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実践的
マテリアルズ・

インフォマティクス
実験やシミュレーションのデータをコンピューターによって解
析し、新しい材料を生み出すマテリアルズ・インフォマティクス
（MI）。これまで10～20年間かかって当たり前だった材料開発を桁
違いに高速化し、根底から変える技術だ。既存の材料メーカーにとっ
ては新たな材料開発のライバルを生み出しかねない技術である一
方、これまでの材料開発の知見をさらに生かすチャンスでもある。
使いこなしに工夫を凝らす企業などの進展と課題を見ていく。

（木崎健太郎、石橋拓馬、馬本寛子＝日経クロステック／日経コンピュータ）

Part2	 �事例
住友ゴム工業…p.40	
うねうね動くゴム構造を再現
計測ビッグデータを高速解析
ENEOS…p.42
55元素を自由に組み合わせ
未知の分子を驚異の速度で解析
NEDO・AIST・ADMAT・日本ゼオン…p.44 
多成分の繊維強化プラを予測
企業の秘蔵データが活用可能に
ライオン…p.48
ハミガキの粘り気を調合前に知る
2段階推論で実験を代替する精度
AGC…p.51
3つの独自ツールで利用環境を整備
研究部門の7割活用で成果着々

Part3	 �日本企業に共通する課題…p.54
使える実験データが足りない
機械が理解する形で蓄積を

Part1	 �MIに3つの方向…p.36
短期決戦になる材料開発
従来の優位を保てるか日本企業
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