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背景 ： 巨大情報処理が可能な時代

ハードウェア技術の進歩

演算能力の増大

記憶容量の増大

ネットワーク整備

ソフトウェア技術の進歩

データ処理・解析技術の進歩



マーケットバスケットマーケットバスケット

販売時点情報管理（販売時点情報管理（Point of sale=POSPoint of sale=POS）システム）システム のデータ処理

米国ウォルマート

『紙おむつを買う男性は，ビールも一緒に買う。』

Amazon.co.jp

『山田＊郎様へのおすすめ商品 』

データマイニングの

巨大情報処理の成功例：ビジネス

ナレッジマネージメント ： 巨大データの有効活用

データマイニング ： 巨大データの中に潜んでいる
知識や価値を発掘 （Mine:発掘）



• 実験による多量のデータ取得

• データの選別と加工

• 解析（統計的手法，データ・マイニングなど）

バイオ・インフォマティクスバイオ・インフォマティクス ((BioBio--informaticsinformatics))

ゲノムの構造（塩基配列）や機能（遺伝子発現情ゲノムの構造（塩基配列）や機能（遺伝子発現情
から生命現象を理解するから生命現象を理解する

その情報に基づいて，医療技術を設計・開発すその情報に基づいて，医療技術を設計・開発す

巨大情報処理手法の科学技術への応用 １

ゲノム創薬ゲノム創薬 Pharmaco-Genomics 



マテリアルズ・インフォマティクス (Materials informatics)

その情報に基づいて，新規材料を設計・開発すその情報に基づいて，新規材料を設計・開発す

巨大情報処理手法の科学技術への応用 ２

• 多量のデータ取得

• データの選別と加工

• 解析（統計的手法，データ・マイニングなど）

電子・原子配列や機能発現の微視的機電子・原子配列や機能発現の微視的機
から材料現象を理解するから材料現象を理解する

材料科学への新しいアプローチ材料科学への新しいアプローチ



データベースの一例 ICSD



無機化合物の多様性

結晶構造データベース ICSD（ドイツ） ： 50000種 （重複除外）
熱力学データベース NIST（米） ： 4600種

FACT（米） ： 4500種
MALT（日） ： 2200種

その他の物性値のデータ Landolt-Börnsteinなど： < 1000種

2元 ： 80C2 ×10 =  3万

無機化合物結晶の種類

3元 ： 80C3 ×100 = 800万
組成 AxByCz (x+y+z=10 かつ整数比）

• 構造既知な化合物は単純2元系．それ以外は僅か．

• さらに物性既知な化合物は，極めて少ない．

組成比10種類

多形，不規則相などで，もっと多様に．



結晶の第一原理計算の進展

計算技術の進歩（ソフト）

計算機の進歩（ハード）

単純結晶
at T=0 K

1980 1985 1990 1995 2000 2005

YEAR
2010

高精度化高精度化

複雑欠陥・ナノ構造
at T=0 K

自由エネルギー(T, p, xi)

多重実行による
熱・統計力学との連携

複雑結晶・単純欠陥
at T=0 K

網羅的計算網羅的計算



第一原理計算に基づくマテリアルズ・インフォマティックス

② データベース構築

③ 予測モデルの構築
とスクリーニング

④ 実験と計算による検定

① 第一原理計算深化



① 第一原理計算の深化

格子振動（フォノン）計算

熱膨張係数

比熱の温度依存性

自由エネルギー（振動項）

格子ダイナミックス計算

非調和振動 物性

原子拡散

熱伝導度

合金構造

固溶体の自由エネルギー

構造探索

基底状態探索，反応経路探索



フォノン計算プログラム phonopy： open source公開
(京大・東後篤史)http://phonopy.sf.net/

・第一原理計算などと連携し，フォノン計算

・振動モード解析，周波数計算

・振動自由エネルギー計算（準調和近似）

自由エネルギー 格子体積 熱膨張係数 フォノン状態密度 (NaCl)

Cl
Na

FCC-Al

β-Si3N4のソフトなモード



熱・統計力学計算プログラム clupan： open source公開

(京大・世古敦人)

http://clupan.sf.net/

・第一原理計算と連携したクラスター展開法

・格子モンテカルロ計算による平衡状態図計算

・原子配置自由エネルギー計算

結晶構造探索二元系平衡状態図



② データベース構築

①構造既知の物質を

網羅して計算

②構造未知でも

周期表の元素組み合わせ

に網羅的な計算

③様々な物性値を

網羅的に計算



多重処理プログラム qsushi： open source公開

京大・東後篤史

http://qsushi.sf.net/





③ 予測モデルの構築とスクリーニング

ロジスティック回帰

ニューラルネットワーク

サポートベクターマシン

回帰分析，判別分析



④ 実験と計算による検定

得られた予測の精度を上げるために，予測モデルの検証を逐次行う．

実験 and/or 第一原理計算



マテリアルズ・インフォマティクスの構築

・新材料の効率的探索

・複雑な巨視的現象の素過程や機構解明にフィードバック


