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フォアキャスト
シーズドリブン

バックキャスト
ニーズドリブン

2015年7月1日～ 物質・材料研究機構をハブ拠点として実施

プロジェクトリーダー：
寺倉清之（2015～2016）、伊藤聡（2017～）



イノベーションハブ構築



ソフトインフラ
⇒ 人材糾合策：広い分野の産学のプレーヤが利用しやすい複数の仕組みを実装

◆ ハブ拠点構築に参加（アカデミア中心）
• クロアポ制度の整備・活用
• 招聘研究員制度等の活用
• オープンラボ研究者制度の活用

◆ 共同研究契約の参加（企業中心）
• 共同研究の実施に関する規定」の資金受領型共同研究に準拠
• 組織的大型連携（連携センターなど）

◆ コンソーシアム型の参加（産学ともに）
• ツールとデータを用いたハンズオンセミナー等の実践的活動
• 単なる情報提供のとどまらない研究会などの定期的行事
• NIMSにデータプラットフォーム試用実作業の“場”
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融合分野開拓のためにクロスファンクショナルチームを構築

セクター間連携
• 従来型の産官学連携（共研）
• 新しい産官学連携（MI2Iコンソ）

東北大

統数研阪大

北陸先端大

名工大
ＪＦＣＣ

東大

京大

東工大

産総研

北
大

産／企業の参加
官／自治体との連携（兵庫県）
知／知的基盤インフラを構成

学のネットワーク

分野間・地域間連携
• ハブ拠点としてのＮＩＭＳ／ＪＳＴ

• 学のネットワーク・・・統計数理研究所、東
北大、東大、東工大、北陸先端大、名工大、
京大、阪大、北大、産総研等

• 社会実装サテライト拠点（阪大、名工大）

• 機関間連携覚書の締結（東北大、統数研、
北陸先端大）
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磁性材料Ｇ
GL:三宅 隆

（AIST）

蓄電池材料Ｇ
GL：中山 将伸

（名工大）

伝熱制御材料Ｇ
GL:徐 一斌

（NIMS）

データ科学Ｇ
GL:津田 宏治

（東大）

トポロジカル解析Ｇ
GL:赤木 和人

（東北大）

物質・材料記述基盤Ｇ
GL:吉田 亮
（統数研）

マテリアルズ探索Ｇ
GL:小口 多美夫

（阪大）

データプラットフォームＧ
GL:徐 一斌

（NIMS）

PL：伊藤 聡（NIMS） PM：木原 尚子（JST）
副PL：岡田 真人（東大）、知京 豊裕（NIMS）、真鍋 明（NIMS）

応用グループ
（物性研究者）

横断的グループ
（データ科学研究者）

基盤グループ

メルティング
ポット体制



NoMaD Laboratory

Fritz Haber Institute of 
the Max Planck Society National Institute 

of Standards and 
Technology (NIST)

Shanghai 
University, China
連携MOU締結

Oak Ridge National 
Laboratory

State University 
of New York

Maryland 
University

University 
College London

Chalmers University 
of Technology 

日本のMI推進のセンター機関として
海外MI関係拠点と交流・連携

Ruhr-
University

Iowa State 
University

Northwester 
University

Forschungszentrum
Juelich GmbH
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海外研究機関との連携 • アドバイザーに招聘
• 研究者の短期滞在・相互交流



MI2Iコンソーシアム（2016.6～）

• 材料開発にかかわる研究者・技術者がMIの知識を身につけ、それぞれの
研究開発業務に活用

• 材料ＤＢおよびＭＩツールを試用、使いこなせる実践的スキルの体得
• ＭＩ技術を実証・実用化していくための相互活動（情報共有、DPFシステム

へのフィードバック、研究開発テーマの探索・提言等）
• ＭＩを推進していく産官学・分野横断型コミュニティーの形成・醸成
• これらの活動の拠点となる『場』がコンソーシアム

産業界等での数少ない研究者・
技術者のネットワーク化

• 分野振興
• 持続的発展
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法人会員：82社
アカデミア会員：10名
（2019年1月24日時点）

メルティング
ポット体制
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自治体（兵庫県）との連携

兵庫県科学情報局 局長 落合正晴氏
文部科学省 大型放射光施設（SPring-8）及びX線自由電子レー
ザー施設（SACLA）中間評価（第4回）
科学技術・学術審議会 量子ビーム利用推進小委員会（第26回）



