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§１．研究成果の概要 

本研究では、高精度・高速第一原理計算による演繹的アプローチと機械学習による帰納的アプ

ローチの統合により、信頼性の高い in silico（計算機中）ハイスループットスクリーニングを実現する

こと、そして高度な実験技術を基盤とした合成・評価・デバイス化とのインタープレイにより、新材料

開発を加速することを構想している。半導体と誘電体のケーススタディを通じて、これをデモンスト

レーションすることが本研究のねらいである。さらに、得られた大規模データに基づいて物質の再

分類、材料設計・探索指針の再構築を行い、材料科学並びに材料研究・開発の発展に広く貢献

することを目指す。 

本年度は、研究計画に従って、計算・データ科学に立脚した半導体・誘電体の物性、安定性、

格子欠陥特性の予測手法の開発と、計算・データ科学の支援によるバルク合成・成膜プロセスの

効率化を目指した連携研究を継続した。とくに、最適な合成・成膜条件の予測手法の開発と応用

を進めるとともに、材料創製、太陽電池、誘電体グループの具体的なターゲット材料に関する合

成・物性評価実験を行った。その結果、以下のような成果が得られた。 

① 第一原理計算とその結果の機械学習による基礎物性、安定性、バンドアライメント等の予測手

法の開発と応用を継続し、半導体・誘電体材料の in silico ハイスループットスクリーニングおよびデ

ータベース構築へと展開した。 

② 本プロジェクトにおいて開発を進めているアクティブラーニングに基づいた相図作成効率化手

法に関して、実験研究者が容易に利用できるアプリケーションを開発した。図 1 に示すように、これ

を太陽電池グループと連携して薄膜成長条件の最適化に応用することで、その有効性をデモンス

トレーションした 1)。 

③ 窒化物特有の化学状態・電子状態に着目して、その系統的な理解を目指して 37 種類の 2 元

系窒化物の網羅的な合成と評価を行った結果、適切な窒化方法や出発原料の選択、大気不安定

性、基礎物性に関する系統的な知見が得られた。 

④ 新規リン化物光吸収材料 ZnSnP2 を用いた太陽電池のデバイス構造最適化について、Cu 裏面

電極と ZnSnP2 光吸収層との間に Cu3P を挿入することで、エネルギー変換効率を向上できることを

見いだした。また、理論計算により予

測された新規光吸収材料の合成に成

功し、その基礎電子・光学物性を明ら

かにした。 

⑤ 層状ペロブスカイト型の新規強誘

電体 Li2SrNb2O7 を発見し、その強誘

電性の発現メカニズムを明らかにした

2)。さらに、異種元素置換にも取り組

み、置換系の相転移挙動を実験・理

論の両面から考察するとともに、本物

質系の誘電特性制御に関する知見を

得た 3)。 

 

 

図1. アクティブラーニングに基づいた薄膜成長条件の

効率的な最適化 
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§２．研究実施体制  

（１）「材料探索」グループ 

① 研究代表者： 大場 史康 （東京工業大学科学技術創成研究院 教授） 

② 研究項目 

・計算科学・データ科学に立脚したインシリコスクリーニング 

 

（2）「データ科学」グループ 

① 主たる共同研究者： 田村 亮 （物質・材料研究機構国際ナノアーキテクトニクス研究拠点 

主任研究員） 

② 研究項目 

・材料探索のためのデータ科学手法の開発と応用 

 

（3）「材料創製」グループ 

① 主たる共同研究者： 平松 秀典 （東京工業大学科学技術創成研究院 准教授） 

② 研究項目 

・有望物質の合成・物性評価・モデルデバイス化 

 

（4）「太陽電池」グループ 

① 主たる共同研究者： 野瀬 嘉太郎 （京都大学大学院工学研究科 准教授） 

② 研究項目 

・新規光吸収半導体の創製と太陽電池セル化 

 

（5）「誘電体」グループ 

① 主たる共同研究者： 谷口 博基 （名古屋大学大学院理学研究科 准教授） 

② 研究項目 

・新規誘電体材料の創製 

 

 


