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循環型社会を実現する工業分野の計測技術F E A T U R E D  A R T I C L E S

マテリアルズインフォマティクス技術を 
活用した材料開発
環境経営に寄与するChemicals Informatics
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近年，化学・素材メーカーは，循環型社会を実現する高機能材料の早期開発を求められてい
る。一方，従来型の材料開発では試行錯誤の長い期間が必要であったことから，材料科学を
情報科学と融合したマテリアルズインフォマティクスが注目を集めている。
日立グループが開発したChemicals Informaticsは，特許などの公開データを活用し，良特性か
つ特許未取得の材料を絞り込み，戦略的な研究開発の加速を支援する。これにより，試作・計
測評価効率化による材料廃棄ロス削減だけでなく，環境負荷軽減に寄与する生分解性プラス
チック，脱炭素化に欠かせないリチウムイオン電池材料や水素・メタン・アンモニアなどを製造す
る触媒，焼却してもCO2排出量を増やさない天然・バイオ由来材料などの開発を促進し，環境
経営に貢献する。

1. はじめに

地球規模での環境問題が深刻化する中，人々の生活や
経済活動の基盤となる「モノ」を創出するものづくり企
業には，原料の採取から製造，廃棄までサプライチェー
ンを通じた持続可能性と責任ある生産活動が求められて
いる。中でもモノの材料を生み出す化学・素材産業には，
これらを解決する新たな高機能材料の早期開発への期待
が高まっている。こうした中，人手に頼る従来の材料開
発手法から脱却し，情報科学を活用する新たな試みが広
がっている。

2.  マテリアルズインフォマティクスが 
もたらす材料開発の進化

マテリアルズインフォマティクス（以下，「MI」と記

す。）とは，統計分析などを活用した情報科学の技術によ
り，材料開発を高効率化する取り組みである。研究者の
経験や勘に基づく従来の手法に比べ，開発期間の大幅な
短縮が期待できるほか，未知の材料の発見につながる可
能性もあると期待されている1）。

2.1 

材料開発プロセスを変革するMI

MIがもたらす材料開発プロセスの変革を図1に示す。
従来型の材料開発プロセスでは，まず新材料の目標性能
を設定した後，材料開発者が類似の開発事例を調査し，
経験や知見に基づいて設計したすべての材料に対してシ
ミュレーション，試作・計測評価を行うといったプロセ
スが採られてきた。MIを活用した場合，目標性能の設定
後， 技 術 調 査 や 材 料 設 計 の 段 階 でAI（Artificial 
Intelligence）などの技術を用いて材料候補を絞り込み，
絞り込んだ材料に対してのみシミュレーションや試作・
計測評価を行う。これにより開発期間の短縮，コスト低



92

減と同時に，未知の材料の発見につながるものと期待さ
れている。

2.2 

MIの環境経営における役割

未知の材料発見や開発効率化を実現する取り組みとし
て注目を集めてきたMIであるが，企業において環境，社
会問題への対応が急務となる中，環境経営への貢献に対
する期待も高まっている。近年，ものづくり企業には，
製品ライフサイクルを通じた持続可能な材料の使用が求
められている。

こうした中，化学・素材産業はMIを活用し，環境適
合性，生体適合性，調達・リサイクル性などに問題のあ
る材料の新たな代替材料開発や，持続可能な社会の実
現に向けたエネルギー変革を促すバッテリー素材，社
会基盤としての情報通信技術変革を促す半導体材料と
いった技術革新を支える高機能材料の早期開発を試み
ている2），3），4）。

また，このような開発対象材料の革新にとどまらず，
材料開発プロセスから可能な限りむだを排除することに
よる，持続可能で責任ある生産活動への転換も期待され
ており，MIの環境経営における役割は近年飛躍的に拡大
している。

