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無機材料研究における
マテリアルインフォマティックスの動向

　セラミックス、ガラス、半導体といった無機材料科学の分野では、マテリアルインフ

ォマティックスと呼ばれるデータ駆動型の新しい開発手法が注目されている。この手法

は、異なる材料合成プロセスや材料データの情報を相互に有機的に結びつけ、素早く材

料開発に適用することを目的としている。

　インフォマティックスは、情報科学を活用して情報の収集と分類を行い、新しい知識

体系を構築するための手法である。先行しているバイオインフォマティックスでは、自

動解析装置が開発され、大規模な遺伝子配列データを処理することで、遺伝情報データ

ベースの構築や数理統計を用いたデータ解析が行われている。一方、有機材料の分野で

も、組み合わせによって多数の化合物群を一度に合成することができるコンビナトリア

ル手法が触媒などの開発に有効であることが認識されており、この手法で得られた大量

のデータを解析し新材料の開発に結びつけるためにインフォマティックス構築の重要性

が出てきている。しかし、無機材料の研究開発では、過去に蓄積された多くの材料特性

や結晶構造などの材料データの形式が様々であり、他とのデータ交換ができないという

問題があり、さらにひとつの材料が多面的な性質を持ち、特性が「ある」「なし」で単

純に表現できないことも問題となって、マテリアルインフォマティックス構築は、まだ

研究が始まったばかりである。

　マテリアルインフォマティックスの要素には、計算機科学やデータベースを使った材

料設計、合成実験計画の作成、材料探索のための自動合成装置、高速評価法、得られた

結果を整理したデータベース、ネットワークを介したデータベースの共有化、データの

視覚化や新材料を予測するデータマイニングなどがある。評価項目が多岐にわたる材料

研究では、単純な手法でデータを自動的に計測し共有することは困難であるが、現段階

では、まずサーバを介して研究機関が互いにデータベース情報を共有し、互いのデータ

を補完できる状況にすることが必要である。この作業は単独の機関では不可能であり、

国内はもちろん国際協調のもとでの長期的な作業が必要になってくる。

　我が国では残念ながら、この分野の重要性の認識が諸外国に比べて遅れている。すべ

ての製造産業の基盤は材料にあることを考えると、我が国でも革新的な材料開発が期待

できるマテリアルインフォマティックスの重要性を強く認識し、特に無機材料の研究開

発に関しては系統的なデータの蓄積を始める時期に来ている。
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　インフォマティックスとは、コ

ンピュータやネットワークを使

って情報の収集と分類を行い、新

しい知識体系を構築することであ

る。この手法を材料科学に適用し、

革新的な材料開発をめざすものが

マテリアルインフォマティックス

である。その構成としては、計算

科学やデータベースを使った材料

設計、材料合成実験計画表、材料

探索のためのコンビナトリアル材

料自動合成法、材料高速評価法、

得られた結果のデータベース化、

ネットワークを介したデータの共

有、データの視覚化と新材料を予

測するデータマイニングなどの要

素があり、これらを統合してマテ

リアルインフォマティックスは構

築される１）。

　インフォマティックスに関して

先行しているのはバイオインフォ

マティックスや有機材料のインフ

ォマティックスである。バイオイ

ンフォマティックスは、自動解析

装置が開発され、大規模な遺伝子

配列データの処理が可能になって

おり、これらのデータから遺伝情

報データベースの構築や数理統計

を用いたデータ解析が行われてい

る。解析結果を使ったテーラーメ

ード医療は、バイオインフォマテ

ィックスの発展成果のひとつであ

る。また、有機系材料やポリマー

（高分子）開発でもコンビナトリ

アル手法を使った大量かつ系統的

な合成手段と大量データ処理技術

を使った新材料の開発が進められ

ている。

　従来、セラミックス、ガラス、

半導体といった無機材料のインフ

ォマティックスは構築されていな

かったが、近年、コンビナトリア

ル材料を使った触媒材料合成の過

程に対し、材料設計からデータ蓄

積までをひとつのセットとして研

究開発する機関が出現してきた。

特に企業の研究において、システ

マティックな材料探索が進めら

れ、それに伴って大量のデータ解

析も必要となり、この分野でもマ

テリアルインフォマティックスの

重要性が唱えられるようになって

きた２）。

図表１　各種材料開発とインフォマティックスの関係

2   他のインフォマティックスとの類似点と相違点 蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆

