
マテリアルDX
の真価
～材料開発の現場が、研究のあり方が変わる～



マテリアルDX
の真価

新材料の探索にAI・データ科学を取り入れる。

NIMSが先導してきたマテリアルズインフォマティクスの取り組みは、

材料開発のDX（デジタルトランスフォーメーション）化を促進してきた。

その中であらためて浮き彫りになったこと。

それが、データ共有の重要性だ。

日々量産される多様で膨大な研究データ。

それを適切な形で迅速に共有するためには、分野の壁、組織の壁を越えた、

横断的かつオープンなプラットフォームの構築が不可欠だ。

NIMSはこれまで培ってきたデータ収集や活用の手法、そして先端機器共有のネットワークを生かし、

オールジャパン体制でのプラットフォーム構築へと今まさに舵を切った。

材料開発だけでなく、研究のあり方そのものをも変える可能性を秘めたマテリアルDX。

その真価を引き出せるか――改革の現場に迫る。

～材料開発の現場が、研究のあり方が変わる～
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「マテリアルDXプラットフォーム」の
整備に取り組むNIMS

江頭　AIによるビッグデータを使った材料
開発が世界的に進む中、NIMSは世界最
高水準の材料データベースの運用をされ
ています。それが素材産業を大きく支えて
いますよね。
	 出村さんは、内閣府のSIP※「統合型材
料開発システムによるマテリアル革命」の

中の研究課題「先端的構造材料・プロセス
に対応した逆問題MI基盤の構築」で研究
責任者をされています。このプロジェクトで
は、NIMSの持つデータベースをさらに強
化し、単なるデータ効率化というだけでな
く、人の扱いきれないほどのデータ量の掛
け合わせが可能なデジタルトランスフォー
メーション（DX）へと飛躍させようという狙
いですね。
※戦略的イノベーション創造プログラム

出村　NIMSでは長年にわたり材料データ
ベースを構築し、運用してきました。2017
年からは新しい時代の材料データプラット
フォームの整備を開始し、データを蓄積す
る場所の整備、効率的にデータを集める方
法、そして集めたデータの利活用方法の開
発という3本柱で進めてきました。2020年
度からは、文部科学省主導の「マテリアル
DXプラットフォーム構想」のデータ中核拠
点構築にも取り組んでいます。また2021

年4月には、「マテリアル先端リサーチイン
フラ」事業が始まり、NIMSはセンターハブ
として採択されました。材料開発の現場で
は、AIでビッグデータを解析し、開発の高
速化を行うことは当たり前になっています。
産官学の研究データをより広く、より使いや
すくすることがDX推進において重要です。
江頭　私が参事官として担当しているSIP
の課題でも、同じくデータを収集して利活用
しようという課題がいくつかあります。その
1つが「スマート物流サービス」です。IoT
技術により集荷に関するデータを集め、クラ
ウドサーバーで計算処理して配送の最適化
をするというものです。
	 同じエリアに荷物を運ぶのであれば、異な
る事業者同士が1台のトラックに混載する
だけで、かなりの効率化が図れます。SIPで
実証実験をしたところ、労働時間やガソリン
代、CO2排出量などあらゆる面で数十％は
効率化できることがわかりました。物流の
流れは企業秘密という考えが一般的です

が、一方で物流業界は深刻な人手不足に
陥っており、このような状況を乗り切るには
集荷情報をデータ化して共有し、配送業者
同士、協力するべきという機運が高まってい
るのです。
出村　DXの本質はまさに、さまざまな障壁
に風穴を開けることだと私は理解していま
す。近年、素材産業においてもデータを企
業間で共有しようという動きが高まってきて
います。これも企業間の壁に風穴を開ける
ものと言えるかもしれません。
	 NIMSには材料の研究者が集まっていま
すが、一口に材料と言っても種類は多く、さ
らに同じ材料の種類であっても、機能性材
料から構造材料まで多岐にわたります。ま
た、研究の観点も物理、化学、金属学、機械
工学まで実にさまざまです。最近では、一
層細分化しており、専門性が深まっていると
もいえますが、隣でやっていることが見えな
くなってきています。タコつぼ化が進んでい
るのかもしれません。NIMSでもDXにより、

