
STAGE I 
新物質創成 
  例） C60  

STAGE II 
物性極値化 
  Materials Genome 

STAGE III 
材料最適化 

STAGE IV 
適用研究開発 

内容 従来の特性限界超 
物質探索 

結晶構造あり 
元素置換 ドープ 
極値を探す 

材料化 
プロセス・組織構造 
の最適化 

システム設計 
試作実証 
信頼性確保 

ポイント コンセプトひらめき 
実験発見 
Abduction 

傾向予測と実験 
Deduction 
Induction 

実験検証 
特性ﾄﾚｰﾄﾞｵﾌ克服 
Induction主体 

Virtual Prototype 
シミュレーション 
Deduction 

データ共有 Unknown 
OPEN 知識 

OPEN 一部CLOSE 
物質データベース 

特性CLOSE/OPEN 
プロセスCLOSE 

固有材料CLOSE 
一般材料OPEN 

MIの期待 逆問題 
特性→構造予測 

結晶構造・特性相関 
QSPR 

特性・組織相関 
プロセス・組織相関 

短期間化 
（時間、費用） 

課題 方法論研究 事例研究 
手法選択 

組織構造データ化 
データ形式統一 
（メタデータ） 

各種シミュレーション 

レシピ＋支配方程式 

課題はSTAGEで異なる 

Integrated Computational Materials Engineering 

出
口 



界面の原子配列
と磁気物性値 

原子磁気モーメン
ト間の交換結合、
異方性を記述 

粒界物質 

スピン反転

Nd

Fe

Nd2Fe14B粒界物質

アトミスティック
LLG計算でスピン

反転開始挙動を
記述 

界面近傍の構造、
組成を計測 

大規模LLG計算で

現実サイズの磁化
反転挙動を記述 

界面近傍の構造、組成
を熱力学的に予測 

マルチスケール
組織解析により
金属組織を記述 

保磁力最大化界面
の物性値プロファイ
ルを予測 

保磁力最大化界面の
原子配置、組成を記述 

指針に従った
材料組織を単
原子積層等で
試作、評価 

現存の 

高保磁力磁石の
組織徹底解析 

現存の 

高保磁力化プロ
セスの組織生成
原理解明 

生成相の熱平衡
を記述 

指針に従った
材料組織のバ
ルク磁石化プ
ロセスの設計 

理 論 

:計 測 

材 料 

統計熱力学的相
転移理論による
集団的磁化反転
挙動の記述 

微小試料の
性能評価 

新物質の設計 

磁気転移・キュ
リー温度 

バルク磁性体の 
構造と異方性 

磁石材料プロセス by 広沢哲 