　無機材料のマテリアルインフォ

マティックスを考える際に、先行

する他のインフォマティックスと

の比較を行うことにより類似点と

相違点がより明確になると思われ

る。上記に述べたように、先行す

るインフォマティックスとしては

バイオインフォマティックスや有

機合成におけるインフォマティッ
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クスがある。

　バイオインフォマティックス

は、すでに盛んに研究されている

分野であり、遺伝子情報、遺伝子

統計学などを融合してバイオイン

フォマティックスが構築されてい

る４）。バイオインフォマティック

スでは、ゲノムと呼ばれる生物の

遺伝子情報を系統的に整理するこ

とを目的としており、DNAの塩

基配列データの収集、系統的保

管などのデータベースに関する機

能、データを視覚化して直感的に

比較検討するようなデータ解析ソ

フトから構成されている。現在の

バイオインフォマティックスは、

解析装置が自動的に大型のデータ

ベースを作成している。そのため

に、最新のコンピュータ技術が導

入され、大量のデータを高速に取

り扱えるようになっている。異な

る研究機関で生成されるデータは

それぞれ独自の形式であるために

互換性の問題があるが、互いのデ

ータを共有するためのツールを使

い、機関間のデータ共有が行われ

ている。

　その他の分野でインフォマティ

ックスの開発が進んでいるのは有

機合成の分野である。組み合わせ

によって多数の化合物群を一度に

合成することができるコンビナト

リアル手法による有機合成は、材

料合成の速度を飛躍的に向上さ

せ、他の先駆けて新しい材料を創

製することが可能であるため、新

ポリマー材料開発から医薬品開

発に展開されている。コンビナト

リアル合成を用いることで、分子

構造がよく似た大量のライブラリ

を作製することが可能になり、特

定の化学構造、官能基との特定

の反応に対しての活性の有無が調

べられている。その結果、目的に

合致する可能性のあるものがあれ

ば、その組み合わせを集め、商品

化することができる。ここでもロ

ボットによる自動化が進みつつあ

り、これらに関する多くのベンチ

ャー企業が設立されている。ただ

し、ここでのインフォマティック

スは、構築の目的が他の企業に先

行して結果を独占することである

ために、各企業やグループ内で閉

じたデータベースとなっている。

　セラミックス、ガラス、半導体

といった無機材料の研究でも、過

去に多くの材料特性や結晶構造な

どの豊富な材料データが蓄積され

てきた。しかし、この分野での過

去のデータは、研究の過程で得ら

れた成果を報告されたままの状態

で集めたものであり、ひとつひと

つの閉じた研究の中で蓄積された

ものである。したがって、データ

形式は様々であり、あるデータは

数値データであり、他のデータは

グラフのみで与えられているため

に、データ交換ができないという

問題がある。さらに無機材料研究

におけるインフォマティックス構

築の難しさは、ひとつの材料が多

面的な性質を持ち、しかも各特性

が単純な「ある」「なし」で表現

できないことに起因している。こ

れは、比較的デジタル的に特性を

表現しうる有機材料やバイオ研究

の場合と大きく異なっている。た

とえば、酸化ジルコニウム（ZrO2）

は、一方ではゲート絶縁膜材料と

して、他方ではイオン伝導体とし

て知られている。ゲート絶縁膜材

料としてのZrO2 は、できるだけ

酸素空孔を少なくして絶縁特性を

向上させることが求められる。し

たがって、ここでは絶縁特性を向

上させるための添加材料や絶縁特

性などが中心的データとして蓄積

されている。一方、イオン伝導体

やセンサーとしてのZrO2 は、逆

に空孔濃度を増やして伝導性を確

保することが求められる。したが

って、ここでは電気抵抗を下げる

ための作製条件と伝導性を高める

不純物材料が中心的データとして

蓄積されている。同じ材料であり

ながら、研究目的が異なると、蓄

積データがまったく異なったもの

になっている。したがって、ひと

つひとつの材料をそれぞれ異なっ

た手法で合成し、特定の特性だけ

を評価するという従来の実験デー

タの蓄積方法では、マテリアルイ

ンフォマティックスを構築するこ

とは不可能である。

　この状況を変えることができ

るのがコンビナトリアル材料合成

手法の導入であり３）、実際に無機

材料開発にも適用されはじめてい

る。組み合わせによって多数の化

合物群を一度に合成することがで

きるコンビナトリアル手法は、上

記で述べたように触媒などの材料

開発では有効であることがすでに

認識されている。さらに、インフ

ォマティックス構築のためには、

材料開発の各段階で、系統的かつ

自動的にその特性が計測され、デ

ータとして残るようなシステム

が必要である。したがって、「コ

ンビナトリアル材料合成」に、さ

らに「高速材料評価手法（High 

Throughput Screening）」の確立

も必要であり、これらはマテリア

ルインフォマティックス構築のた

めには不可分の関係にある。

　すなわち、各実験は、組成や成

長条件などを系統的に変化させる

ことが可能であるコンビナトリア

ル材料合成に、それらの特性を系

統的に評価することが組み合わさ

れたものでなければならない。上

記のZrO2 の例を取れば、ZrO2 と

いう材料の合成に対して、製造条

件のほかに、酸素分圧や電気抵抗

といった材料特性を自動計測し、

これらをデータセットとして蓄積

する。このデータセットの一部は

高誘電体ゲート絶縁膜情報として

利用でき、別の一部はイオン伝導

体情報として利用することができ

る。このようなデータセットで

の収集と蓄積がマテリアルインフ

ォマティックス構築の第一歩とな

る。つまり、今後の材料開発は、

マテリアルインフォマティックス

を構築するためのデータフォーマ
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ットを意識しながら行うことが必

要になる。コンビナトリアル手法

で得られた大量のデータには、処

理の自動化も不可欠である。

　このような視点で考えると、有

効な蓄積データセットはまだ少な

い。また、このようなマテリアル

インフォマティックスを構築しは

じめた研究機関はあるものの、今

のところ、それぞれの研究機関が

異なる目的でマテリアルインフォ

マティックスを構築しようとして

いるために、結果が分散している。

マテリアルインフォマティック

ス構築の基礎的段階にある現状で

は、まず、互いにデータを共有す

ることでデータベース情報を補完

する状況を実現することが必要で

あろう。評価項目が多岐にわたる

材料研究では、すべてのデータを

一度に自動計測することは現実と

しては困難であり、複数の機関間

でデータを補完しあうように進め

るほうが、無機材料の研究開発全

体のために有効である。

3   マテリアルインフォマティックスの現状と課題 蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆

　無機材料のマテリアルインフ

ォマティックス構築に関する研

究活動は、各国、各研究グルー

プが個別に開発しているという

のが現状であり、そのために成果

はかなり限られたものとなってい

る。現時点は、コンビナトリアル

実験に関係するデータ管理や保存

についての議論の段階にとどまっ

ており、そのデータを使って新材

料を見つけ出すデータマイニング

までには進んでいない。その原因

は、各研究グループが個別の方法

でのデータ蓄積を行っているため

に互いにデータの共有ができない

ことであり、結果的にデータマイ

ニングに値するデータが蓄積でき

ていないためである。また現状で

は、特性評価に時間がかかってお

り、短期間に多くのデータを集め

るということができていない。こ

れらの問題のために、データマイ

ニングを通じて新材料を予測する

というマテリアルインフォマティ

ックスの本来の目的までは、まだ

かなりの距離がある。

　しかし、この最終的な目的を意

識した取り組みは、特定の分野で

はすでに行われている。特に、触

媒ではその特性が触媒能の「あ

る」「なし」で判断できることか

ら、研究が盛んである。計算科学

に基づいて材料物性を予測する研

究は、東北大学の宮本／久保グル

ープなどが、触媒開発などで新し

い材料の予見と企業による実証な

どで成果を上げている５）。

　近年、多くのコンビナトリアル

手法を使った材料開発が報告され

始めているが、マテリアルインフ

ォマティックス構築に寄与すると

考えられるデータセットになって

いるものは、全体のわずか 10％

程度であろうと見積もられている。

しかも、その内容は、バイオイン

フォマティックスなどの他のイン

フォマティックスの手法を、その

まま触媒開発など限られた材料開

発に適用しようとするものである。

　一方、現存するデータベースを

マテリアルインフォマティックス

の構築に使えないかという検討も

行われている。例えば、Ｘ線回折

のデータベース、Linus Pauling

ファイルなどの相図に関係した

データ、自由エネルギー計算に必

要な JANAF表などのデータが、

National Institute of Standards 

and Technology（NIST）な ど、

海外の国立研究所から多く提供さ

れている。日本でもC物質・材

料研究機構などが複数の国際デー

タベースへのアクセスをサービス

しており、これらは材料開発に必

要な基礎的なデータを提供してい

る。しかし、これらのデータは、

前述したように、あるものは数値

データであり、あるものは図表で

表現されたデータである。そのた

めに、現実的には、これらは新し

い材料を予測するためのデータベ

ースにはなっていない。

　これらのことを念頭におき、今

後、マテリアルインフォマティッ

クス構築に必要な課題をまとめる

と、以下のようになる。

① データ共有をめざしたデータベ

ース形式の再定義

② データベースのネットワーク化

とデータ共有のためのソフトウ

ェア開発

③ データの解析ソフトとデータの

視覚化ソフト開発

④ データベースからのデータマイニ

ングに関するソフトウェア開発

⑤ データマイニングと計算科学の

融合による新機能予測

⑥ これらを統合するプラットホー

ムの標準化

　特に⑥は今後のマテリアルイン

フォマティックスの根幹をなすも

のとなる。これらの実現は、単独

の機関では不可能であり、国内は

もちろん国際協調のもとでの長期

的な作業が必要になってくる。
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４‐１

コンビナトリアル手法の
導入とデータ形式の共有

　材料開発プロセスの効率化も、

マテリアルインフォマティックス

構築の目標のひとつである。無機

材料における従来の実験では、個

別に試料を作製し個別に評価をお

こなってきた。しかし、コンビナ

トリアル手法を使うことで一度に

数百種類という規模で試料合成が

可能になるため、マテリアルイン

フォマティックスを構築するため

には、この手法の導入が前提とな

る。実際、コンビナトリアル手法

を使った新しい無機材料研究が始

まっている６～８）。

　コンビナトリアル手法を取り入

れた合成過程では、材料合成、評

価、解析の順でデータが蓄積され

る。これをできるだけ効率的に進

めるために材料設計から合成まで

各プロセスを統合、管理し、律速

となる段階をできるだけ短時間で

行えるようにするために、各合成

プロセスを管理できる装置が必要

である。評価と解析は個別の要素

が強いために個別の評価装置が必

要になり、データ収集にもっとも

時間を要する箇所である。また、

得られた系統的な結果を効率的に

解析するために、データ管理や解

析ツールが必要となる。これらの

過程をすべて自動化できれば、よ

り望ましい。

　どのような特性を評価するか

は、これまでは各材料研究開発の

目的に依存していた。しかし、イ

ンフォマティックスの構築をめざ

してデータを共有するためには、

最低限の共通事項の計測、例えば

Ｘ線回折による構造評価や電気抵

抗などの計測に、それぞれの材料

特有の特性評価を加えた、ひとつ

の共通のデータ形式として保存さ

れることが望ましい。この場合、

データマトリックスの中に空白の

項目もありうるが、この点は他の

領域のインフォマティックスとは

異なる点である。

　データはまず個々の研究機関の

もつデータサーバに蓄積され、こ

れらのサーバが互いにリンクされ

てひとつの巨大な仮想データベー

スを構築する。最も便利で現実的

な手法はWeb技術を用いること

である。さらなる合成プロセスの

効率向上のために、Webを介し

たデータのやりとりで他の機関の

合成条件などを入手し、それら

を基に次の合成計画ができれば

研究効率を飛躍的に上げることが

できる。

　新しい材料開発に求められる既

存のデータ（相図や熱力学データ）

が分散していても、Webを介し

て入手することができれば、従

来よりは材料設計を加速すること

ができる。これまでの無機材料分

野には、合成で使用したデータや

その結果を、研究者や研究機関の

壁を越えてその後の合成に再利用

できる仕組みが無い。従来の実験

報告は、合成結果報告の記録に実

験の詳細がほとんど記載されてい

ないため、他者による後日の実験

で、同じ試みを再び繰り返してい

る場合が多い。また、情報交換が

不足しているために、異なる目的

のために、別の研究者が同じ材料

を同じ手法で合成していることも

ある。例えば燃料電池用の触媒と

集積回路の金属ゲート材料の探索

は、ほぼ同じ材料であり、計測す

る項目も仕事関数と表面電位計測

とかなり似通ったものである。こ

れらの２つの領域の研究が同じ手

法で合成、評価されれば、材料合

成の研究速度を加速度的に向上さ

4   マテリアルインフォマティックスの具体化蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆

図表２　異種プラットホーム間のデータベース化の概略

Lippmaa助教授による資料を参考に作成
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せることができるはずである。そ