研究者間の障壁に風穴を開け、専門領域
に横串を刺すことが重要であると考えてい
ます。
江頭　日本の素材産業はまだまだ強いで
すが、日本の材料メーカーは、研究開発を
通じて蓄積してきたデータを企業間で共有
して、連合体として研究開発を加速させて
いかなければ、今後海外の材料メーカーに
勝っていけないという強い危機意識をお持
ちだと思います。
	 ぜひDXにより産官学や研究者間の障壁
に風穴を開け、素材産業全体のさらなる国
際競争力の向上を目指していただきたいと
ころであり、国としても強力に支援していく
方針です。

データ構造は研究に対する
研究者の見方そのもの

出村　さきほど、物流業界には「集荷に関
するデータは企業秘密」という考えがある

この材料で世界を拓く
NIMS発ベンチャーの挑戦

マテリアルDXがもたらすもの
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2020年度から文部科学省主導で推進されている「マテリアルDXプラットフォーム構想」は、産学官の材料データの戦略的な収
集・蓄積・流通に加え、データが効率的・継続的に創出・共用化される仕組みを持った、日本全国が連携する材料研究のプラット
フォームだ。NIMSでは従来のデータ収集・活用の手法をさらに発展させ、データ中核拠点の構築に取り組んでいる。
我が国が目指すべきマテリアルDXプラットフォームとは何か。その中でNIMSが果たすべき役割とは？ プロジェクトをけん引する
NIMSの出村雅彦部門長と文部科学省研究振興局の江頭基参事官がマテリアルDXの真価について話し合った。

Masahiko Demura
国立研究開発法人物質・材料研究機構
統合型材料開発・情報基盤部門 部門長

特別対談

Motoi Eto
文部科学省 研究振興局参事官
ナノテクノロジー・物質・材料担当
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と伺いましたが、実はデータが共有されな
かった理由は、案外ポリシーの問題ではな
く、データをやり取りするための共通のデー
タフォーマットがないことが本質的な原因
だったのではないかと私は推測しています。
逆にいうと、データフォーマットが共通化して
いれば、データ共有した方が業務を最適化
して利益率を上げることができるのですか
ら、自然とそちらに向かっていくことになる。
つまり、データフォーマットがブレイクスルー
の起点になるのではないかと思っています。
江頭　おっしゃる通りだと思います。たとえ
ば先ほどのスマート物流サービスプロジェ
クトでは、業者間で異なる配送車両番号を
運輸局に車両登録する際の番号に統一す
るといった共通ルールを決めました。また、
同じ商品でも配送業者によって登録名称な
どが異なっていたため、各社データを共通
データに変換し、物流プラットフォームを構
築したのです。その結果、実証実験での効
率化が裏付けられ、データ共有のメリットを
実感していただきました。
出村　データフォーマットの共通化やその
変換手法は私たちも大きな課題のひとつ
で、取り組みを強化しているところです。
江頭　マテリアルDXプラットフォームに関
しては、単にデータフォーマットを共通化す
るだけでなく、研究者がなぜこのような測定
をしたのかがわからなければ、他の人にとっ
ての利用価値は低いのではないかと思いま
したが、いかがでしょうか。
出村　おっしゃる通りです。私は、研究は
3つのレイヤーで構成されていると考えて
います。まずはデータそのものです。研究
成果はデータに基づいて出てきますので
データが基本です。しかし、データを取得
する前提として、どのようなデータをどのよ
うに、どこに着目して測定し、その測定結果
をどう表現するかを示すデータ構造という
レイヤーがあります。先の例で言うとデー
タフォーマットがデータ構造にあたります

ね。日時、研究者名はもとより、研究目的、
対象とする材料名、材料組成、研究手法な
どの基礎データがきちんとデータテーブル
に添って構造化されているということです。
データ構造があって初めてデータを測定す
ることができます。いわばデータ構造は研
究対象に対する研究者の見方そのもので
す。また、データ項目同士の物理的な関連
付けを行うためのレイヤーも大切で、それを
モデルと呼びます。
江頭　データ構造、データ、モデルという３
つのレイヤーですね。
出村　その通りです。研究論文には必ず
これら3つのレイヤーが含まれています。た
だ、論文は著者の主張が読者に伝わりやす
いように書かれているため、3つのレイヤー
が入り混じって構成されています。これを3
つのレイヤーに整理して機械が読める形で
投稿することが慣習化されると、マテリアル
DXプラットフォームが一層進展すると思い

