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まえがき

近年，物質・材料研究の分野でも

データ科学が使われ始めています1）2）．

この分野は，新規物質をデータ科学で

予測する「マテリアルズ・インフォマ

ティクス」，材料合成プロセスの最適

化・可視化を目的とする「プロセス・

インフォマティクス」，材料計測を効

率化する「計測・インフォマティク

ス」，材料メカニズムの理解を深める

「物理・インフォマティクス」に分け

て考えることができます（＊ただし，

上記四つの技術を全部含めて「マテリ

アルズ・インフォマティクス」と表現

することもあります）．

本記事では，上記四つの技術を簡単

に説明します．
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マテリアルズ・インフォマティクス

新物質を効率的に

予測・発見する

プロセス・インフォマティクス

新材料を効率的に

合成する

物理インフォマティクス

材料のメカニズムを

理解する

計測インフォマティクス

効率的に

測定・解析する

マテリアルズ・インフォマティクスの四つの技術
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マテリアルズ・インフォマ
ティクス

データ科学を用いて新規物質を予測

する「マテリアルズ・インフォマティ

クス」の研究は，2010年前半頃から活

発に行われてきました．材料の物性値，

結晶構造，組成などのデータから，さ

まざまな新規物質の組成・構造の予測

が可能となっています．すでに書籍や

レビュー論文も多数出版されているた

め，興味のある方は読んでみると良い

でしょう3）4）．

物性値データ
新材料の

組成・構造の予測

データ科学
＋

材料シミュレーション
材料実験

結晶構造データ

組成データ

etc.

マテリアルズ・インフォマティクス

プロセス・インフォマティクス

「マテリアルズ・インフォマティク

ス」で新規物質の組成・構造の情報が

わかったら，次はそれを実際に合成し

たくなります．しかし，合成される材

料およびその物性は，その時のプロセ

ス条件（温度，圧力，時間，など）に

大きく依存します．適切なプロセス条

件を見つけるのは簡単なことではあり

ません．このプロセス条件の最適化に

データ科学を活用する技術は「プロセ

ス・インフォマティクス」と呼ばれて

います．例えば，データ科学とロボ

ティクスを組み合わせて，自律的に材

料合成と計測を繰り返し，プロセス条

件を最適化する技術が開発されていま

す5）6）．

温度データ
材料合成のプロセス

の最適化

データ科学
＋

材料合成技術
ロボティクス

圧力データ

時間データ

etc.

プロセス・インフォマティクス

計測・インフォマティクス

材料を合成したら，その物質の情報

（物性値，結晶構造，など）を実験に

よって計測する必要があります．この

計測をデータ科学によって効率的に行

う技術を「計測・インフォマティクス」

と呼びます．例えば，計測によって得

られた大量のデータをデータ科学で高

速に解析したり7），計測プロセスその

ものをデータ科学で効率化したりする

技術が開発されています8）．

計測条件のデータ
計測の効率化

データ科学
＋

計測技術
IoT・センシング

計測結果のデータ

etc.

計測・インフォマティクス
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むすび

物質・材料研究の分野における四つ

のインフォマティクス技術について簡

単に説明しました．本記事で紹介した

ように，物質・材料研究の分野でデー

タ科学は使われ始めていますが，その

成熟度はまだまだです．（おそらく本

記事の読者である）データ屋さんから

すると当たり前のデータ科学が，物

質・材料研究領域では使われていな

い，ということが多くあります．つま

り，データ屋さんが活躍するチャンス

が多い領域です．本記事をきっかけに

マテリアルズ・インフォマティクスの

分野に飛び込むデータ屋さんが一人で

もいてくれたら，筆者は幸いです．
（2022年12月14日受付）
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物理・インフォマティクス

マテリアルズ・インフォマティク

ス，プロセス・インフォマティクス，

計測・インフォマティクスの研究を進

めていくと，物質に関する大量のデー

タが集まります．データ科学を駆使し

て，これらデータに隠されている新し

い法則（物理）を探求する技術を「物

理・インフォマティクス」と呼びます

（※ただし，物理・インフォマティク

スの守備範囲は非常に広く，材料物性

だけでなく，宇宙物理，量子コン

ピューティング，超紐理論等への機械

学習の応用も物理・インフォマティク

スと言われています）．最近は，わか

りやすい日本語の書籍もいくつか登場

しており，盛り上がりつつある領域で

す9）10）．

材料物性データ
材料メカニズム
の理解

データ科学
＋

理論化学

プロセスデータ

計測データ

etc.

物理・インフォマティクス