ハードインフラ
⇒ データプラットフォーム（プロトタイプ）構築・運用

セキュア環境と利便性・アクセシビティの確保

◆ ＰＣクラスタシステム
• さまざまな利用形態に対応できる柔軟なＰＣクラスタシステムを構築

◆ データベースシステム
• 無機材料データベースAtomWorkAdv等の各種データベースを整備し、ソ

フトウエア（解析ツール）とのインターフェースシステム（API）を開発・運用

◆ セキュリティネットワークシステム
• ＭＩ２Ｉ参加者、コンソーシアム会員が利便性良くかつ安全にアクセスできる

セキュアなネットワークを構築
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MI2Iクラウド(サーバ12台）

計算クラスター（48台）

API DBサーバ（NIMS
材料DBシステム

MatNavi等のデータ）

MI2Iポータル
（API、解析ツール）

バーチャルマシン
（データ解析、機械学習）

NIMSイントラネット

大容量スト
レージ（200TB)

VPN
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兵庫県マテリアルズインフォマティクス研究会
・ SPring-8兵庫県ビームライン利用企業など

社会実装・アウトリーチ

フォーラム（２回／年）
・ 一般向け
・ 成果・動向の概要講演

チュートリアル（２回／２０１８年）
・ 研究者・技術者向け
・ データ科学的手法の入門（座学）
・ 九州大学（AIMaP）共催

ハンズオンセミナー（１０回／２０１８年）
・ 研究者・技術者向け

コンソーシアム（４回／２０１８年度）
・ おもに産業界の技術者向け
・ 会員制（会費無料）
・ DPF試用（実践）

活動の場（含サテライト
拠点活動）
• NIMS/JST
• 東京地区
• 中京地区
• 大阪地区
• 北陸地区
• ・・・

MI2Iデータプラット フォーム
（2017/1～）
（PCクラスタ、材料DB等）

広く関心のある方へ

MI技術を活用したい/
している人へ
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研究事例ハイライト
百の論より一つの証拠
～ 手法の実験的検証
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自動探索によるナトリウムイオン電池向け新規正極材設計開発

高速分子動力学シミュレーター（NAP）

最適記述子設計 正極材探索と検証

Na2V3O7

5000候補物質からスクリーニングし、
試作セルで検証

充放電特性

ＮＩＭＳ招聘研究員中山将伸（名古屋工業大学）ら

Voronoi多面体解析

電顕写真
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ベイズ最適化による波長制御熱輻射多層膜材料設計開発 スカイラジエータ

全探索（80億通り）
の2%程度で最適解

計算 実験 作成したGe-SiO2多層膜
（電顕写真）

実証実験

NIMS特別研究員塩見淳一郎（東京大学）ら

NIMS招聘研究員津田宏治
（東京大学）ら

汎用ベイズ最適化ライブラリ（COMBO: 
Common Bayesian Optimization)

機械学習による設計
結果を実験的に検証



文献データ
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10-1 100 101 102

Experimental Value (10-9m2K/W)

10-1

100

101

102

LSBoost Model, R
test

=0.92766

機械学習による低熱伝導性無機複合材料設計開発

界面熱抵抗の機械
学習モデル構築
（LSBoost）

高分子エリア

コンビスパッタ
コーティング装置

作成したSi/Biナノコンポ
ジット材料（電顕写真）

l=0.16 W/Km

NIMSプラットフォーム⾧ 徐一斌ら

熱伝導度（実測値）

選択した複合材料を
ナノレベル制御合成

Si/Bi系

高分子並みの低熱伝導性
無機ナノコンポジットを合成



分子構造(S) 特性 (Y)記述子 (φ)

01000100000011010011  ガラス転移温度
 融点

定量的構造特性相関 P(Y|S)
（学習モデルの作成） 深層学習

正則化法
サポートベ
クターマシ
ン等

データ数が
非常に少ない

転移学習

フィルタリング２：合成しやすさ

ベイズ推定を用いた逆定量的構造特性相関
P(S|Y∈U) （候補分子の作成）

実測
データベース

 熱伝導率
 熱容量

候補分子
（フィルタリング１：液晶分子らしさ）

収率97%

有機化学のルールベース

新規高分子

NIMS特別研究員 森川淳子（東京工業大）
吉田亮（統計数理研究所）ら
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l=0.4 W/Km