ます。そして、これは、単に研究が効率化す
るだけではなく、研究者同士の新たなコミュ
ニケーションを生む仕組みになるのではな
いかと考えています。

目指すべきマテリアルDX
プラットフォームの姿とは

出村　収集して整理することをキュレー
ションと呼びます。データを活用するには、
データ構造を読み解く必要がありますか
ら、データだけでなく、研究毎に違うデータ
構造から、データ収集用にテーブル構造を
どう構築するかのキュレーションも大切で
す。わかりやすくいうとエクセルの表組み
の定義ですね。こうしたデータ構造は研究
者の物の見方そのもののわけですが、よく
考えてみると、科学を発展させるのは新し
い物の見方です。そのため、データ構造が
ダイナミックに変わっていくことも当然認め

なければなりません。生き生きと変容して
いくデータ構造をどのようにデジタル化す
るか、この点が基礎研究におけるDXのポ
イントでもあります。
江頭　研究者の発想と研究者同士のコ
ミュニケーションを妨げるようなプラット
フォームになってはいけないですからね。研
究者によって研究スタイルや文化は異なり
ますし、社会的ニーズも変化していきますの
で、データ構造が変わっていくことを許すの
は当然のことでしょう。
出村　データ構造を通して、「この人はこ
んな物の見方をしているのか」「あの人は
こんな表現の仕方をしているのか」といっ
た研究者の思想や哲学を知ることができま
す。また、データ構造を基に「これとこれは
同じだね」「これはあれの上位概念だね」
といった整理をする行為は、実は学術活動
そのものです。新しい概念が出されたとき、
それを検証することこそが学術活動の本質

です。
	 学術研究では、これまで論文や学会での
発表を介して研究者同士のコミュニケーショ
ンが行われてきました。私が若い頃は、論
文を、主に、月々届けられる雑誌を通じて読
んでいて、自然と隣の領域にも目がいったも
のです。学会も今ほどは数がなく、一つの
学会に出ておけば、材料分野を広く見渡す
ことができました。現在では、日々 大量の論
文が発行されており、インターネットで検索
するのが日常化しています。学会も多様化
していて、全てを見渡すことは到底叶わな
い。これでは自分の関心事だけに情報が偏
ります。この状況に風穴を開けるDXであり
たい。
江頭　先ほどの、研究者間の壁に風穴を
開けること、専門領域に横串を刺すことで
すね。
出村　はい。私はデータ構造がDXを推進
する切り札だと思っています。データ構造

の収集と整理、つまりキュレーションを通し
て、隣接領域のデータも活用できるように
なると、研究が効率化するだけでなく、研究
者に気づきを与えることができるのではな
いかと考えています。新しい概念がより生
まれやすくなるともいえます。私がデータそ
のものよりも、データ構造をキュレーションす
ることの方が重要だと考える理由はそこに
あります。私は今後10年間をかけて、研究
者同士の分野横断のコミュニケーションが
活性化し、新たな概念が生まれやすくなるよ
うなマテリアルDXプラットフォームを構築し
ていきたいと考えているのです。
江頭　当初マテリアルDXプラットフォーム
とは、大雑把に言えば、計測データを効率よ
く収集してデータベースを整備することか
なと考えていましたが、目指すべきゴールは
もっとずっと先にあるのですよね。単に色々
なところに存在しているローカルデータを集

めてきて、共有化できるようにしようというこ
とではなく、DXにより研究者同士のコミュ
ニケーションが進み、研究の幅や発想が広
がり、新しいものが生まれる可能性が高まる
ということなのですね。
出村　そうですね。そのためには平行して
進めている、全国の大学等の共用設備から
研究データを収集するスキームであるマテ
リアル先端リサーチインフラもますます重要
になってくるでしょう。
江頭　出村さんのお話を伺っていると、今
後DXによって研究機関の在り方そのもの
も大きく変わっていくのではないかと感じま
した。DXにより、研究者間だけでなく、時
間や場所という障壁も取り払われ、特定の
研究機関に属する研究員といった研究スタ
イルも唯一ではなくなっていくのではないで
しょうか。今回はDXについてじっくりと対
談できてよかったです。どうもありがとうご
ざいました。
出村　こちらこそどうもありがとうございま
した。
（文・山田久美）