3.  戦略的な材料開発を実現する
Chemicals Informatics

株式会社日立ハイテクソリューションズは，化学・素
材メーカー20社以上にヒアリングを行い，材料開発プロ
セスの中でも上流の技術調査や材料設計を支援する独自
のMI技術であるChemicals Informatics（以下，「CI」と
記す。）を開発した。

特許や論文などの公開技術文献を自然言語処理技術で
解析してデータベースを構築し，その中から材料の構造
や元素組成などの特徴をベースに，これまで注目された
ことのない材料や，AIが生成した新たな構造の化合物を
探索・提案するとともに，それらの予測特性値や関連特
許を提示するクラウドサービスである。

3.1 

膨大な公知データを活用し 
材料開発プロセスを上流から変革

CI活用の例を図2に示す。ある材料の基となる二つの
化合物A，B，および網羅性を高めるためA，Bそれぞれ
の類似化合物100個ずつの組み合わせで特許調査を行う
場合を想定している。特許データベースに化合物A，Bの

目標性能の設定

開発期間の短縮
開発コストの低減
未知の素材発見

技術調査

材料設計

シミュレーション

試作 ・ 計測評価

新材料の目標性能を設定
（1億種類）※）

新材料の目標性能を設定
（1億種類）

選定された候補素材に
対してシミュレーション

選定された素材候補のみ
合成， 性能評価

AIなどの情報科学技術
により， 候補となる
素材を選定
（100種類）

類似開発事例を調査
（500万種類） 材料開発の高効率化

研究者の経験と勘で
材料を設計
（10万種類）

あらゆる候補素材に対して
 シミュレーション

あらゆる候補素材の試作，
 性能評価

従来型 MI

図1｜従来型の材料開発とマテリアルズインフォマティクス（MI）の比較
情報科学技術の活用により材料開発の高効率化が期待されている。株式会社三井住友銀行「マテリアルズ・インフォマティ
クスによる材料開発」（2019年11月発行）を参考に日立にて作成した。

注：略語説明など
MI（Materials Informatics），AI（Artificial Intelligence）
※）括弧内は材料候補数の例を示す。
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名称を入力して検索し，表示された複数特許の明細書を
読み込み，特性値などを書き出す。この作業を100×100
＝1万通り繰り返し，かつ読み込みに1回当たり10分かか
ると仮定すると，1,600時間以上が必要となる。これは非
現実的であるため，従来は材料開発者が勘と経験に基づ
き候補化合物をあらかじめ選定し，試作・計測評価を行っ
てきた。つまり，経験豊富で勘所を心得た材料開発者で
あれば高い特性の期待できる化合物候補を選定すること
が可能だが，そうでない場合には見逃したり，目的の特
性に届かない材料や既存特許に抵触する材料においても
むだな試作・計測評価を繰り返したりする可能性が
あった。

CIを活用した場合，化合物A，Bを入力すると，CIが
化合物A，Bの類似化合物100個程度を自動で選定し，100
×100＝1万通りの組み合わせで網羅的に探索を行い，数
分後には良特性が期待される候補化合物・材料を，特性
値予測や関連特許リンクとともに提示する。公開特許の
網羅的な探索を行うため，高い特性値が期待できるにも
かかわらず特許未取得の化合物・材料も提示可能である。
このように，人力では非現実的であった網羅的な特許文
献調査を数クリックの操作で実現する。

豊富なデータをそろえたCIを材料開発プロセスの上
流で活用することで，化合物・材料候補を広い範囲で検
討のうえ絞り込み，絞り込んだ有望な候補に対してのみ
シミュレーション，試作・計測評価を実施することが可
能となる。これにより材料開発プロセス全体を効率化し，

開発の成功可能性を高め，早期に意図した成果を出せる
戦略的な研究開発を実現する。

3.2 

CIの技術的優位性

CIの革新性を支える技術要素は三つある（図3参照）。
一つ目は自然言語処理技術である。インターネット上

に公開されている105の国と地域の3,000万件の特許や
3,300万件の論文などから，自然言語処理技術を用い化合
物・材料の特性値や分野・用途を抽出して独自データベー
ス化している。収録化合物数は1億1,700万，分野・用途
は119種類，特性は61種類，特性値データ数はすでに4億
100万を超える。

