
マテリアルズ・インフォマティクスのための

データ駆動型リポジトリ構築に向けて

国立研究開発法人 物質・材料研究機構

石井 真史

革新的材料開発力強化（M3）プログラムを構成するMaterial Research Bank
材料R&Dデータの入り口（収集）から出口（サービス）まで
データ収集→ 処理→ 解析→ 蓄積→ 管理→ 公開
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ＭＲＢ Materials Research Bank
世界最高のデータバンク

地方創生に貢献

魅力的な研究環境の共用

物質・材料データ
プラットフォームの構築

知のネットワークの構築

世界最先端計測設備の整備

→ 駆動→ 協調的利用→ 競合的活用



データ蓄積・保持

⚫ 利活用データとして
• MatNavi(機構内外の利用）
• 計測データ
• 計算データ
• 標準データ
• MIで生み出したデータ

⚫ 機関アセットデータとして
• 論文・補足・エビデンスデータ
• 報告書データ
• 受託事業で得られたデータ
• 検証データ
• 事故調査記録データ
• 人プロフィールデータ

データ創出
⚫ 実験
⚫ 文献マイニング
⚫ シミュレーション
⚫ ラボノート

データ活用
DPFで
⚫ インテグレーション
⚫ インフォマティクス
⚫ 研究者による分析

データ公開

⚫ ビュー
⚫ パブリッシュ
⚫ 他機関・分野リポジト

リとの相互連携

データの来歴・リソース・品質保証・利用者管理

材料データプラットフォームの機能と役割

ユーザー

運用者
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材料データ
リポジトリ

公開データの利用

材料データ
リポジトリ

データセット

協調利用

競合活用

駆動されたデータの協調利用
→競合活用

データ公開の先にあるもの：

次世代リポジトリとしての「データ駆動」の使い方

データ駆動



データ駆動型から
データパブリッシュ

データ収集と
高付加価値化

⚫ 文献からのデータマイニング
⚫ 機械学習手法を取り入れた先進的
データベース

物質・材料
データベース

解析サーバ

材料情報統合
データプラットフォーム

ツールや
アプリケーション

連
携
・
共
同
研
究

民間利用

Physical model of micro-
structure

Visualization of materials 
information

4

Selection of candidate 
materials

Materials Research Bank (MRB)
– 材料データプラットフォームセンターのミッション–

先進データベース

⚫ 実験装置、計測機器、ＩｏＴ
⚫ 日本の大型研究施設から
⚫ メタ情報とトレーサビリ
ティを担保

⚫ 信頼性のあるデータ、標準
データ

SIP-MI統合システムに
よる利用技術の活用

学術利用

公開＋利用

データ駆動型
データパブリッシュ

協調利用→
競争活用



高運航効率・低騒音

CO2ゼロ排出

超軽量

従来極限環境素材

ひたすら頑張る

マテリアルズ・
インフォマティクス

自動で
未知情報の宝庫へ

超スピード開発
経験も勘も不要

マテリアルズ・インフォマティクス：材料開発の新手法

各種機能性
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データセット

マテリアルズ・インフォマティクス：材料開発の新手法

水稲の収穫量＝714 -17×年平均気温
+0.01×降水量+0.02×日照時間

参考：島根大学ホームページ
http://www.ipc.shimane-u.ac.jp/food/kobayasi/multipleregression_excel.htm

マテリアルズ・インフォマティクス
・都道府県→材料名
・収穫量→機能性（例：磁石の強さ）
・説明変数→物性（結晶構造、原子の大きさ、電子の数・・・）

得られた式から新材料を予測

説明変数（年平均気温、降水量、日照時間）で収穫量を予測

例えるならばお米作り
でのデータ活用

米の収穫量 平均気温 降水量 日照時間

都道府県
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MatNavi

Core System

構造物性
実験装置

電子ラボノート

既存データベース

ためる 使う

公知情報

電子物性 光物性熱物性材料名

縦
断

横断

利用法 アクセス 学問 応用 形式

横断利用 ランダム検索 多識 電子カルテ DB

縦断利用 統合・記述 体系 インフォマティクス DS

材料選択

データ駆動

大型実験施設

特性記述・モデル化

材料特性

物性選択

インフォマティクス

マテリアルズ・インフォマティクス：材料開発の新手法

協調領域

競争領域
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NIMS材料データプラットフォームセンター

マテリアルズ・インフォマティクスを背景に
「データ公開」は、「データ駆動→協調利用→競争利用」に変化しつつある

利用者の観点では、
「次世代リポジトリ＝データ駆動型リポジトリ」
（NGRの必要要件はとにかく）


