非常に手間

がかかる。NMFを用いることで、XRDデータ

を自動的に分類できることが報告されている

[1]。しかし先の報告で用いられたデータは 1

枚の 3元系組成傾斜試料から得た 1次元 XRD

であったため、分類結果は組成の違いによる

XRD パターンの差異に基づいていた。そのた

め実際の薄膜材料探索で重要となる、基板など

の組成以外の試料作製条件の、NMF 分類への

影響は未知数である。加えて薄膜試料の場合は、

結晶面の優先配向が物性と強い相関を持つ場

合もあるため、回折角の情報だけではなく、結

晶面の傾き・回転に関しても分類できると物性

予測への展開が期待できる。今回実施例として、

In と Ga の組成割合や成膜条件の異なる

(GaxIn1-x)2O3酸化物半導体薄膜の 2D-XRDデー

タセットに対して NMFを行っている。その結

果、2D-XRDであっても NMFにより自動的な

分類ができることを確認した。さらに、この分

類結果を基に、VAE を用いて各データの違い

の度合いの可視化を試みている。VAE は確率

分布に従う潜在変数へ変換することで分布図

を作成でき、この分布図と NMF による分類、

さらに物理条件との対応を調べることで、組成

や成膜条件の影響を視覚的に把握できるよう

になる。これにより、実際の薄膜材料探索が容

易になると期待される。 

[1] C. J. Long, et. al., Rev. Sci. Instrum. 80, 

103902 (2009) 

 

 

 

 

 

 

Fig. Distribution of 2D-XRD 

 

Distinguishing error data 
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