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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によって材料組成・構造空間を自律的に

探索する『仮想空間自律探索 AI』と、ロボティクスと機械学習の組み合わせによって材料プロセス

空間を自律的に探索する『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、ホイスラー合金等の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、自律探索アルゴリズムの高度化

を行った。材料探索空間を適切に設計することにより、自律探索の大幅な効率化を可能とした 1)。 

『実空間自律探索 AI』を開発する実験グループでは、ホイスラー合金を中心とする組成傾斜薄

膜から高いスピン分極率や異常ネルンスト特性を有する材料を自律的に探索するシステム構築を

進めた。異方性磁気抵抗効果(AMR)はフェルミ準位近傍の電子バンドに由来する特性をハイスル

ープットに評価する手法として有望であるため、Co2FeGa0.5Ge0.5薄膜における AMRを系統的に評

価し、ハーフメタル性と相関に関する知見を深めた 2)。さらに、Co2MnGeにおいては、低温熱処理

でも高いスピン分極率を示すことを実証した 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。計算と情報と成膜の融合に

よって、高磁気異方性材料を発見し、その起源が Fe と Coの軌道磁気モーメントにあることを明ら

かにできた 4）。また大規模スペクトルデータの機械学習手法を開発した 5,6）。 

『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た。さらに本手

法を蓄電池や高分子化学の実データ解析に展開した 7,8)。 
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