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研究成果の概要 

本研究では、第一原理計算と機械学習の組み合わせた『仮想空間自律探索 AI』と、ロボティク

スと機械学習を組み合わせた『実空間自律探索 AI』と、先端光源等を活用した『マルチスケール・

マルチモーダル計測・解析手法』と、材料科学の理解に重きを置いて解析を進める『科学者拡張

AI』を開発し、広大な材料空間を効率体に探索する。 

 本年度『仮想空間自律探索 AI』を開発する計算グループでは、アンサンブルニューラルネットワ

ークと転移学習を活用した新たな仮想空間自律探索 AIを開発し、複数の自律探索 AIが連携し

ながら動作することで、より効率的に材料探索を行うことを可能にした 1)。 

『実空間自律探索 AI』を開発する実験グループでは、組成傾斜薄膜の異方性磁気抵抗効果の

簡便な測定から高いスピン分極率を評価し得ることを、非局所スピンバルブ素子による精密評価と

の比較によって実証した 2)。また FeCoIr組成傾斜膜において Irの異常ホール・ネルンスト効果に

与える影響を緻密に解析し、Irが外因性気候により異常ホール抵抗率を大幅に増大させることを

解析的に示した。3) 

『マルチスケール・マルチモーダル計測・解析手法』を開発する計測グループでは、放射光によ

る磁気円二色性解析を実行し、磁気機能発現メカニズムを解析した。計算班と実験班が発見した

FeCoIrについて、複数のビームラインを用いて包括的なMCD解析を実施した。またフェルミ面の

自動解析の一環として、ミクロなフェルミ面とマクロな物性をデータ空間で接続することを試みた。 

『科学者拡張 AI』を開発する情報グループでは、量子機械学習や、ベイズモデル平均化

(BMA)によって特徴量（材料記述子）の確からしさを評価する枠組みを提案し、本手法を蓄電池材

料、金属フリーの水素発生反応（HER）用電極触媒といった、少数の化学実データに応用した。

4,5)。また、大規模言語モデルによる説明変数の意味を踏まえた機械学習モデル設計による科学者

拡張 AIの展開を行った 6)。 
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