機械学習による高熱伝導性高分子材料設計開発



system 1

system 2

system N

原子配列データ

顕微画像データ

パーシステント図
２次元データへの変換

ベクトル化した記述子

種々の機械学習を適用

順方向（右）:隠れた秩序への気づき、階層構造の取り出し
逆方向（左）:粗視化モデルの生成、物理的な意味の理解

birth

b

death

d

離散幾何学による物質の特徴付け ～ 高圧下での新規ガラス構造の発見

放射光／
JPARC

NIMS特別研究員 平岡裕章（京大）ら

NIMS主幹研究員
小原真司ら
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■他のプレス発表（アカデミア）

●AIによる有機分子の設計とその実験的検証に成功
－有機エレクトロニクスなど機能性分子の設計に道筋－
（理研・NIMS・東大・JST 2018/8）・・・報道 3件（鉄鋼、日刊産業、日刊工業）

●データ科学主導で超伝導が発現する物質を高効率で探索
－圧力下で発現する新しい超伝導物質を発見－
（愛媛大学・NIMS 2018/8）・・・報道 3件（日刊産業面、化学工業日報、日刊工業）

●ありふれた元素で高性能な窒化物半導体を開発
－第一原理計算に基づいた有効なキャリアドーピング法との組み合わせ－
（東工大・NIMS 2018/6）・・・報道 4件（鉄鋼、日刊産業、日刊工業、化学工業日報）

MIによる新しい材料創生
の手法実証へ

MIによる新しい材料創生
の手法実証へ
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■産業界:コンソーシアム参加会員のアンケート調査

MI2Iコンソーシアム入会後のMI関係の社内変化:入会後、会員企業の2/3で活性化感有

0 5 10 15 20

新組織
具体的企画・事業
担当・人員増強
取り組み開始
社内の注目度

具体的社内変化状況
11%

59%

30%

非常に活性化 活性化した 変化なし

■報道に見る産業界のMI展開例

・「材料開発ソリューション」を提供開始（日立製作所 2017/10）

・MIの社内導入加速（旭化成 2018/3）

・MIをタイヤゴム充填剤開発に適用（横浜ゴム 2018/3）

・高誘電材料を理論計算で設計（JFCC・TDK 2018/4）

・ベイズ最適化による全固体電池の材料探索（トヨタ・NIMS 2018/６）

産業応用への様々な取り
組みが始まっている

産業応用への様々な取り
組みが始まっている

回答数
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短期間でハブ構築・コミュニティー形成・研究事例創出が可能であった理由

• 幅広い産官学の人材糾合の仕組み
• イノベーションを予感させる研究テーマの設定
• 人材育成にもつながるアウトリーチ活動の充実

ではありません！ 一番の貢献は プロジェクトリーダーの力

開始時のプロジェクトリーダー
寺倉清之 物性理論の第一人者

副プロジェクトリーダー 真鍋明
企業における材料開発の専門家

 全国を行脚して
同志を集める

 安易に走らない
学理の追及

 製造業でのイノ
ベーション実践

仕組みは重要だが、
人の力が本質



持続可能なハブ拠点



第一期（2015～2017）
データプラットフォームの開発・整備
応用３課題における成功事例の雛形創出
利用環境（ＩＣＴ環境、権利関係等を含めて）の整備・試行
スクール・講習会等の開催

第二期（2018～2019）
データプラットフォームの試行
応用３課題での成功事例の提示
新規応用課題の実施
社会実装サテライトの試行的に運用
スクール・講習会の充実と相談システム（シナリオ作成機能）の試行

第三期（2020～）
データプラットフォームの本格運用
材料開発ソリューションの『場』の提供

パブリックサイエンスサービスステーション（場）の実現

JSTイノベハブ事業

機関事業

情報統合型物質・材料開発イニシアティブ
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ナノテク・材料分野においてイノベーションの創出を強力に推進するため、基礎研究と産業界のニー
ズの融合による未来を見据えた非連続な革新的材料創出の場や、世界の研究機関や企業の研究者が集う
グローバル拠点、全国の物質・材料開発のネットワーク化/最先端計測・データ基盤整備による知見の集
約・提供・提案を行う機能を構築する。
産業界、研究機関によるオープンイノベーションを推進 世界中の人・モノ・資金が集まる国際研究拠点を構築