二つ目は新規化合物生成AIである。既知化合物の一部
の構造をランダムに変更し，新規性の確認された化合物
1,100万件を収録している。

三つ目は探索AIである。CIは単純なキーワード検索で
はなく，構造や元素の特徴などを基に，目的の特性を持
つ可能性の高い材料の探索を行う。化合物を複数指定可
能であり，複数化合物の特性を併せ持つ化合物や，化合
物どうしを組み合わせた複合材などを発見できる可能性
がある。

CIはこれらの独自技術を統合しクラウドサービス化
することで，ブラウザ経由で接続すればすぐに活用開始
できる環境を整えている。

特許DBの検索窓に手動で化合物A， Bの名称， 
分野や特性などのキーワードをインプットして
検索ボタンをクリックする。　

複数の検索された特許それぞれについて， 明細書
を熟読し， 特性値を書き出す。
（検索結果上位5件と仮定）

1，2を100×100 = 1万通り分繰り返す。
1回/5件当たり10分 = 10万分 =1,667時間
1,667 ÷ 8 h/日 ÷ 20日/月 ＝10か月

化合物A， Bの組み合わせ， およびそれぞれに類似した化合物100個ずつの組み合わせで
網羅的に特許調査しようとすると……

従来

膨大な工数を要するため
人力では非現実的

数クリックの操作で
網羅性の高い調査を実現

１

2

3

CIに化合物A， Bをインプット， 探索ボタンをクリック
する。

A， Bのみならず， A， Bそれぞれに似た化合物を
100個程度AIが自動で選定する。
数分後に1万通りの組み合わせでCI指定の61
特性※）すべてにおいて， 3,000万件の特許に
記載の特性値や根拠となった特許リンクを提示
する。

網羅的な探索のため，
特許未取得の化合物の組み合わせも提示できる。

１

2

3

CI

図2｜ CIの活用例
CIは，特許など膨大な文献データの中から良特性が期待される候補化合物・材料を予測特性値や関連特許リンクとともに
提示することにより，網羅的な特許文献調査を数クリックの操作で実現する。

注：略語説明など
DB（Database），CI（Chemicals Informatics）
※）2021年9月現在の情報であり，今後も特性種類は拡大を予定している。
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4. 環境経営に寄与するCIの活用事例

CIを材料開発プロセスの上流工程で活用することで
プロセス全体の効率化が可能となり，試作・計測評価に
用いられる材料の廃棄ロス削減のみならず，環境負荷軽
減に寄与する高機能材料の開発促進が可能である（図4
参照）。

4.1 

環境負荷を軽減する生分解性プラスチックの 
分解性能向上と試作・計測評価の効率化

家電製品や衣服の繊維，漁網といったプラスチック製
品の廃棄による環境汚染の問題に対し，生分解性プラス
チックや海洋分解性プラスチックなどの環境負荷を低減
する材料への注目が高まっている5），6）。本節では生分解
性プラスチックの強度を高めるとともに，自然環境でよ
り分解され易くする新しい添加剤を，CIを活用して高速

1億以上の化合物関連データを
独自のNLP技術を用いて化合物DBに蓄積
（化合物データ， 特許データ， 論文データなど）

データの準備が不要ですぐに利用可能

有望な新規化合物をAIが生成し
化合物DBに収録

独自の掛け合わせ探索手法を
備えたAIプログラム

高速かつ高セキュリティの高信頼
プライベートクラウドサービス「ayamo」

自然言語処理技術 探索AI

新規化合物生成AI AI解析クラウド

図3｜CIの革新性を支える技術要素
独自の自然言語処理技術で収集した化合物関連データとAIが生成した新規化合物の中から，独自の探索AIで良特性が期
待される候補化合物・材料を効率的かつ網羅的に探索する。これを日立のプライベートクラウドサービス「ayamo」上で安
定処理する。

