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材料開発の高速化、新規材料の探索、材料組
成の最適化、より環境負荷低減・省エネルギー・
低コストのプロセス実現等を目的として、デー
タ科学を活用したマテリアルズ・プロセスイン
フォマティクスに関する研究開発が盛んに行
われてきた。近年元素の組み合わせ、原子配置、
電子状態を記述子とする機械学習や材料探索
法に関して著しい進展が見られる。一方で対象
系に関しては限定され、低分子化合物[1,2]、金
属等の無機化合物[3,4]、結晶構造を持つ材料
[5,6,7]が主である。 

こうした現状を打ち破り、より適用可能な材
料系を拡大し、複雑な材料構造を対象とする検
討を可能にするために、我々は深層学習を用い
た仮想実験法に関して検討を進めてきた[8]。
不定形材料の構造を捉えた画像を深層学習の
1 種である conditional generative adversarial 

network (c-GAN)[9,10]を用いて計算機上に再現
した。これにより原子配置等を要せずに材料の
特徴学習を可能にした。c-GAN へ組成のベク
トルを入力することで任意の複数組成を混合
した結果の混合状態の仮想実験が可能になっ
ている。得られた仮想構造を畳み込みニューラ
ルネットワーク(CNN)によって特性とリンク
させることで、任意組成に対応した構造生成と
特性の推定が可能になった(Fig. 1)。 

本研究ではカーボンナノチューブ(CNT)を
ブレンドした膜をモデル材料系とした c-GAN

及び CNNによる仮想実験に関する内容に関し
て報告する。CNTの場合は、エネルギーデバイ
スに向けて導電性と内部の空隙構造の同時制
御に適した CNTの組成が重要であり、構造生
成と特性推定を伴う本手法による仮想実験が
極めて有効である。また階層構造を有する材料
系であるため、本研究ではスケールごとに合わ
せた c-GAN モデルを構築し、仮想実験を可能
にするアプローチをとった。得られた推定結果
を活用した結果の一例を Fig. 2に示す。Fig. 2(a)

はブレンド組成ごとの 2 物性の散布状況の推
定結果である。CNT のブレンドによって層数
ごとに支配的な物性散布領域があることが明

瞭に可視化されている。Fig. 2(b)では各ブレン
ド組成の経済性を算出し、各物性のレンジごと
にコスト最小の組成導出を行った結果である。
このようにして物性算出に基づいて、組成ごと
の物性や経済性の推移状況に関して深層学習
を活用した仮想実験から可能になった。講演で
は得られた知見から任意の材料系への水平展
開の可能性と将来的な構想まで含めた発表を
行う予定である。 
 

 

Fig. 1 Schematic of virtual experimentation of 
tangle materials using c-GAN and CNN models.  
 

 
Fig. 2 (a) Phase diagram of predicted properties 
(electrical conductivity and specific surface area). 
(b) Determination of economically optimal 
compositions from the virtual experimentation. 
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