のためには、各機関が情報を共通

形式によるデータとして記録し、

Webを介して検索できる状況と

しなければならない。したがって、

まず共通のデータ形式を開発し、

共有できるデータを充実させるこ

とが重要である（図表２）。

４‐２

共通の
データフォーマット形式

　インフォマティックスシステム

とは、データベースと実験工程に

必要なソフトウェアツールの集合

体とみることができる。システム

の中心部は、実験で集められたデ

ータを共有するデータベースであ

る。現時点で一部の機関で構築さ

れようとしているマテリアルイン

フォマティクスは、まだ、閉じた

系でのデータ共有とデータ検索な

どのアクセスは可能という程度で

ある。また、そのデータの記述形

式にはリレーショナルデータベー

ス形式、例えばSQL（Structured 

Query Language：構造化問合せ

言語）方式が多く用いられている。

データを１機関で独占し、材料合

成と評価を比較的短時間で行なう

という目的のためには、SQL形式

でも十分であると考えられる。し

かし、より広い範囲でのインフォ

マティックスシステムの構築、す

なわち、他の材料研究への展開は

期待できない。

　マテリアルインフォマティッ

クスでは、合成手法やその工程な

ど多くの種類のデータが蓄積され

る必要があり、そのデータ形式も

多種多様にならざるを得ない。し

たがって、できるだけ拡張性の

ある形式でデータ保存する必要が

ある。現時点で最も有効なデータ

形式は、記載内容をあらかじめ定

義した XML（extensible markup 

language：拡張マークアップ言語）

であると考えられる。XMLファ

イルはテキストファイルであるた

め、複数の機関でマテリアルイン

フォマティックスを共有する際に

有効である。最大の利点は、デー

タの拡張性である。XMLによる

データ表記は多くの互換性の問題

を解決するだけでなく、既存の多

くのソフトウェアを利用できる点

が特徴であり、既存の各種解析ソ

フトを用いて解析を行うこともで

きる。この形式の採用は、2005年

８月、イギリスで開催されたゴー

ドン会議で東京大学の Lippmaa

助教授によって提案された９）。各

国からの注目を集めており、今後、

世界標準的なデータフォーマット

となる可能性が高い（図表３）。

　共通のデータフォーマットで大

量のデータが蓄積され始めると、

これらのデータを使った新材料

探索、つまりデータマイニングが

可能になる。データマイニングと

は、大規模なデータから情報を抽

出し、埋もれた関係を見出すもの

である。データマイニング技術は、

すでに有機合成の場合には、様々

な化学反応の原理やモデルを構築

するのに使われている。

図表３　XMLを介したマテリアルインフォマティックス
 構築の例

Lippmaa助教授による資料を参考に作成

5   各国のマテリアルインフォマティックスへの動き蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆
　コンビナトリアル手法を取り入

れた有機化学および触媒などは、

世界的に見て、すでに産業とし

ての市場が確立されている。米国

の市場調査会社であるFreedonia 

Group, Inc. の“Combinatorial 

Chemistry: Products & Survice”

