
平成２７年８月１９日 
ナノテクノロジー・材料科学技術委員会 

資料２－１ 



（１）情報統合型物質・材料研究の意義について 
 
（２）新領域融合拠点の概要 
   目的、期待される成果 
   組織、体制、連携 
   将来展望、社会実装への道筋 等 
 
（３）情報統合型物質・材料研究の推進方策 
   データプラットフォームの整備、ツール開発 等 



（１）情報統合型物質・材料研究の意義について 
 



全固体電池 

 不燃性・化学的安定性 

多価イオン電池 

大容量化 
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断熱薄膜： 

 自動車エンジンの 
 冷却損失低減 

自然再生エネルギーの蓄電 

強力磁石 

モータ 

高効率 
安全 

電気自動車 

ガソリン自動車 

磁性材料 

伝熱制御材料 

航続距離 

高効率 蓄
電
池
材
料 

発電機： 

高熱伝導材料： 
    電子・電気機器の放熱 

熱による発光 
効率低下防止 

熱電材料： 
     廃熱利用、環境発電 

廃熱 

利用 

エネルギー創成 

不揮発性磁気記録 

      ＭＲＡＭ 
ノーマリー・オフ 

情報機器の 
省エネルギー 
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情報機器の節電 

節電 

長寿命、高効率 

発電 



最強磁石 Nd2Fe14B の開発（1983 ）
以来、新材料の開発はない。 
 

実用レベルに達した熱電材料は、
Bi2Te3（1950年代発見）しかない。 

プロジェクト終了時 現在 

NEDO蓄電池 
ロードマップ 
２０１３ 走行距離： 120 〜 200 km         250 〜 350 km      500km 程度  700 km 程度 

高性能 Dy フリー新磁石材料開発 

ユビキタス元素系新熱電材料開発 

磁性材料、伝熱制御材料でも事情は同じ！ 

プロジェクト終了後と将来 

革新蓄電池に使われる材料候補の効率的抽出 
 キーワード：材料探索、 高速・高効率 
 ロードマップ 
期間の短縮 

2030年 
以降？ 

５年短縮 

ベスト材料 
の発掘 

次の２５年間を強力な材料
知財で蓄電立国を実現 

電池の材料は２５年間変化なし！ 

層状岩塩
LiCoO2 

＋極 

環状エーテル 
炭素 

電解液 
－極 

1980年 1985年 

既存リチウムイオン電池 

安全性と大容量の両立する新材料開発 
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実験 

理論 

計算科学 

実験 

実験 

実験 理論 

理論 

計算科学 

計算科学 

データ科学 

１９８０年代 ２０１１年 
 米国でのMGI スタート 

物質・材料研究の推移 

現在 

日経ビジネス 
 2015/3/30 号 

データ科学 

人工知能 

理論 
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（２）新領域融合拠点の概要 
   目標 
   組織、体制、連携 
   将来展望、社会実装への道筋 等 



システム 

ツール 

データ 

 

産業界の物質・材料研究開発課題に対して、有
効なソリューションを短期間で開発・提供。 
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○劇的な変革をもたらす新物質探索・設計パッケージに必要な
ツール群を人工知能の基礎技術等を活用しながら開発。 

○使えるデータベースを整備、上記ツール群を加え、国の知的
資産として新たな研究開発手法の基盤（データプラットフォーム）
を構築。 

目標を実現するために、 

さらに、 



出口課題 

出口課題を起点とした三層構造による強力なプロジェクト推進体制 

企業 

研究機関 

大学 

海外機関 

参画 

参画 

参画 

参画 

システム 

ツール 

データ 

システム化・ 
技術統合 

伝熱 
制御材料 

蓄電池 
材料 

磁性 
材料 

データ科学的ツール開発 

データプラットフォーム構築 

知識基盤・基礎的研究 

要素技術開発 
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企業 
 
 
 

大学 
 
 
 

研究機関 

クロスアポイントメント 
 

 
○招聘研究員 
     特別研究員 
     特定分野業務員 
 
○外来研究者 
     客員研究者 
     リサーチアドバイザ 
     オープンラボ研究者 
 
○ポスドク研究員 
     ジュニア研究員 
     リサーチアシスタント 
  
○人事交流制度 

若手、学生を雇用 

相手先機関・研究者の都合・意向に 

さらに柔軟に対応し、あらゆる形態で受入れが可能 

相手先機関 NIMS 

すでに大学等と交渉中 
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社 
会 
実 
装 

イノベーションハブ拠点 

出口戦略会議 

市場調査委員会 

成果が適切にすみやかに製品開発、社
会実装へつながるための提言、橋渡し 

世界のマーケット動向や技術動向につ
いて調査分析 

参加予定企業 
 

 トヨタ自動車、日立製作所など 

深いレベルでの拠点への企業の参画 

社会・企業ニーズを明確に把握する
ことによる、社会実装までを見据え
た物質・材料研究開発課題の設定 

産学連携関連プログラム 
ニーズ・シーズマッチング、等 

国家プロジェクト等との連携 
先端的低炭素化技術開発(ALCA) 
ナノ材料科学環境拠点(GREEN) 
元素戦略磁性材料研究拠点（ESICMM) 

・ 
・ 

NIMSの多彩な技術移転システム 
NIMSオープンイノベーションセンター(NOiC) 
NIMS企業連携センター(NCoE） 
NIMSパートナーズクラブ(npc) 

産業界 

企業アドバイザ（出口分野毎） 

真鍋副PL（元トヨタ） 
伊藤PM（JST） 

JSTのサポート 

ニーズ 

副PL・PMによるコーディネーション 

企業出身の出口戦略担当副PL・PM＊が先導 
＊産学官連携のノウハウをもつ人材（ＪＳＴ等） 



伝熱制御材料 
グループ 

データ駆動型物質・材料科学技術 
イニシアティブタスクフォース 

（分野を代表する産官学の有識者） 

(JST支援) 