研究者同士の分野横断のコミュニケーションが活性化し、
新たな概念が生まれやすくなるような
マテリアルDXプラットフォームを構築していきたい–出村

DXにより産官学や研究者間の障壁に風穴を開け、
素材産業全体のさらなる国際競争力の向上を目指していただきたい–江頭
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DICEの核となる
主要4システムとは

1  進化する世界最大規模の	材料データベース：MatNavi

　MatNaviは2003年から公開している世
界最大規模の材料データベースである。高
分子データベース（PoLyInfo）、無機材料
データベース（AtomWork、AtomWork-
Adv）、金属材料データベース（Kinzoku）
や、NIMSの構造材料データベース（クリー
プデータシート、疲労データシートなど）な
ど十数種類のデータベースに加え、金属偏
析予測システム（SurfSeg）、界面結合予測
システム（InterChemBond）などのアプリ
ケーションシステムが提供されている。「プ
ラットフォームを使っていただくためには、ま
ず高品質なデータベースがなければ始まり
ません。MatNaviは専門家の目で見極め
た非常に質の高いデータを、２０年近くにわ
たって収集・蓄積してきた世界でも類を見な
いデータベースです」と谷藤。
	 しかし課題もあった。MatNaviを構成す
るデータベースは基本的にひとつひとつ独
立しており、これまで横断検索はできなかっ
たのだ。2003年当時をを谷藤はこう振り
返る。
	「データをデジタルにして基本的に無償で
公開することだけでも画期的なことで、同じ
無機材料でも電子材料なのか触媒なのか
等の分野ごと、研究テーマやターゲットごと
にデータ形式や記述方法、構造が違うのは
普通なことだったと思います。他人のデー
タや、他のプロジェクトとの互換性を意識す
ることや、後から発見しやすくするために自
分のデータに永久識別子としてのIDを振る
という考え方は、この10年くらいで盛んに
議論されるようになりました。FAIRという
概念が世界で受け入れられ、研究者自身に
よって語られるようになったことが、データを
デジタル情報として捉え、コンピュータで処
理する対象へと意識が変わったことの象徴
だと思います」。
	 そこでFAIRの原則に沿って、MatNavi
において横断検索を可能にするため、永続

識別子（ID）の付与が進められている。さら
に最近では、企業がAIでの予測精度を上
げるために、社外秘のデータベースにMat-
Naviを接続したいという要望が増えてい
る。その要望に応えるために、データベー
ス同士を連結するためのAPIの開発も進め
ている。「すでに高分子データベースは、機
械学習に利用する用途を想定して、APIを
開発しました。所外へ公開できるよう、共同
研究などのスキームと合わせ、API認証方
式の技術的な検証を進めているところです」
（谷藤）。

2 研究ルーティンを
	自動化するシステム：RDE

	 かつて、手書きのラボノートにしかなかっ
た研究データは、いまやリアルタイムで
サーバに蓄積され、自動で解析・予測され
る時代になろうとしている。その先駆けと
なるシステムが、RDE（Research	Data	
Express）である（p11も参照）。
	 実験装置で測定したデータを、自動で安
全にデータサーバへ送信するシステムに
加えて、実験の材料や条件を記録するラボ
ノートも電子化することで、研究現場で生
まれるあらゆるデータを自動収集する。た
だし、装置から出てくる生データは、専用
のソフトウェアでなければ読めないバイナ
リデータであることがほとんどだ。そのた
め、装置ごとに異なる用語やデータ形式を
共通のフォーマットに変換するためのツー
ル「M-DaC」も開発。さらに、データの簡
易的な解析も自動で行うことで、研究者は
データを測定後、すぐに結果を分析するこ
とができる。希望に応じて後述するリポジト
リ「MDR」でデータを公開し、論文出版時
の参考資料としても引用可能だ。
	「質の高いデータをいかに効率的に、かつ
継続的に集めるか。NIMSの強みは、材料
開発を行っている現場があり、その現場の
ニーズを知っていることです。RDEが、研
究現場でルーティン化しているデータの
収集からグラフ化（簡易ビューアー）、数
理統計解析までを行う一気通貫のデータ
システムとして、研究のスマートラボラトリ