によれば、コンビナトリアル化

学市場は、1996 年以降 2011 年ま

で年 15％～ 21％の割合で増加し、

その規模は 63億ドルになると予

想されている 18）。このうち、触媒

開発では 13億 5,000 万ドル、ポリ

マー開発でも４億 100万ドルの市

場規模になるとされている。これ

らに、無機系の電子材料やデバイ

スへの応用など、調査項目以外の

市場が加わると、関連業種も入れ

て将来的に 80億ドル規模の産業

への成長が期待されている。した

がって、諸外国では、このような

研究開発をさらに効率的なものに

するために、インフォマティック

スを構築しようとする試みが行わ
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れている。

　各国のインフォマティックス構

築への取り組みの現状をまとめた

ものを図表４に示す。

５‐１

米国の状況

　米国は、最もコンビナトリアル

材料研究が盛んな国である。最近

では、そのコンビナトリアル材料

研究を発展させて、材料設計、合

成手法、データ蓄積までをひと

つのセットとしてデータベース化

しようとする機関が増えてきてい

る。特に、企業において、材料発

掘を目的としたシステム開発が進

められており、それに伴う大量の

データ処理のためにインフォマテ

ィックスの重要性が高まっている。

盧企業の研究開発
　米国のなかでも、コンビナト

リアル手法を材料開発に積極的

に活かしてきた企業のひとつに、

General Electric（GE）社がある。

GE Global Research では、不均一

触媒から、構造材料、バイオ研究

に至る様々な開発にコンビナトリ

アル手法を使ってきた 10）。ここ

には、現在、マテリアルインフォ

マティックスを開発しようとする

研究者が２名おり、そのうちの一

人はデータ管理とデータベース作

成を行っている。材料の効率的な

設計を行うために、効率的な実験

計画の立案とデータ取得プロセス

の自動化を行おうとしている。彼

等が現在使用しているソフトウェ

アは、データベース用Oracle や

Visual Basic である。コンビナト

リアルライブラリーからのデータ

を可視化することで、より効率的

な材料開発を目指している。

　また、Symyx 社 11）は、コンビ

ナトリアル手法を用いて材料開発

をするベンチャー企業のなかで、

最も成功した例である。この企業

は、材料開発のための装置とマテ

リアルインフォマティックスを構

築するためのソフトウェア販売も

図表 4　各国のインフォマティックス構築への取り組みの状況

地域 機関名、大学名 研究分野 備　考

米国

NIST 有機ポリマー、触媒

1999 年よりATPプログラムでコンビナトリアル材料研
究を支援。多くの企業ベンチャーが支援を受ける。有機ポ
リマーに関するインフォマティックスを構築中。また無機
材料に関するデータベースを持ち、アメリカの研究拠点

ジェネラル  エレクトリック社 金属材料、触媒など 幅広い材料開発と独自のインフォマティックス構築

シミックス（Symyx）社 触媒、各種材料、評価 自社ソフトを他社にもライセンス供給

アクセリーズ（Accelyrs）社 触媒計算科学 インフォマティックスのためのソフトウェアを開発。EU
にも拠点

メリーランド大学 誘電体、薄膜 NSFの IMIの一環としてCoSMICプロジェクトを遂行中

マサチューセッツ工科大学 触媒 インフォマティックスのための計算科学手法

デラウェア大学 触媒 不均一触媒開発とインフォマティックス

レンセラー工科大学および
アイオワ州立大学 インフォマティックス理論 CoSMIC内でデータマイニングソフトを共同開発

（研究者の所属が途中で変わったため）

EU

ドイツ
hte社 触媒 触媒開発のための高速評価装置とソフトウェアの開発

ザーランド（Saarland）大学 触媒 新アルゴリズムで触媒開発を加速

オランダ アインホッフェン大学 有機、薄膜材料、触媒 オランダ・ポリマー研究所とも関係。
独自のインフォマティックスを構築

フランス TOPCOMBI 触媒 CNRSが主導。EU内の 22の国立研究機関、大学、企業
が参加。リヨンに研究拠点。

イギリス サザンプトン大学 有機、ポリマー、触媒 COE組織。イギリスの研究拠点

アジア

韓国 韓国科学技術院（KAIST） 触媒、各種電子材料 韓国のコンビナトリアル、インフォマティックスの拠点
を目指している。

中国 アクセラジー（Accelergy）社 触媒開発 拠点はパルアルト（カリフォルニア、米国）と上海

日本

旭化成譁 有機ポリマーなど 独自のインフォマティックスを構築。サザンプトン大学
に研究室を持つ

C物質材料研究機構 半導体関連材料 COMETプロジェクト（1999年～ 2005年）

C産業技術総合研究所 触媒 市販のソフトをつかったインフォマティックス

東京工業大学 触媒、蛍光材料 CRESTプロジェクト研究（1995年～ 2000年）

東京大学 薄膜材料、計測技術 インフォマティックスの国際標準フォーマットを提唱

東北大学 酸化物、薄膜、計算科学 酸化物エレクトロニクスへの応用。コンビナトリアル計
算科学
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行っている。他の企業からの材料