データプラット 
フォーム委員会 
（JST支援） 

NIMS理事長 

拠点運営会議 

出口戦略会議 
（参画企業で構成） 

市場調査 
委員会 

事務局 

データプラットフォームユニット （JST支援） 

蓄電池材料 
グループ 

磁性材料 
グループ 

データ科学ユニット 

追加 
出口課題 

将来的に統合 

 
SIP 

革新的構造材料 
（マテリアルズ 

インテグレーション） 
 

制度設計 
バックアップ 

- 計算物質科学の世界的な第一人者である寺倉氏を雇用 
- PLによる強力なリーダーシップ体制構築 
- 強力な人脈と魅力による、異分野研究者の糾合 

国家戦略の見地から拠点運営への提言 

中長期的な維持管理
のための制度設計 

 日常的な組織運営事務、
成果の橋渡し支援業務 

プロジェクトリーダーのもと、運営組織を適切に設置し、強力なプロジェクト推進体制を構築 

- 拠点運営方針の決定 
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NIMS  
総務部門 
企画部門 

外部連携部門 
調査分析室 

 小出副PL 

 真鍋副PL 

PM 伊藤聡（JST） 

寺倉清之 
(プロジェクトリーダ) 

追加 
出口課題 

 
ツール開発 
（公募） 



 
（３）情報統合型物質・材料研究の推進方策 
   データプラットフォームの整備、ツール開発 等 
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それぞれの課題に最適な新物質・材料探索の開発システム 

入力 
物質・材料 
開発課題 

開発ソリューション 

要素１ 

データ群 

要素２ 

統計解析
ツール 

要素３ 

シミュレーショ
ンツール 

要素４ 

要素５ 
出力 

（人工知能） 

Middle・Lower Levels 

要素技術の開発要求 要素技術のアップロード 

（１） 蓄電池材料 

 テーマ１：全固体電池材料（固体電解質、正極、電極・電解質界面の予測・探索・解明） 

 テーマ２：多価イオン電池用材料（液体電解質、正極・負極、電極・電解質界面の予測・探索・解明） 

（２）磁性材料 

 テーマ１：永久磁石材料（高保磁力新規磁石材料の予測・探索） 

 テーマ２：スピントロニクス材料（不揮発性メモリ、スピン移行トルク発信素子用材料等の予測・探索） 

（３）伝熱制御材料 

 テーマ１：伝熱制御材料（高熱伝導材料、高分子・高分子複合TIM材料、無機断熱薄膜の設計・探索・開発） 

 テーマ２：熱電変換材料（ユビキタス元素系熱電変換材料の探索・試作） 

システムの 
イメージ 



蓄電池材料 

• 統計解析・機械学習ツール 
 材料記述子抽出 
 結晶構造・物性予測 

 材料組成・構造設計＆最
適化 

• シミュレーションツール 
 ハイスループット計算 
 界面等の取り扱い 
 物性予測 
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「膨大なデータ解析から帰納的に材料設計指針を得る研究手法」を可能にする 

磁性材料 伝熱制御材料 
これまで 

経験者の「閃きと勘」         

「物質・材料開発」のこれまでとこれから 

これから 

データ科学：計算機による高速で網羅的な探索         

物質・材料研究開発が超加速化する！！ 

磁性材料 伝熱制御材料 



結晶 
構造 

電子 
構造 

フォノン 
構造 

特性 
ミクロ 
組織 

界面 

検索 

可視化 

機械学習 

統計解析 

シミュレー
ション 

データ検索・解析・応用ツール 

データベース 
ハイスルー
プット計算 

テキストマ
イニング 

データ加工 

二次デー
タ作成 

データ作成ツール 

蓄電池材料 

磁性材料 

伝熱制御材料 

構造材料 
光触媒材料 

コンビナトリアル実験 

ハイスループット計算 文献 

研究プロジェクト 
（JSTプロジェクト等） 
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公開ポリシー：JSTと連携 委託費終了後も有料化、
運営費交付金、外部資
金等により、長期・安定的
に維持・更新 



一
体
活
用 

計算機 

社会実装 
 

企業と連携 

・蓄電池材料 
・磁性材料 
・伝熱制御 

物質・材料研究の
革新的手法確立 

東大新領域、など 
 

データ科学分野との新規連携
（一部は公募） 

「京」スパコン拠点CMSI, 
「ポスト京」重点課題、 

 名工大、阪大、東大、NIMS
など 

データベース 

機械学習ツール 

シミュレーション 
ツール 

データプラットフォーム 
オープンイノベーションの基盤 

JSTのサポート 

目標達成 
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ライフサイエンス総合
データベースセンター、
国立遺伝学研究所、東
大情報科学、JSTなど 

実験 
ハイスループット
合成、分析 

理論 
計算科学 

データ 
科学 



 産業界の物質・材料研究開発課題に対して、情報統合型物
質・材料科学を用いることにより、有効なソリューションを短期
間で開発・提供。（→産業競争力強化、低炭素社会実現） 

               そのために 

1. 産学官の人材を糾合し、データ科学と計算科学、物質・材
料科学の融合を実現するイノベーションハブ拠点を形成。 

2. 広範な企業の参画を促し、企業ニーズに基づいて、革新的
な新材料を実現。 

3. 情報統合型手法を普遍化することで、材料科学技術に革
命をもたらす。・・・データプラットフォームの構築と公開 
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主な論点： 
○ハブの体制論（産業界との連携等）、 ○研究推進方策（ツール整備、DBの扱い）等 
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参考資料 
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