化をサポートする『場』となることを目指して
います」（谷藤）。

3 FAIRの原則を体現した
	リポジトリ：MDR

	 リポジトリとは、データを共用・公開する
保管場所（オンライン・ストレージ）のことだ。
NIMSは、実験から生まれる計測データや
解析データから、解析に使われるツールや
プログラムまで、様 な々タイプのデータを共
用・公開するリポジトリとして、MDRを運用
している。共用の範囲も、共同研究者間で
共有する方式（MDR	Closed）と、DOIを
付与してパブリックに公開する方式(MDR	
Open)の２つを用意し、さらに、出口での使
いやすさを考えたデータ構造になるよう収
集方法も設計されている。
	「機械学習や試料合成など、用途や目的
によってデータに必要な情報のニーズは異
なります。そのため、ニーズに合ったデータ
構造に変換して登録できるように、データ
キュレーターやデータアーキテクトといった
専門職にも参画してもらっています。彼ら
の協力を得ることで、データを再利用しや
すいように、世界で進むデータ通信方式、
メタデータの記述形式に準拠した公開もス
ムースに進み、まさにFAIRの原則を体現し
たリポジトリシステムを構築することができ
ました」（谷藤）。

4		産学官連携での	データ活用を加速する：MInt

	 MInt（Materials	Integration	by	Net-
work	Technology）とは、金属系構造材料
の様々な課題について、AIや材料工学理
論・経験則に基づくモジュールと呼ばれる多
様な計算ツールを実装し、さらにモジュール
を自在に接続したワークフローを構築するこ
とにより、プロセスから構造、特性、性能まで
を一気通貫に予測するシステムである。例
えば、火力発電所で使用される耐熱鋼の溶
接部材について、高温高圧力下で使用する
際の破断寿命を高い精度で推定することが
可能となっており、何千時間もかかる実験を
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データ駆動の
入り口から出口までを担う

　DICEは、データを効率的に収集・蓄積
するデータ駆動型研究の入り口としての機
能と、収集したデータをAIが解析しやすい
形式に整え、解析のためのツールもあわせ
て公開する出口としての機能を兼ね備えた
画期的なシステムだ。収集するデータは、
実験・計測データ、計算データなど研究現
場で生まれるデータに加えて、論文や特許
などの公知データや、研究連携などによる
外部データベースなど幅広い。また、デー
タによって形式がバラバラであったり、専用
のソフトウェアでないと読めないものもある
ため、機械学習にかけられるように変換す
るツールを備え、さらに簡易的な解析ソフ
トウェアや可視化システムから、ビッグデー
タを用いた高度な材料性能の予測システ
ムまでを提供する。まさにデータ創出から、
データ活用、データ公開までが集約され
る、一気通貫の材料データプラットフォーム
である（右図参照）。
　多機能なDICEを、いかにユーザーが使
いやすい形で公開するか。重視しているの
は「FAIRの原則」だと谷藤はいう。「FAIR
とはデータの適切な公開方法を示した言葉
で、Findable（発見）、Accessible（ア
クセス）、Interoperable（相互運用）、
Reusable（再利用）の略です。データの
存在、データベースの存在が発見できて、
そこにアクセスできなければ利用できませ

ん。また、たとえば企業が自社のデータベー
スと連結して解析したいと希望する場合、
連結する方法が提供されて、かつデータ形
式の互換性がなければ利便性が著しく低下
します。そもそも再利用できる形でデータ
を保管しなければ意味がありません。デー
タは人類共通の資産として、広く公開する
という考え方が世界的な潮流となっており、
FAIRの原則に沿ったデータベースの標準
化が進んでいます」。
	 DICEでも、発見しやすくするために一意
で永続的な識別子をデータに付与し、オー
プンな通信プロトコルを使用してアクセス性

を確保、相互運用のための共通した記述
言語の採用、再利用のための明確なライセ
ンス付与などを行うことでユーザーの利便
性を高めている。一方で、材料研究はその
国の競争力にも直結するため、セキュリティ
の担保も必要となる。「学術的な発展には
FAIRの原則を重視して、多くのデータを使
いやすい形で公開すべきです。一方で、国
の研究機関として産業競争力を高めるた
めに、企業を含めたユーザーが安心して利
用できることも重要です。このバランスを
慎重に見極めてシステムを運用しています」
（谷藤）。