注：略語説明
NLP（Natural Language Processing）

目的

結果

効果

探索
条件

生分解性プラスチックを高強度化し， 分解速度を向上する添加剤を探索する。

生分解性プラスチックとして多用されるポリ乳酸と， 添加剤となり得る金属水酸化物， 金属酸化物および有機物を
出発点に探索する。

降伏強度が高く， 破断伸びが高く， 水蒸気透過率が高い3種類の添加剤候補を発見し， 分子動力学シミュレーション
により妥当性を確認した。

・ 候補化合物の選定， シミュレーションのサイクルを60分の1に短縮（通常約120日→2日）
・ 試作 ・ 計測評価回数および実験材料廃棄量を5分の1に削減（通常約10ケース→2ケース）
・ 候補化合物の検討における網羅性を800倍超 （600通り→約50万通り）

分子動力学シミュレーションの計算結果
ポリ乳酸単独 Mg（OH）2添加

3.5
3.0
2.5
2.0
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1.0
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無
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CIで発見

ポリ乳酸と分解酵素の
吸着力が弱く， 分解速度
が低い。

水分子がポリ乳酸と分解酵素の
周辺に集まり， ポリ乳酸と分解
酵素の吸着力が増すことで分解
速度が向上する。改質用添加物の種類
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加

テレ
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破断伸び
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Log
（水分子の拡散係数）

図4｜環境負荷を軽減する生分解性プラスチックの添加剤探索事例
生分解性プラスチックの強度を高め，かつより自然環境で分解され易くする新しい添加剤をCIを活用して効率的かつ網羅的
に探索し，その妥当性を分子動力学シミュレーションで確認した。
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に発見した事例を紹介する。
探索条件としてCIに指定した化合物は，生分解性プラ

スチックとして多用されるポリ乳酸と添加剤となり得る
既存の金属水酸化物15種類，金属酸化物15種類，および
有機物20種類である。CIで探索を行うと，指定化合物に
加え，その類似化合物各約100種類を自動で選択して探
索を行うため，（ポリ乳酸1×類似化合物100）×［（金属水
酸化物15＋金属酸化物15＋有機物20）×類似化合物100］
＝50万通りの組み合わせで同時に探索することが可能
である。

この結果，従来の添加剤よりも高強度かつ分解性能を
高めることが期待される添加剤候補を金属水酸化物
1種，金属酸化物1種，有機物1種の3種類発見した。さら
にこれらの添加剤を使用した場合の生分解性プラスチッ
クの強度および分解性能の高さを分子動力学シミュレー
ションで検証した結果，その妥当性が確認された。本作
業に必要な期間はわずか2日間であった。この後，実際
に材料を使用した試作・計測評価が必要となるのは，製
造上の制約から有機材を必ず含ませるという前提で，発
見された金属水酸化物1種＋有機物1種，金属酸化物1種
＋有機物1種の組み合わせの2ケースのみとなる。

従来の人手による手法では，これと同等の網羅性を
もって化合物選定を行うことは不可能に近いため，開発
者の知見に基づきあらかじめ選定した候補化合物（金属
水酸化物15＋金属酸化物15）×（有機材20）＝600通りの
シミュレーションのみを実施することが想定される。
1テラフロップスレベルの大型計算機を占有したとして
も1日にシミュレーション可能なケースは5ケース程度
で，これだけでも合計120日が必要となる計算である。
さらにシミュレーションの結果，絞り込むのは10ケース
程度と想定され，10ケースそれぞれにおいて試作・測定
評価を行うこととなる。

つまり，材料選定，シミュレーションにかかる時間は
60分の1に短縮され，試作・計測評価回数および実験材
料廃棄量は5分の1に削減される一方，候補化合物の検討
における網羅性は800倍超に上る計算となり，CIを上流
工程で活用する効果が顕在化した好事例となった。