開発の委託ビジネスも行っており、

そのビジネスモデルは他のベンチ

ャー企業の参考になっている。

盪国立研究所の研究開発
　National Institute for Standard 

and Technology（NIST）は、1999

年から、Advanced Technology 

Programを使って、コンビナトリ

アル材料研究を行う企業を支援し

てきた。2001 年には、NIST内に

も Combinatorial Method Center

（NCMC）が設立された 12）。この

センターでは、現在は有機ポリマ

ーに焦点を絞っているが、積極的

にインフォマティックスの立ち上

げを行っている。材料開発研究を

加速度的に進めるために、コンビ

ナトリアル研究の作業工程を合理

化することを目的に、Laboratory 

Research Informatics というシス

テム（LRIS）が設計された。この

システムは、様々なコンビナトリ

アル装置の自動制御、データ収集、

保存、データベース作成を担って

いる。言語形式としては SQLが

用いられているが、データベース

はWeb上で公開され、外部から

の閲覧が可能となっている。

蘯大学の研究開発
　Combinatorial Sciences and 

Materials Informatics Collaboratory

（CoSMIC）は、レンセラー工科大学、

メリーランド大学とフロリダ国際

大学の３大学を中心とする大学間

連携の研究組織であり 13）、この

なかでマテリアルインフォマティ

ックスに関する活動が行われてい

る。CoSMICは、国際的な材料研

究を進めるInternational Materials 

Institutes（IMI）の一環として、

National Science Foundation

（NSF）から研究費を得て活動し

ている。

　CoSMIC でのマテリアルインフ

ォマティックスに関する活動で重

要なものは、既存データベースを

活用したデータマイニングと材料

予測である。現実的なデータマイ

ニングを行うために、既存の相図

とコンビナトリアル手法で得られ

た結果を比較する手法を採ってい

る。フロリダ国際大学の Saxena

は、材料に関する膨大なデータベ

ースの立ち上げに中心的な役割を

担っている。レンセラー工科大学

のRajan（現アイオワ州立大学）

が率いるグループでは、データマ

イニングに関する様々な解析ソフ

ト開発のプロジェクトを進めてい

る。メリーランド大学のRubloff

と竹内らは、コンビナトリアルラ

イブラリーで得られるデータから

マテリアルインフォマティックス

を立ち上げる研究を進めており、

コンビナトリアル材料合成にフィ

ードバックを与えることができる

ようなデータのハンドリングツー

ルを開発している。例えば、デー

タの可視化や簡単な視覚化技術な

どを使い、何百ものＸ線回折スペ

クトルのデータを同時に立体的

に示すソフトウェアを開発して、

材料の研究開発を加速している。

CoSMICは、今後、インターネッ

トを利用して国際間で共同研究者

とのデータ交換も行うWebポー

トの開発を目指している。

　その他の米国の大学でもマテリ

アルインフォマティックスに関連

する研究活動が進められている。

例えば、デラウェア大学では、化

学工学科の Lauterbach らのグル

ープによって、不均一系触媒に関

するコンビナトリアル研究が精力

的に行われており、ここでもイン

フォマティックスの構築を目指し

てしている。また、マサチューセ

ッツ工科大学の材料科学工学科の

Morgan らは、コンビナトリアル

材料合成やデータマイニングに第

一原理計算を取り入れた研究を行

っており、あらゆる化合物に対し

て、その結晶構造や物理的特性を

計算し、計算結果の妥当性を、実

験結果や既存データベースとの比

較によって行おうとしている。こ

こでは、計算結果として得られた

膨大なデータベースを、新材料予

測のために使用しようとしてい

る。今後、このような計算科学に

よる材料スクリーニング手法が、

材料開発のひとつの手法として確

立されていくことになるかもしれ

ない。

５‐２

欧州の状況

　欧州はもともと触媒に関する研

究開発が盛んであることから、触

媒や有機ポリマーに関するコンビ

ナトリアル研究が活発であり、早

くからインフォマティックスの重

要性が認識されてきた。

盧企業の研究開発
　ドイツの hte 社では、“virtual 

library”という計算科学によるス

クリーニング手法を用いて触媒開

発が行われてきた 14）。最近、彼ら

は、マテリアルインフォマティッ

クスを意味する“MatInformatics”

という用語を提唱し、アクセリ

ーズ（Accelrys）社との共同開発

として、MatInformatics に関す

る環境整備およびソフト開発を

行っている。遺伝的アルゴリズ

ムを模倣したデータ相関の解析ツ

ールである Descriptor Property 

Relationships（DPR）が開発され

ている。

盪大学の研究開発
　ドイツのザーランド大学の

Maier らは、コンビナトリアル材
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料研究のフローチャート（実験計