●利活用データ
●MatNavi（機構内外の利用）
●計測データ
●計算データ
●標準データ
●マテリアル・インフォマティクスの
 機械学習データ、AIツール等

●組織資産として守る貴重データ
●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

データ蓄積・保持・安心安全運用

プラットフォームで
●インテグレーション
●データ解析
●データ科学・予測

データ活用
●検索・閲覧
●公開・共有

データ公開
●実践
●文献マイニング
●シミュレーション
●ラボノート

データ創出

データをつなぐ転送技術・データの関連性が分かるメタデータ標準スキーマ

データを使いやすいように加工・PID・付加価値

データ管理（資源・品質・利用情報）

図 . 材料データプラットフォーム DICE の主要機能

データ循環の要となる
材料データプラットフォーム
「ＤＩＣＥ」、遂に始動！
使いやすいデータベースにこそ、よりよいデータが集まる–––データ利用の好循環を生み出すために、NIMSは材料データプラット
フォーム『DICE（ダイス）』を2020年6月に公開した。マテリアルDXの核としての活用が期待されるDICEについて、材料データプラッ
トフォームセンター（DPFC）の谷藤幹子センター長に聞いた。

次世代のシステムをつくる

次世代のシステムをつくる

谷藤 幹子 
Mikiko Tanifuji

統合型材料開発・情報基盤部門 
材料データプラットフォームセンター センター長 
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古い装置でも安全な通信を確保

　材料に関する各種データは、基本的に材
料の研究者が個 に々実験装置を使って得て
いる。このデータを自動的にリアルタイムで
収集できれば、データベース構築が容易と
なり、研究現場のDX化が推進される。デー
タは装置に付属するPCに保存されることが
多いため、そのPCからデータをデータサー
バに送信することは一見簡単そうに見える。
しかし、その実現には研究現場ならではの
課題が立ちはだかっていた。それが、「OS
の古さ」である。
	 実験装置は高額なものが多く、購入から
十年を越えても使用されるものも多々ある。
装置は専用のPCで制御するが、そのPCの
OSをアップデートすると装置制御に不具合

を生じる可能性があるため、多くのOSが購
入当時の古い状態のまま使用されている。
するとセキュリティの問題があるため、ネッ
トワークには接続できない。そのため研究
者は、測定データを自分のPCに移す際に、
USBメモリーなどに書き込んで取り出して
いた。
　そこで吉川らは、OSの古いPCで管理し
ている装置であっても、ネットワークに安全
に接続できる方法を模索。外部から攻撃を
受けず、かつPCがネットワークに接続されて
OSのアップデートが自動で始まってしまわ
ないよう、装置からデータを蓄積するサーバ
への一方向の通信のみを行う「IoTセキュ
リティデバイス」を使ったデータ転送システ
ムを開発した（次頁写真参照）。「このデバ
イスは、装置を制御するPCのLANポートに

接続するだけで一方向の通信が可能になり
ます。しかも、PC上の指定されたフォルダ
にデータを保存するだけで、自動的にサー
バにデータが送信されるため、通信セキュリ
ティを担保しつつ、ネットワークを介して各種
装置から測定データを自動的に収集できる
ようになりました」（吉川）。

装置ごとの特殊な言葉を翻訳

	 自動収集できても、それだけでは“使える”
データベースにならない。なぜなら装置から
出力される各種データの用語やフォーマット
は、装置の種類やメーカーによって異なり、し
かも、各装置で測定されたデータは、装置専
用PCの付属ソフトウェアでなければ読めな
い場合もあるからだ。そこで開発されたツー

数時間の計算で代替しながら最適な溶接施
工条件を見出すことができる。
	 内閣府SIP（戦略的イノベーション創
造プログラム）第1期「革新的構造材料」
（2014年〜2018年）においてコンセプト
が提案・実証され、第2期「統合型材料開発
システムによるマテリアル革命」（2018年
〜）においてMIntを産学官で利活用してい
くために「マテリアルズインテグレーションコ
ンソーシアム（MIコンソ）」が2020年12月
に設置された。2021年10月現在、企業会
員7社、アカデミア会員16研究室・センター
が参画しており、MIコンソ会員はMIntを自
由に利用して自社内での研究開発を加速
できる。さらに、新しい課題の解決のために
産学の共同研究が実施され、新規に開発
されたモジュールやワークフローが搭載さ
れていくことで、MIntシステムが進化する
ことになる。「産学官で連携したデータ活
用の場としてだけなく、データを活用するこ
とでプラットフォームが高度化する、そういっ

