
研究の要点
データ創出・活用型磁性材料研究において、①.データ創出から、②.データ統合・管理、③.データ
利活用まで、一気通貫した材料研究のＤＸを推進し、世界を先導する価値創造の核となる「材料
研究ＤＸプラットフォーム(PF)」を構築、その材料DX・PFを通じて革新的な磁性材料を創製する。

データ創出・活用型磁性材料研究拠点

磁性材料開発で材料DX手法を確立 例）磁石

nano tech 2023

研究担当 データ創出・活用型磁性材料研究拠点 代表研究者大久保 忠勝

データ創出・活用型磁性材料研究拠点 企画マネージャ―加藤 晃

OHKUBO.Tadakatsu@nims.go.jp

KATO.Akira@nims.go.jp

国立研究開発法人 物質・材料研究機構
National Institute for Materials Science

研究の狙い
データサイエンス的手法を用いたデータ駆動型の先進的新規材料創製技術により、10年先の社会像
に重要な役割を果たす、革新的な機能、従来を上回る性能強調を発現する、永久磁石、軟磁性材料、
機能性磁性物質等の多種多様なエネルギー変換マテリアルを効率的に創出する。

Keyword1, keyword2, keyword3Keywords

磁石、軟磁性材の領域を越えた磁性材料マップの構築
広大な材料空間を効率よく調べる材料設計手法
データの蓄積と相互利用の考え方、協調と競争、
データ連携を進める上でのルール作り

Data-driven materials design, Permanent magnets, Soft magnetic materials, Functional magnetic materialsKeywords

DXMag 研究体制 および ロードマップ

課題

Digital Transformation Initiative Center for Magnetic Materials (DXMag)

「データ活用促進G」を中心に「材料創製G」、「計測評価G」、「理論計算G」が
一体となり、大規模先端施設、NIMSに設置されるデータ中核拠点、マテリア
ルリサーチインフラ事業、磁石MOP、産業界と連携

阿部（NIMS）：熱力学データベース活用
石井（NIMS）：データマイニング
庄司（トヨタ自動車）：データ活用

材料創製G
GL:大久保（NIMS）

データ活用促進G
GL: 袖山（NIMS）

理論計算G
GL: 三宅（AIST）

計測評価G
GL:岡本（東北大）

拠点長: 大久保（NIMS）
企画マネージャ：加藤（NIMS）
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小山（名古屋大）：組織形成計算
只野（NIMS)：有限温度第一原理計算
福島（東大）：大規模物性データの自動創出

佐々木（NIMS)：磁石創製
高橋（NIMS）：新規磁性薄膜・デバイス
中村健二（東北大）モータ開発
遠藤（東北大）: 軟磁性材料開発

富岳

マテリアルDXプラットフォーム

世伯理（NIMS）：微細組織解析、マイクロ磁気計算
中村哲也（東北大）：次世代放射光による組織、材料機能分布解析
小野（阪大、KEK）：中性子、計測技術への機械学習活用

SPring-8, 次世代放射光施設，J-PARC

マテリアル先端リサーチインフラ

課題１「新規機能性磁性物質探索・材料研究」における、磁性材料をモデルとし
た他材料へも広く応用展開可能な、材料DX・PFの構築を通じたハイスループッ

ト物質探索等により、従来を上回る高性能な課題２「永久磁石」、課題３「軟磁
性材料」の候補物質を見出し、それぞれの応用分野で産業競争力の高い新材
料を創製し、社会実装することで、10年先の社会像・産業像を実現する。

データ創出・蓄積・活用の具体的方法

探索範囲を未探索領域に拡張し、高機能、高性能を有する
未知の物質・材料をも見つけ出すための具体的な方策

蓄積のある
・磁石
データなども活用して
手法確立し
他の磁性材料
・新規磁性材料
・軟磁性材料
などに展開

マルチスケール
情報取得

データを効率的かつ
統一的に蓄積
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STXM：H. Ohtori et al., J. Appl. Phys. 115, 17A717 (2014).

SANS：T. Ueno et al., IEEE Trans. Mag. 50, 2103104 (2014).

材料開発 社会実装

・磁力
・保磁力
・温度依存性etc.

電磁気シミュレータ

Motor Performance

Model Based Design

組織・プロ
セス情報DX
活用

機械学習により各種予測器構築、
MI・PI活用で材料開発、社会実装

磁性材料の特性発現はマルチスケールでの理解が重要、マルチスケールで
情報を取得し、そのデータを効率的、かつ統一的に蓄積し、機械学習により
各種予測器構築、MI・PI活用で材料開発、社会実装を目指す

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

人間の気づきにくいスペクトルや画像の持つ統計情報の変化を捉えることで
より深い材料の構造情報と性能情報の相関を見出すことを推進しています

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 (昨年成果)

（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

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材料創出につなげる

データから抽出できる情報を特定
↓

抽出アルゴリズムを開発

生データ・抽出データを
開発したDBへ格納

↓
検索エンジンを使って

解析したいデータセットへ統合

次元削減等の可視化処理
詳細に見たいデータの特定

↓
絞込み機能で

解析したいデータセットへ統合


