
実践的マテリアルズ・インフォマティクス  ▶▶▶ Part1 MIに3つの方向

Part1 MIに3つの方向

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

＊1　吸水性
プラスチックが水を吸う性質。
寸法変化の原因になる。吸水
率はポリアミド（ナイロン）66
で2.5％程度、ABS（アクリロ
ニトリル・ブタジエン・スチレ
ン）で0.3％程度なのに対し
て、COPは0.01％未満。

　「長期的取り組みで成果を出せる材料技術
は日本の強み─などというのは過去の幻
想」〔新エネルギー・産業技術総合開発機構

（NEDO）材料・ナノテクノロジー部統括研究
員の依田智氏〕。かつて、長期的に研究開発を
進められる企業が多かった日本は、短期的な
成果を求められて長期的活動が難しい海外の
企業よりも、材料開発では有利な立場にあった。
　例えば、1990年代後半から日本ゼオンの高
機能材料事業をけん引したCOP（シクロオレ
フィンポリマー）。プラスチック材料でありなが
ら吸水性＊1がほとんどなく、高い透明性を持つ。
ガラスに代わる光学部品材料としてさまざまな
分野の機器に普及した。

　同社でこの材料が開発案件に上がったのは
1986年のこと。本格的な普及に至るまでには
10年の時間を要した1）。このように材料開発は、
10年や20年の時間をかけるのが普通だった。
　しかし、材料開発の所要期間は劇的に短縮
している。コンピューターによるデータ処理で
材料開発を進めるマテリアルズ・インフォマ
ティクス（MI）が現実のものになってきたため
だ。長期的視点での活動に特に強みを持たな
い企業であっても、材料開発の手段を得られる
ようになっているのだ（図1）。

機械学習を応用し時間短縮

　MIは材料に関するさまざまな実験データか
ら、機械学習などを応用して、
所望の特性や機能を満たす
材料の設計案を導く活動。最
新のデータサイエンスを応用
し、短期間での材料開発を可
能にする。
　時間短縮のカギになるのが
機械学習の利用。もともと材
料開発は、どのような組成（成
分）や製造条件にすれば目的
の物性や機能といった特性を
実現できるかを、試行錯誤で
探る作業といえる。すなわち、
組成や製造条件を変えては
試作し、特性を確認する実験

図1　MIによる時間短縮と探索範囲拡大
材料開発の期間を劇的に短縮し、同時により広い範囲の材料探索ができるのがMI。長期的視点でじっくりと取り組むもの
だった材料開発が大きく変わりはじめている。� （出所：日経ものづくり、イラスト：いらすとや）
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を繰り返す。長時間かけて試作と
実験を根気よく繰り返し、知見を蓄
積していくのが以前の日本の強み
だった。
　実験の代わりにコンピューターに
よるシミュレーション計算を利用す
る方法もある。しかし、例えば「第
一原理計算」などで原子や分子相互の作用を
積み重ねて特性を計算するのは簡単ではなく、
スーパーコンピューターなどを利用しても多く
の時間がかかってしまう。これらに対して、実
験や計算の結果をコンピューターに機械学習
させたモデルを利用すれば、組成や製造条件
から特性を予測する時間が大きく短縮する。
　すなわち、試行錯誤の1回のサイクルに要す
る時間が短くなり、短期間に多くの組成や製造
条件について材料特性を予測でき、その中で
最適なものを探索する方法で開発を進められ
るようになる。同時に、機械学習モデルが中身
の分かるもの（ホワイトボックス）であれば、組
成や製造条件にどのような因子があるかを技
術者が理解する助けになる（図2）。
　材料開発の試行錯誤においては、目的とす
る特性を得るために重要な因子をいかにうま
く見つけるかが技術者の腕の見せどころ、と
いわれる2）。MIは、より広範囲な試行錯誤を可
能にするので、有効な因子の見落としを防ぐの
に有効だ。人間の頭では把握しれない複雑な
データから、未知の因子を得られる期待もある。

