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§１．研究成果の概要   

 

無機結晶構造データベース(ICSD)には、重複を除くと約 5 万件の物質が登録されている。しかし

元素の組み合わせ数はこれよりは遥かに多く、未発見の物質が依然として多く存在していると想定

される。本研究では、並列合成実験データに機械学習の手法を適用することで、対象物質の合成

可否を予測する手法の開発を行った。本手法により、物質の合成可否と合成条件間の関係性を直

接的に評価し、未知物質においても最適な合成条件を的確に推薦することができる。2019 年度は、

前年度に収集した合成結果をテンソル型データベースにし、テンソル分解手法を用いた推薦シス

テムを構築し、全く未実験の化学組成の合成条件であっても合成に成功する条件を予測可能であ

ることを示した。 
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