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未来社会創造事業 探索加速型 
「共通基盤」領域 
年次報告書（本格研究期間） 
 
令和 3 年度採択研究開発代表者 

 
［研究開発代表者名：長藤 圭介］ 

 
  

［東京大学 大学院工学系研究科・准教授］ 
 
 

［研究開発課題名：マテリアル探索空間拡張プラットフォームの構築］ 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

実施期間 ： 令和 4 年 4 月 1 日～令和 5 年 3 月 31 日 
 

 
 



 2 

§１．研究開発実施体制 
 
（１） 「システムアーキテクチャ」グループ （東京大学） 

① 研究開発代表者：長藤 圭介（東京大学大学院工学系研究科、准教授） 

② 研究項目 

・仮説駆動/データ駆動ハイブリッド型研究開発のシステムアーキテクチャの開発 

 

（２） 「オートノマスプロトタイピング」グループ （東京工業大学） 

① 主たる共同研究者：一杉 太郎 （東京工業大学物質理工学院、特任教授） 

② 研究項目 

・成膜合成に基づく自律マテリアル探索システムの開発 

 

（３） 「マテリアルドック」グループ（大阪大学） 

① 主たる共同研究者：小野 寛太 （大阪大学大学院工学研究科、教授） 

② 研究項目 

・試作材料の自動測定解析システムの開発 

 

（4） 「データ科学」グループ （物質・材料研究機構） 

① 主たる共同研究者：知京 豊裕 （物質・材料研究機構、特命研究員） 

② 研究項目 

・サイバー空間の材料データと実験データを統合するデータシステムの開発 

 

(5) 「機械学習」グループ（オムロンサイニックエックス株式会社） 

① 主たる共同研究者：牛久 祥孝 （オムロンサイニックエックス株式会社、プリンシパルインベ

スティゲータ） 

② 研究項目 

・ハイスループット自律探索システムの要素技術をデータでつなげるデータクレンジング技術

開発 

 
§２．研究開発成果の概要 
マテリアル探索空間拡張プラットフォーム（MEEP; Materials Exploration space Expansion 

Platform）では，3 つの POC（自律探索，仮説駆動/データ駆動ハイブリッド型開発，ナレッジシェ

アリング）を，固体電池材料探索のハイスループット化を題材に実施する．MEEP 第 1,2 年度は，

各研究グループの要素技術開発に位置づけ，各グループの探索研究期間の成果を，MEEP で

の成果につなげるための基盤づくりを行う．第 2 年度における，具体的な成果は以下のとおりであ

る．「オートノマスプロトタイピング」グループでは，第 1 年度で設計した自律型マテリアル探索シス
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テム（AMES; Autonomous Materials Exploration System）の要素を実際に製作し，インテグ

レーションの準備を行った．「マテリアルドック」グループでは，第 1 年度で構築した X 線回折法の

自動測定・自動解析の AMES の要素として導入稼動，そしてマルチ計測の第 2 弾としてラマン分

光法の試行と課題抽出を行った．「データ科学」グループでは，第 1 年度に試行した

NIMS-MDR-Closed に作成した MEEP 用データフォルダ作成およびAMESデータの導入に対

して，データを実際に管理応用できる形にした．「機械学習」グループは，上記 3 つの要素技術の

機械学習に関する役割を担っており，AMES におけるスペクトル高速解析，自動解析装置におけ

るドメイン適応とベイズ最適化の技術開発を行った． 
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