実践に向け3方向の工夫が進む

　現時点でMIは発展途上の技術であり、実践
的に利用するさまざまな工夫が進んでいる。そ
の方向は大きく3つに整理できる。［1］材料に生

じる現象をより細かく見る工夫、［2］より複雑な
材料を扱う工夫、［3］材料設計や製品設計の
技術者により浸透させる工夫、の3つだ（図3）。
　第1に、物質としての材料内部で起こる現象
や状態を詳しく見ていく方向。例えば住友ゴ
ム工業は、実験から得られる詳細なデータの解
析にMI技術の適用を始めた。ゴムの母材にシ
リカ粒子などのフィラーを混ぜた材試料を引っ
張りながら、X線回折法で分析する。
　従来は「例えて言えば、現象が始まる前と終
わった後の画像しか得られなかったが、現在
は途中段階のステップを詳細にみられるように
なった」（住友ゴム工業研究開発本部分析セン
ター長の岸本浩通氏）。シリカ粒子の動き方と
いった細かい現象を捉えられるようになった半
面、大量のデータを人が理解できる形に解析
する時間が膨大になってしまった。そこで、コ
ンピューターによるデータ解析を活用している
（p.40に住友ゴム工業の事例）。
　ENEOS（東京・千代田）は、分子や原子の
電子状態を理論に基づいて計算し、物質の物
性を予測する第一原理計算から機械学習モデ
ルを構築し、数千原子の規模まで適用可能に
した。人工知能（AI）ベンチャーのPreferred 
Networks（東京・千代田）と共同でモデルの
社外提供を始めたのに加え、独自に高機能潤
滑油の開発などに機械学習を利用し始めた

図2　MIに期待される「予測」「探索」「理解」
長時間かかる実験やシミュレーション計算の代わりに、既存のデータを学習したAIモデルが瞬時に「予測」を実行す
る。予測結果がすぐ得られるため試行錯誤を高速化でき、「探索」が容易になる。その過程で、どのような要因がある
か、どう影響しているかなどを「理解」できる場合がある。� （出所：横浜ゴムの資料などを基に日経ものづくりが作成）
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（p.42にENEOSの事例）。

複雑な材料には2段階のAIで挑む

　第一原理計算などは理論に忠実な予測が可
能な一方で、「多くの材料系は多数の成分を含
み、単純な元素や化学結合だけで特性を予測
するのは困難」（NEDOの依田氏）だ。そこで
NEDO、産業技術総合研究所（AIST）、先端素
材高速開発技術研究組合（ADMAT）、日本ゼ
オンは複数の機械学習モデルを利用して、繊
維強化プラスチックをテーマに組成から特性を
予測する仕組みを構築した。
　モデルによる予測を2段階に分け、第1段階
では複数の項目について中間段階の予測を実
行する方法により、第2段階のモデルにより多く
の情報を渡す（p.44にNEDOらの技術解説）。
　ライオンは、ハミガキ製品を対象に、量産時

に生産設備の中をスムーズに通す「移送性」を
予測するのに、やはり2段階のモデルを利用す
る方法を開発した。現在、試験的な適用を開始
しており、間もなく実用化する見込みだ（p.48
にライオンの事例）。

技術者に浸透を図る

　材料開発を大きく加速させると期待される
MIだが、その導入・活用に取り組む企業には
共通の課題がある。技術者に対しての浸透だ。
そこで、材料データを社内で一元化したり、技
術者向けに機械学習モデルを利用しやすくし
たりする努力が始まっている。AGCは、MI実
行に向けた基盤システムの構築に力を入れ始
めた。実験データの整理に加えてシミュレー
ション計算を重視しており、有機低分子化合物
向けの量子計算やポリマー向けの分子動力学
計算ツールなどを使いやすく整備。MIでの機
械学習や探索に利用しやすくしている（p.51に
AGCの事例）。
　材料開発を長く手掛ける日本企業の中には
実験データが蓄積されているはずだが、デジタ
ルデータになっていなかったり、部署や技術者
個人のノートや表計算データの形で埋もれて
いたりする。MIは短期での材料開発が可能と
いっても、成否はベースとなるデータに左右さ
れるため、良質なデータを持っている日本企業
はMIにおいても有利な立場を保てるはず。デー
タを企業のデジタル基盤として整理すること
が喫緊の課題だ（p.54�Part3に解説記事）。
　日経ものづくりが2022年7月29〜8月3日に
ニュース配信サービス「日経ものづくりNEWS」
の読者を対象にした調査でも、設計・実験デー
タの共有利用について「データによって内容が