4.2 

幅広い材料開発でCIを活用

CIはこのほかにも，電子部品系，光学材料系，エネル
ギー材料系，天然・バイオ由来材料系などの幅広い分野

No. カテゴリー 探索実績 対象特性
1 無機材 酸化物のLIB溶媒の新規組み合わせ探索 Li導電率（S/cm）
2 無機材 硫化物のLIB溶媒の新規組み合わせ探索 Li導電率（S/cm）
3 無機材 特定波長の蛍光体・量子ドットの新規組み合わせ探索 PL波長（nm），PL量子収率（%）
4 無機材 半導体のガス反応性への構造的な影響因子の探索 ガス反応性（Å/cycle）

5 無機材 合金コーティング膜の硬度への構造的な影響因子と新
規組み合わせ探索 ビッカース硬度（HV）

6 有機材 高放電容量のLIB電極材料の新規組み合わせの探索 放電容量（mAh/g）
7 有機材 触媒・化合物構造を起点とした合成法の探索 反応収率（%），活性化エネルギー（eV）
8 有機材 低誘電体樹脂の新規組み合わせ・新構造の探索 比誘電率，誘電正接，熱膨張率（ppm/K）

9 有機材 スマートフォン樹脂レンズの新規組み合わせと構造的
な影響因子の探索 屈折率，光透過率（%）

10 有機材 短波長・低露光量の光反応樹脂の新規組み合わせ探索 比誘電率，誘電正接，露光量（mJ/cm2），露光波長（nm）
11 有機材 高接触角の撥水材の新規組み合わせ探索 接触角（deg）
12 有機材 親水性フィルムの新規組み合わせ探索 接触角（deg）
13 有機材 液体黒インクの新規組み合わせ探索 光学濃度OD値，吸収波長（nm）
14 生化学 4-HPPD阻害系の農薬の新構造探索デモ IC50（nM, µM, mM），農薬使用量（kg/ha）
15 生化学 キナーゼ阻害剤の新構造の探索 IC50（nM, µM, mM），ターゲット（120種の酵素や生合成回路）

16 生化学 既存薬からの新型コロナウイルス感染症治療候補薬の 
探索

IC50（nM, µM, mM），ターゲット（120種の酵素や生合成回路），
フィルタ用途コロナウイルス

17 天然材 耐湿性強接着ペプチドの組み合わせ探索 接着強度（MPa），曲げ強度（MPa），水蒸気透過率（g/m2/day）

18 天然材 海洋分解性プラスチック（PHB）の添加剤探索 曲げ強度（MPa），降伏強度（MPa），吸水率（g/g），
引張破断伸度（%），活性化エネルギー（eV）

19 天然材 生分解性プラスチック（ポリ乳酸）の添加剤探索 曲げ強度（MPa），降伏強度（MPa），
水蒸気透過率（g/m2/day），引張破断伸度（%）

注：略語説明
LIB（Lithium Ion Battery），PL（Photoluminescence），OD（Optical Density）

表1｜Chemicals Informaticsの探索実績
CIは，有機・無機，単一化合物・複合材，高分子・低分子いずれも対応しており，電子部品系，光学材
料系，エネルギー材料系，天然・バイオ由来材料系などの幅広い分野における探索実績がある。
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における探索実績がある（表1参照）。
有機・無機，単一化合物・複合材，高分子・低分子い

ずれも対応しており，多くの化学・素材企業の研究開発
で活用できる。

5. おわりに

本稿では材料開発におけるMI活用に焦点を当てたが，
実際にはこのあと，生産ライン立ち上げ，量産フェーズ
へと移行し，各フェーズにおいて製造条件の調整や，そ
れに伴う材料の廃棄が生じている。

日立ハイテクソリューションズは，製造データを取得
する計測制御技術や，製造データを活用してリワークを
低減する製造条件最適化技術を開発し，開発から量産ま
での一連のプロセスを最適化することで，化学・素材産
業の発展，ひいては持続可能で豊かな社会の実現を支え
ていく。
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