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はじめに：私たちの仕事 3/31

人類の永続的繁栄に資する

新奇な材料（今まで、地球

に無かった）を創製する

よし！
コレ

ワタシノ

ホシニモ

ナイヨ



はじめに：私たちの仕事 4/31

なんで
自動車会社が
材料の研究してるの？



5/31材料研究の意義：トヨタ自動車75年史より

自分達でやってきたからこそ、課題を解決し世に製品を出せた

材料のブレークスルー 製品のブレークスルー

金属材料の研究 1930年代～ 排ガス触媒の研究 1960年代～

https://www.toyota.co.jp/jpn/company/history/75years/index.html



6/31CES 2020 豊田社長プレゼン

https://www.youtube.com/watch?v=VqKzcpflVdY

CES: Consumer Electronics Show



7/31CES 2020 豊田社長プレゼン

https://www.youtube.com/watch?v=VqKzcpflVdY

技術革新のキーワード

人工知能、モビリティ、ロボット、材料科学、再生可能エネルギー

最近の私たちの取り組み

CES: Consumer Electronics Show



8/31私たちの取り組み：本日ご報告

https://www.youtube.com/watch?v=VqKzcpflVdY

技術革新のキーワード

人工知能、モビリティ、ロボット、材料科学、再生可能エネルギー

人工知能と材料科学を融合した



9/31

https://www.youtube.com/watch?v=VqKzcpflVdY

Materials Informatics 手法を確立

Materials Informatics

私たちの取り組み：本日ご紹介

技術革新のキーワード

人工知能、モビリティ、ロボット、材料科学、再生可能エネルギー



10/31

https://www.youtube.com/watch?v=VqKzcpflVdY

Materials Informaticsを活用し、材料研究を加速
モビリティ、ロボット、再生可能エネルギーに使用する材料

を実現する

Materials Informatics

私たちの取り組み：将来



材料研究、私たちの課題 11/31

材料研究者
の一日

合成

データの山に埋もれ

大切なデータが
見つからない…

注）空き巣ではありません

って事も

オー
マイガー！

疲れた…
もう考えられません

評価・解析

https://japan.rigaku.com

https://www.jeol.co.jp https://www.horiba.com



12/31

材料研究者
の一日

なんとか
できないか？

データ整理が
大変だ・・・

データの山に埋もれ

疲れた…
もう考えられません

評価・解析

https://japan.rigaku.com

https://www.jeol.co.jp https://www.horiba.com

材料研究、私たちの課題

でも、
やらねば



合成

材料研究者
の一日

面倒な作業は

AIにやって貰えば

良いじゃん！

対策

なるほど！
次の手は…

研究者が考える事に集中できるようになる

データも
無くさない

できぱき

自動でデータを
整理整頓
分かり易くする

評価・解析

https://japan.rigaku.com

https://www.jeol.co.jp https://www.horiba.com

13/XXX



14/31

合成

材料研究者
の一日

対策

なるほど！
次の手は…

データ処理、解析を行うシステム、ソフトを作った

データも
無くさない

できぱき

自動でデータを
整理整頓
分かり易くする

この人ができること

評価・解析

https://japan.rigaku.com

https://www.jeol.co.jp https://www.horiba.com



出来る事 15/31

ドラッグ＆ドロップ

複数の材料計測データ
（画像、スペクトル等）

自
動
解
析

ドラッグ＆ドロップ

多くの材料の
類似性を定量的に
可視化



17/31

957種類の
カーボン材料

X線でC原子の
並び方を測定

スペクトルの形は、

サンプルごとに違うけど…

分かったような

分からないような…

お～い

出番だよ

は～い

https://japan.rigaku.com

この技術の活用例：カーボン材料



18/31

データを
解析・整理

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

スペクトルの類似度を計算
似てるものを近くに
似ていないものを遠くに配置し
類似度マップを作る

957種類の
カーボン材料

X線でC原子の
並び方を測定https://japan.rigaku.com

この技術の活用例：カーボン材料



19/31

二次元マップで

材料の違いを表現できた

できました

PCA：Principal Component Analysis

957種類の
カーボン材料

X線でC原子の
並び方を測定https://japan.rigaku.com

この技術の活用例：カーボン材料



20/31

PCA：Principal Component Analysis

957種類の
カーボン材料

X線でC原子の
並び方を測定https://japan.rigaku.com

この技術の活用例：カーボン材料

用途ごとの

性能データを重ねると



私たちの今までの材料研究

カーボン
ニュートラル

磁石
（モーター）

電池材料半導体 排ガス触媒

それぞれの用途毎に別々に研究を推進

22/31



25/31材料の類似性：電池と触媒

なら
いっそのこと

新材料

触媒

磁石

電池材料半導体

カーボン
ニュートラル

部全体で
融通し合えないか？

こんな風に



26/31材料の類似性

新材料

触媒

磁石

電池材料半導体

カーボン
ニュートラル

幸いにも
部の研究対象
の材料

これ

金属、セラミック
など、無機物が多い

材料の類似性を
客観的に示すことが
出来ないか？

セラミック

金属



27/31

実際にやってみました

材料の類似性



大量のXRDデータ

セラミック

金属

https://japan.rigaku.com

原子配列
を解析

材料の類似性 28/31



合成した新材料の結晶構
造（原子の並び）をX線で
測定し、類似性を可視化

：触媒

：電池

：磁性材料

：蓄熱材料

：熱電材料

プロットされた点が入り乱れている ＝ 材料の共通性が有る
⇒ 共通で使うことが出来る

29/31

合計 19,284

6,051

6,588

4,715

1,301

629

材料の類似性
UMAP：Uniform Manifold Approximation and Projection



30/31

材料版宝の地図を使って宝（新材料）を探そう！

材料の類似性マップの活用



31/31

ご清聴ありがとうございました
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