図3　MIの実設計問題への適用
材料に関わる現象をより細かく見る工夫、より複雑な材料を扱えるようにする工夫、材料開発にか
かわる技術者へより浸透させる工夫によって、実設計問題への実践的適用が進み始めた。
� （出所：日経ものづくり）
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＊2
調査への自由回答では、現実
の取り組みの中で「データの
質・量やモデル生成時のパラ
メーターが試行錯誤の対象
になり、（材料を対象とした本
来の試行錯誤とは）目的がズ
レてしまいそう」との指摘が
あった。

＊3
横浜ゴムは2022年7月、ゴ
ム開発での目標物性値を満
たすようにAIが配合を提案す
るシステムの運用を始めた。
既に2020年12月からはAI
の応用によってゴムの配合を
基にAIが物性値を予測する
システム、2021年12月から
はタイヤの構造や形状を基に
転がり抵抗などの特性値を
AIが予測するシステムを運用
している。

まちまち」「データを検索しにくい」などの回答
が多かった（図4）。ただ、問題点を多く指摘す
るのは既に取り組んでいる回答者であり、取り
組んでいない回答者は総じて課題にも期待に
も多くを回答していない様子だった。MIや、材
料開発に限らないデータドリブンの設計方法に
対しては、取り組みを進める企業とそうでない
企業の間で意識に大きな開きがあるようだ。

試行錯誤の高速化に期待

　材料開発にMIが及ぼすインパクトは、主と
して所要時間と探索範囲の2つ。この2つのど
ちらを期待しているかを前述の調査で見ると、
時間短縮や試行錯誤の高速化に期待する声が
多い＊2。回答の多かった選択肢の1位が「より
短時間で設計が可能になる」、僅差の2位が「時
間のかかる試行錯誤をコンピューターが肩代
わりする」だった。一方で、「人間の頭より検討
の範囲が広がる」との答えは5位にとどまった。
　実は、MIに取り組む企業は口をそろえて「目
的の特性を達成するための知見を得られると
期待している」と指摘する。必ずしも最終の答
えをコンピューターに出させようとしていない。
　「モデルによる特性予測が短時間で済むと
いっても、現実の課題は複雑。あらゆる組成や
製造条件を網羅するのは現実的ではない」（横
浜ゴムエグゼクティブフェローで研究先行開発
本部AI研究室・研究室長の小石正隆氏、p.4
「挑戦者」に関連記事）。MIを利用する中でも
いかに素早く有効な因子を見つけるかは依然
として技術者の役割なのだ。
　横浜ゴムはAI利活用構想「HAICoLab（ハ
イコラボ）」の一環として、データに基づいた客
観的な材料設計・タイヤ設計を目指している＊3。

ベテラン技術者でも把握しきれていない現象
や、経験が邪魔をして技術者の頭の中から排
除されている事実についてデータを基に客観
的に指摘する活動も実行しているという。
　MIは、時間のかかる実験や計算しかなかっ
た材料開発の現場にコンピューターでのデー
タ探索を持ち込む点で、業務の進め方を大きく
変える画期的な技術。一方で、試行錯誤を繰り
返して有望な材料を見つけるという開発設計
の本質が大きく変わるわけではない。「飛び道
具」のように見えても、客観的な知見に基づい
て設計を進める手法という点では、むしろ着実
に取り組むべき進化方向といえる。 （木崎健太郎）

図4　MIやデータドリブン設計の期待とデータ共有利用での課題
ニュース配信サービス「日経ものづくりNEWS」読者79人に聞いた結果。それぞれ回答の多かった
上位の選択肢を示した。回答者の約4割が研究開発職、約2割が設計担当者。グラフは割愛するが、
既にMIやデータドリブン設計に取り組み始めている回答者は、そうでない回答者に比べ、期待も課
題も多く回答する傾向がみられた。� （出所：日経ものづくり）
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●MIやデータドリブン設計など、コンピューターに設計案の候補を出させる取り組みについて
　どう考えるか（複数回答、上位5項目）

●設計・実験データの共有利用についての課題は（複数回答、上位4項目）
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時間のかかる試行錯誤を
コンピューターが肩代わりする
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人間の頭より検討の範囲が広がる


