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2009 -2021年度

ESICMMで蓄積した

データと知見

解析評価

材料創製 ○脱重希土類元素
○省ネオジウム
○高電気抵抗化
○ヒステリシス制御
○新規磁石

調査

10年後の磁性材料ニーズ

2022

電子論

産業界と連携し10年後の新規用途に対応できる磁性材料開発をデータ駆動型材料開発手法導入により加速、先導

HEV用重希土
類フリー磁石

データ駆動型研究戦略の立案

2021FS

元素戦略磁性材料研究拠点

マテリアル先端
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マテリアルDX
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データ創出・活用型
マテリアル研究開発PJ
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京大拠点
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材料創製G

計測評価G 理論計算G

データ創出・活用型磁性材料研究拠点

・新規機能性磁性物質探索・材料設計

・AI駆動型オンデマンド永久磁石開発

・軟磁性材料・デバイス開発

日立
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信越
化学

TDK
大同
特殊鋼

産学連携

元素戦略PJからデータ創出・活用へ
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実験 データの創出 データの蓄積 データの活用

・磁性デバイス
・永久磁石
・軟磁性材料
実験へのfeed back！

統計処理による
データ活用

次元削減による
データ活用

データ蓄積基盤
の活用

様々な実験データの
解析自動化

大規模施設活用 アクティブラーニング
手法の簡易利用

マテリアルズインフォマティクス

データ創出・蓄積・活用の具体的な方法

SPring8

次世代放射光

J-PARC「富岳」

FORC

3DAP

先端計測活用

課題：マルチスケール、多種・多様なデータを、どのように機械学習で活用するのか 3



様々な磁石化合物の磁化と異方性磁場。
温度200℃の実験データ。

ID 組成 プロセス MS HA TC DOS SEM XRD
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類似する材料群
のみを選択

主成分分析で特徴量
（記述子）を抽出

（次元削減）

例）XRD

XRD

0.28 0.67 0.21

0.30 0.58 0.19

0.42 0.71 0.17

0.34 0.69 0.15

ID 組成 プロセス MS HA TC

1 76.0 600 0.4 5.3 310

2 78.0 550 0.3 5.0 320

3 74.0 550 0.5 6.1 305

4 75.0 450 0.3 4.3 303…

特徴量1 特徴量2 特徴量3

膨大なデータを機械学習させるための方策

どのような種類のデータでも一元的に蓄積 ⇒ 機械学習可能

多種多様な試料から
得られたプロファイル

あまり
似ていない

似ている

この中の
6スペクトルは
よく似ている

スペクトルの類似性をマップ化
（UMAP, t-SNE…）

従来：
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データ融合と拡張
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5拠点と連携して以下の業務を実施する：

➢ データ連携部会の運営：プログラム運営委員会の方針の下、運営

➢ 共通課題に対する技術開発・支援：共通技術課題を抽出し、技術開

発・支援を実施。拠点間に横展開するとともに、広く共用化して、日

本全国の研究力向上に貢献

➢ データ駆動人材育成：セミナー・講習会・素材開発

➢ 事業広報：データ駆動型材料研究の有効性をアピール

➢ 関連事業連携：データ中核拠点、ARIM、HPC・大型設備等

データ連携部会：横串機能でマテリアルDX事業全体の成果を最大化

中核機関
（NIMS）

の
役割

➢ 計算・データ基盤の

技術開発

➢ 事業広報の一部

➢ HPC、大型設備連携

連携機関
（東大物性研）

再委託

東大拠点

東工大拠点東北大拠点

京大拠点

NIMS拠点

データ連携部会

責任者：出村雅彦（NIMS）
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新規磁性物質探索・材料設計：探索範囲を未探索領域に拡張する具体的な方策

磁性材料マップを拡張することで新たなデータ空間が創出され、
拡張した領域での内挿により新規磁性物質創出につなげる

データ拡充

実験によるデータ拡充

富岳を活用しデータを大量に蓄積 ⇒ データ同化で精度補正

１週間で１万組成程度の第一原理計算が可能 （普通にやると1年以上）

計算量up

スパコン富岳 東大物性研開発
KKR-CPA法

データ同化計算速度up

シミュレーションによるデータ拡充

（精度補正）

マルチモーダル計測・自動解析手法

磁性材料の類似性を表現する磁性材料マップ

PL：三宅隆（産総研）
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AI駆動型オンデマンド永久磁石開発

「データ駆動型磁石シミュレータ」を開発し、ＡＩ駆動型オンデマンド磁石開発を推進

設計

解析試作

特性評価

ML

画像インフォマティクスデータベース
熱力学・文献…

Simulation

PL：高橋有紀子（NIMS） データ駆動型磁石シミュレータ (~FY2024)

プロセス
インフォマティクス

目標とする磁気特性を得るための
微細組織からプロセス条件を決定

力学特性耐食性プロセス微細組織磁気特性電気抵抗

データ
創出・活用

磁性材料DB
磁気特性

力学特性 電気特性

微細組織 ・・・・

予測器

複数の目的変数の同時最適化

Hc

Br 高温特性

耐食性

強度・延性電気抵抗

着・
脱磁性

要求
特性

AI駆動型オンデマンド開発(FY2025~)
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まとめ

データ中核拠点

データ連携部会

マテリアル先端
リサーチインフラ事業

データ創出・活用型磁性材料研究拠点

SPring-8

次世代放射光

「富岳」

新規磁性物質 磁石 軟磁性材料

データ創出・活用

他拠点

他拠点

他拠点

他拠点

10年後の新規用途に対応できる磁性材料開発をデータ駆動型材料開発手法導入により加速、先導 9