ＭＯＰ ＭＧＣ

ＭＲＢ

MOP, MGCを最大限活かす世界最高水準の研究基盤を整備

ユーザーグループ

NIMS
「基礎研究所」機能

中⾧期的な研究開発

二者間連携へと発展（クローズド）

クロアポ
制度等を活用

大学

鉄鋼業界化学業界

応用 基礎 基礎 応用

競争 協調 競争協調

Materials Open Platform Materials Global Center

Materials Research Bank

ニーズ反映

世界最高のデータバンク

地方創生に貢献

魅力的な研究環境の共用

物質・材料データ
プラットフォームの構築

知のネットワークの構築

世界最先端計測設備の整備

センサ・アクチュエータ研究を中核とした国際
研究拠点の形成によるSociety5.0の実現の加速

オールジャパンの
材料開発力を強化

我が国
産業競争力の確保

新たな物質・材料開発力の強化 グローバルなネットワーク構築により
日本の材料開発力を牽引

NIMSの革新的材料開発力強化M3（M-cube）プログラム



NIMS‐
MRB事業

体験型施設としてのMI2I-DPF
• MI2Iコンソーシアム会員向け

各種テストベッドとしてのMI2I-DPF
• MI研究実践の場

NIMS新DPF

国の共用設備
• スパコン（京）
• 放射光
• ナノテクPF

データプラットフォーム（DPF)機能

MI2I-DPF

情報統合型物質・材料開発イニシアティブ
MI2I: "Materials research by Information Integration" Initiative

データ/ツール
/運用ノウハウ



NIMS‐
MOP事業「分かる人」によるコンソーシアム活動

• MI2Iコンソーシアム2.0（仮称）

「分かる人」になるためのコミュニティー活動
• 日本学術振興会産学協力研究委員会
• 各種学協会マテリアルズインフォマティクス分科会

MI2Iコンソーシアム
• 企業人を中心に研究者・技術者間のネットワークを作る（孤から集へ）
• 共に学び、共に教える（相互扶助）
• MI2I-DPFを体験する（創造的に“遊ぶ”） MI2Iスクール

• チュートリアル（座学）
• ハンズオンセミナー（実習）

産学共同体
への展開

対象者に合わせた
スクール・普及促進

コミュニティ機能

情報統合型物質・材料開発イニシアティブ
MI2I: "Materials research by Information Integration" Initiative



PJ参加機関間の人材異動
⇒NIMS定年制へ（5名）

⇒NIMS外企業へ（1名）

2017年度MaDIS設置
・NIMSのMI分野のナショナルセンターとしての貢献を明確化

2018年度MaDIS組織改正
・MI2I事業推進のための体制としての位置付けを明確化
・MI2I事業終了後の研究展開を見据え新Gr設置

2015年度CMI2設置
・MI2I推進組織としてNIMSにCMI2を設置

2015～18年度⇒現在

MI2Iイノベーションハブにおける組織運営体制整備



ハブ拠点活動を超えて
Something of everything…
～国分寺構想



ハブ拠点機能の全国展開 ： 国分寺方式

①サテライト拠点の重点化 拠点の独自性を生かした活動の強化

②数理科学研究拠点との連携

③プロジェクト参画者による競争的資金獲得活動推進（CRESTなど）

NIMS

①阪大産研サテライト
兵庫県マテリアルズインフォマティク
ス研究会（SPring8県ビームライン利
用者が中心）を生かした産研との連
携強化、計測インフォマティクス促進

①名工大サテライト
蓄電池材料に特化した人材育成/普及活動促進

②東北大AIMR（覚書締結）

幾何数学での連携

②統数研
研究協力に関する協定を締結（協定連携機関）

②JAIST（覚書締結）

知識科学との連携

③東大 岡田真人代表

（情報計測）

③北大 高橋啓介代表

（革新触媒）卍

卍卍

卍
卍卍

卍

②九大AIMaP
セミナー協賛・人材育成で連携

卍

国分寺では、それぞれの特性を生かして
• 産官学共同研究の推進と分野振興
• データ・知見の集約・相互利用
• 持続的な活動拠点



材料データ
プラットフォーム

バイオ・医療データ
プラットフォーム

防災データ
プラットフォーム

国家的リポジトリーセンター
（データ連携基盤）

大型研究施設 大学等研究機関 民間企業・産業界

メタデータ
インデックス

データ

特性・分野に応じたローカル環境

研究コミュニティー

宇宙データ
プラットフォーム

企画調整機能
（hub of hubs)

持続可能な科学技術データ連携・流通エコシステム

共通技術（共同開発）
個別技術

産官学連携共同活動の推進 マテリアルズインフォマティクス学理の構築

国分寺

総本山

on demand



ご清聴ありがとうございました