画表）を用いて、新触媒開発を活

発に行っている。彼らは、進化論

的アルゴリズムを採用して、500

種以上の候補材料から目的とする

触媒活性に対する組成の最適化を

目指して、マテリアルインフォマ

ティックスの構築とデータマイニ

ングを行おうとしている。また、

オランダのアインホッフェン大学

の Schubert らは、産学官連携の

ための機関としてオランダポリマ

ー研究所（DPI）を立ち上げ 15）、

この機関内で共有するマテリアル

インフォマティックスを構築しよ

うとしている。

蘯 EUとしての取り組み
　2005 年に、欧州委員会の多国

籍間プロジェクトとして、コン

ビナトリアル材料開発とマテリ

アルインフォマティックスに関

す る“TOPCOMBI” と 呼 ば れ

るプロジェクトが始動し始めた。

“TOPCOMBI”には、EU内の 11

国から、22の企業、大学、研究機

関が参加している 16）。フランス

のCNRSが主導しており、代表者

はCNRSのMirodatos である。予

算規模は約 45億円とされている。

このプロジェクトは、コンビナト

リアル手法による触媒開発をEU

として積極的に進めることを目指

したものであるが、マテリアルイ

ンフォマティックス構築にも力を

入れようとしている。

５‐３

アジア各国の状況

　マテリアルインフォマティック

スに関係する中国系企業として、

アクセラジー（Accelergy）社が

挙げられる 17）。この企業は上海と

パルアルトに拠点を持ち、米国で

受注した材料開発を、上海にある

大規模な開発拠点で行うことで研

究開発のコストを削減し、短期間

の委託事業として完成させるビジ

ネスモデルを採っている。主とし

て触媒開発用にコンビナトリアル

材料合成システムとマテリアルイ

ンフォマティックスのソフトウェ

ア販売を行っているが、電子材料

の開発も行っている。同社は、米

国で生まれた関連のベンチャー企

業を積極的に買収しようとしてい

ることが特徴的である。

　韓国でもコンビナトリアル材料

研究が盛んになるにつれ、マテリア

ルインフォマティックスへの関心

が高まっている。現時点で韓国科

学技術院はマテリアルインフォマ

ティックスを持っていないが、多大

な関心を示しており、コンビナトリ

アル材料研究に関する国際会議に

頻繁に参加し情報を集めている。

５‐４

日本の状況

盧企業の研究開発
　日本国内でもコンビナトリア

ルケミストリーによる有機・分子

合成や創薬への展開を目指す企業

はかなり多い。これらの研究のた

めのホームページも開設されてい

る 19）。しかし、コンビナトリアル

材料科学やマテリアルインフォマ

ティックスの構築を目指している

企業は残念ながら少ない。国内の

企業の中でコンビナトリアル材料

合成とマテリアルインフォマティ

ックス構築に熱心なのは旭化成㈱

である 20）。旭化成㈱は 2001年に、

サザンプトン大学にコンビナトリ

アル材料研究のための研究室を設

置し、主に新材料の開発と独自の

インフォマティックスの構築を進

めている。またコンビナトリアル

材料合成システムでは㈱モリテ

ックスや㈱日立ハイテクノロジ

ーズ、㈱パスカルがその装置を

販売している。特に㈱パスカル

の移動式コンビナトリアル材料

合成装置は薄膜コンビナトリアル

材料合成において標準的な仕様と

なっている 21）。

　コンビナトリアル材料科学のた

めの計算科学は㈱菱化システムや

㈱帝人システムテクノロジー、住

商エレクトロニクス㈱（現、住商

情報システム㈱）などが販売して

いるが、これらの会社の多くは海

外のソフトウェア会社との連携に

留まっている。

盪大学、公的機関の研究開発
　国内ではじめてコンビナトリア

ル材料科学を始めたのは東京工業

大学で、1995 年にその基本概念

を示している。その後、このコン

ビナトリアル手法を材料開発に取

り入れて研究を進めている機関と

しては、C物質・材料研究機構、

産業技術総合研究所関西支部、東

京工業大学、東京大学、東北大学

がある。このうち、C物質・材

料研究機構、東京大学、東北大学、

東京工業大学で進めているコンビ

ナトリアル材料研究プロジェクト

“COMET”は、米国の研究プロ

ジェクト、“CoSMIC”と協力関係

にあり、互いのサーバをリンクし

てデータを補完しあう試みが始ま

っている。

　しかし、諸外国がコンビナト

リアル材料科学のための研究拠

点を形成し、長期的な視点でマ

テリアルインフォマティックスに

関する研究を推進しているのに対

して、日本ではまだ機関内のプロ

ジェクト研究に留まっている段階

と言える。
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無機材料研究におけるマテリアルインフォマティックスの動向

　2005 年１月、国際間の競争と

共同歩調の重要性が指摘されるコ

ンビナトリアル手法によるマテリ

アルインフォマティックスに関し

て、NIST（National Institute of 

Standards and Technology）と

CoSMIC‐IMI（Materials Institute 

for the Combinatorial Sciences 

and Materials ＝ Informatics 

Collaboratory）によって、今後の

方向性を議論し合うワークショッ

プが開催された。このワークシ

ョップは“Data Driven Materials 

Research”と題して、材料科学と

インフォマティックスとを結び付

けた取り組みが紹介され、例えば、

Bowing 社はアルミ合金の開発の

歴史を交えてインフォマティック

スの具体例を示した。同時に他の

研究分野から大量データの国際間

共有などに関する紹介があり、例

えば、天文学の分野からは、この

分野の１年間に得られるデータ量

は 2010 年までにペタバイトの単

位に達し、そのような膨大なデー

タから情報を引き出すことそのも

のが新しい科学研究の分野になり

うると指摘された。この会議では、

今後のマテリアルインフォマティ

ックス構築の課題、特に、データ

を共有しようとする際にデータや

モデルの精度が異なる問題なども

議論された。

　また、これに続いてMaryland

大学で開催された「第１回マテリ

アルインフォマティックスに関す

る国際ロードマップ会議」では、

前述した東京大学の Lippmaa 助

教授によるXMLベースのデータ

構造とインフォマティック構造が

紹介され、今後の標準的なデータ形

式としての可能性が議論された。

7   マテリアルインフォマティックス構築に向けての日本の課題蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆
　マテリアルインフォマティック

スは、異なる材料合成プロセスや

材料データの情報を相互に有機的

に結びつけ、素早く材料開発に適

用することを目的としている。そ

の過程の中で、複雑な測定結果を

取り扱いつつもできるだけ視覚的

にその結果を表示しようとする機

能も持っており、今後の材料科学

の方向を大きく左右する分野であ

ると考えられる。諸外国では触媒

などの分野でコンビナトリアル手

法を取り入れた企業が存在し、確

実に産業化が進んでいるため、中

心的な研究拠点を形成し、それら

をリンクすることでインフォマテ

ィックスを構築しようとする動き

が見られる。しかし、無機材料系

のマテリアルインフォマティック

スについては、世界的にも始まっ

たばかりの段階である。

　諸外国の急速な動きに対して、

残念ながら我が国では、材料研究

のなかでもインフォマティックス

構築の重要性が十分認識されてい

ない。第２期科学技術基本政策分

野別推進戦略では、技術的目標の

一例としてコンビナトリアル手法

による材料開発が明記されていた

が、インフォマティックスへの発展

性は認識されていない。また、日

本の最大の課題は、これらの研究

開発が、各機関内のプロジェクト

研究に留まっていることである。

　すべての製造産業の基盤は材

料にあることを考えると、我が国

でも革新的な材料開発が期待でき

るマテリアルインフォマティック

スの重要性を強く認識し、特に無

機材料の研究開発に関しては系統

的なデータの蓄積を始める時期に

来ていると思われる。今後、日本

でこの分野を推進していくために

は、以下のような施策が望ましい

と考えられる。

① 日本国内に長期的視点に立つマ

テリアルインフォマティックス

のための中心的研究拠点を設置

する。この研究拠点を中心とし

て、複数の研究機関や大学が、

XMLベースの標準的なデータ

フォーマットを使い、Web上で

情報を交換して、次の材料開発

に生かすというマテリアルイン

フォマティックスのシステム構

築を進める。この研究拠点では、

ファンドリ設備やデータベース

整備も行ない、企業など外部の

機関がマテリアルインフォマテ

ィックスをベースとした材料開

発やプロトタイプデバイスを作

製する場を提供する。

② マテリアルインフォマティック

ス構築は単独の機関では不可能

であり、国内はもちろん、国際

協調のもとでの長期的な作業が

必要である。データフォーマッ

トの標準化に関しては、国際的

な場で積極的に発言し、日本が

主張するXMLベースのデータ

フォーマットの国際化を推進し

ていくことが望ましい。

参考文献
01）  平成 16 年度 電子情報技術部会 

調査報告書（社団法人 新化学発

展協会編、2005）「新生代材料開

発のためのマテリアルインフォ

マティックスとコンビナトリア

ルナノテクノロジー」第６章「外

6   マテリアルインフォマティックスに関する国際会議 蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆蘆



科 学 技 術 動 向　2006年 1月号

28 Science & Technology Trends   January  2006 29

無機材料研究におけるマテリアルインフォマティックスの動向

国でのインフォマティックスの

現状」p.113

02）  例えば、①コンビナトリアル

テクノロジー（鯉沼秀臣、川崎

雅司監修、丸善、2004）、第７

章「マテリアルインフォマティ

ックス」p187、②知京豊裕、鯉

沼秀臣「コンビナトリアルケミ

ストリーと電子材料開発への展

開」、現代化学、11, 27（2002）、

③ H.Koinuma and I.Takeuchi，

“Combinatoria l  so l id -state 

chemistry of inorganic materials”

Nature Materials, ３眄：429‐438 

（2004）

03）  例えば①H.Koinuma, “Quantum 

functional oxides and combinatorial 

chemistry”、SOLID STATE 

IONICS 108 1‐7, 1998、 ②

X.D.Xiang, X.D.Sun, G..Briceno, 

Y.L.Lou,K.A.Wang, H.Y.Chang, 

W.G.Wallacefredman,S.W.Chen 

and P.G.Schults, Combinatorial 

Approach to materials discovery，

Science 268 1738‐1740（1995）

04）  平成 16 年度 電子情報技術部会 

調査報告書（社団法人 新化学発

展協会編、2005）「新生代材料開

発のためのマテリアルインフォ

マティックスとコンビナトリア

ルナノテクノロジー」、第３章「バ

イオインフォマティックスとマ

テリアルインフォマティックス

の類似点と相違点」p.11

05）  コンビナトリアルテクノロジー

（鯉沼秀臣、川崎雅司監修、丸善、

2004）、第３章 3．3「コンビナト

リアル計算科学」p.58、あるいは

http://www.aki.che.tohoku.ac.jp/

soft-j.html

06）  Y.Matsumoto, M.Murakami, 

T . S h o n o ,  T . H a s e g a w a ,  

T.Fukumura ,  M.Kawasaki ,  

P . A h m e t ,  T . C h i k y o w ,  

S.Koshihara, and H.Koinuma

  “ R o o m - T e m p e r a t u r e  

Ferromagnetism in Transparent 

T r a n s i t i o n  Me t a l - D o p e d  

Titanium Dioxide”Science 291  

854‐856（2001）。

07）  A. Tsukazaki, A. Ohtomo, T. 

Onuma, M. Ohtani, T. Makino, 

M. Sumiya, K. Ohtani, S. F. 

Chichibu, S. Fuke, Y. Segawa, H. 

Ohno, H. Koinuma, M. Kawasaki, 

“R e p e a t e d  t emp e r a t u r e  

modulation epitaxy for p-type 

doping and light emitting diode 

based on ZnO”Nature Materials 

4 42‐46（2005）

08）  K . H a s e g a w a ,  P . A hm e t ,  

N .  Okazak i ,  T .Hasegawa ,  

K .Fuj imoto ,  M.Watanabe ,  

T.Chikyow, and H.Koinuma;

“Amorphous stability of HfO2 

based ternary and b inary 

composition spread oxide films 

as alternative gate dielectrics”

Appl.Surf.Sci. 223 229‐232（2004）．

09）  2005年ゴードン会議“Combinatorial

  & High Throughput Materials 

Science”プログラムと概要：

  h t t p : / /www .g r c . u r i . e du /

programs/2005/combhigh.htm

10）  General Electric 社 GE 国際研究

所ホームページ：

  http://geglobalresearch.com/

06_about/ourLabs.shtml

11）  Symyx社ホームページ：

 http://www.symyx.com/

12）  米国標準技術研究所（NIST）、

コンビナトリアルセンターホー

ムページ：

  http://polymers.msel.nist.gov/

combi/index.html

13）  メリーランド大学CoSMICプロ

ジェクトホームページ：http://

www.isr.umd.edu/CoSMIC/

14）  hte 社ホームページ：

 http://www.hte-company.de/

15）  オランダポリマー研究所ホーム

ページ：http://www.polymers.nl/

pro1/general/default.htm

16）  EUの国際コンビナトリアル研究

プロジェクト“TOPCOMBI”ホ

ームページ：

 http://www.topcombi.org/

17）Accelergy社ホームページ：

 http://www.accelergy.com/

18）  “Combinatorial Chemistry：

Products & Service”（Freedonia 

Group, Inc レポート）

19）  日本コンビナトリアルケミスト

リー研究会ホームページ：

  http://www.jccf.info/index.html

20）  旭化成株式会社ホームページ：

  http://www.asahi-kasei.co.jp/

asahi/jp/

21）  株式会社パスカルホームページ：

 http://www.pascal-co-ltd.co.jp/

客員研究官

知京　豊裕
独立行政法人　物質・材料研究機構

ナノマテリアル研究所

蘋

1989年 早稲田大学大学院 博士課程修了
（工博）。現在、独立行政法人物質・材料研
究機構ナノマテリアル研究所ディレクタ
ー。1993年～1994年ノースカロライ
ナ州立大学客員研究員、1995年～ワシ
ントン大学材料工学科客員準教授、2003
年より現職。
コンビナトリアル手法による新材料開発そ
れを使った電子材料開発研究に従事。
2004年より「コンビナトリアル材料科
学の創製と先端産業への展開（COMET）」
プロジェクトリーダー。

執　筆　者