た好循環が生まれることも目指しています」
（谷藤）。

データ共有を評価する
カルチャーが欠かせない

	 研究者が安心してデータを預けられる。
データを活用しやすい環境で提供する。
データの活用が進むことで、さらに高品質
なデータ蓄積がされていく。そうしたプラス
のサイクルを加速するためには、データを提
供した研究者を評価する制度と、データ共
有を楽しみ歓迎するカルチャーの醸成が重
要だと谷藤はいう。
	「日本の研究現場は自分の研究データは
自分だけに属する、という意識が強いですよ
ね。この意識を変えるために、たとえばデー
タ共有をあたりまえに行っているデータサイ
エンティストやデータアーキテクトに積極的
に材料研究に関わってほしいと思っていま
す。彼らが材料データを使ってなにか面白

いことを始めてくれれば、データ共有への
関心が高まり、プラットフォームの利用が活
性化するのではないか、と期待しています。
そのためにも、このDICE自体が魅力的なコ
ミュニティ、人が集まる舞台に育っていくこ
とも大事です。そうやってプラットフォーム
が成長することで、特に若い人は、データサ
イエンス、マテリアルズ・インフォマティクス
といった仕組みに対し、いまの研究者よりも
もっと柔軟に対応できるようになっていくで
しょう。それが、データ共有を評価するカル
チャーの醸成につながっていくと思うので
す。私たちはそうした未来を担う若い研究
者たちが興味を持つ空間をつくっている感
覚があります」。
　自らの実験・計算データを自分以外の誰
かに、そしてAIが学習できるデータとして登
録し、FAIRで適切な運用のもとで、機械学
習やデータ駆動の研究が当たり前になる世
界はすぐそこだ。
（文：小森岳史）

写真：DICE を構成するサービスシステム群。各システムの詳細はこちら → https://dice.nims.go.jp/

データをリアルタイム収集し、
解析まで自動化！
RDEで研究スタイルが変わる

データの質とともに、データ駆動型研究の成否を左右するデータの量。NIMSは、研究現場で日々生み出される膨大なデータをリア
ルタイムに収集し、データベースに蓄積するシステム「RDE（Research Data Express）」を開発した（下図参照）。RDEの導入は、
研究現場のDX化推進だけでなく、研究スタイルそのものを変える可能性も持っているという。開発にあたったDPFCの吉川英樹副
センター長に聞いた。

材料研究の現場はこう変わる

次世代のシステムをつくる

実験装置 1次データ
解読困難な生データ

2次データ
データの判読化

3次データ
多次元の数値データ
の可視化とモデル化

蓄積と共用
データとツールの共用化

●IoTによるデータのセキュアな自動転送
●データの分類とデータセット化

●メタデータの付与
●データ／メタデータの自動翻訳

●可視化処理
●モデル化と特徴量の抽出

●ツールの開発と共用

●データの蓄積と共用

吉川 英樹
Hideki Yoshikawa

統合型材料開発・情報基盤部門
材料データプラットフォームセンター副センター長

図：RDE におけるデータ収集から蓄積共用までの流れ
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だけでは、データの良し悪しの判断がむず
かしい。そこで、研究者がその場で判断し
やすいように、収集したデータをリアルタイ
ムにグラフや画像として可視化している。さ
らに分光装置のスペクトルデータや顕微鏡
の画像データなどの複雑なパターンを持つ
データが大量にあり、研究者による迅速な
判断が困難な場合、その複雑なパターンを
数式で表現される数理モデルのパラメータ
に変換して保存することで、大量のデータを
高速に検索し、かつ研究者の判断を自動化
できるよう情報圧縮技術の開発を進めてい
る。「今後、現場の声を聞きながら、機械学
習やAIによるデータ解析ツールの開発も推
進していき、研究者が材料の性能向上によ
り専念できる環境を整えていきたいですね」
（吉川）。

企業の研究現場にも
データ駆動型を浸透させる

　2021年度からは文部科学省の「マテリア
ル先端リサーチインフラ（p.14参照）」事業
の下、他の研究機関や大学、企業が取得し

た材料データも材料データプラットフォーム
に蓄積していくこととなった。特に企業では、
自社で測定したデータは社外秘とされるの
が通例だが、マテリアル先端リサーチインフ
ラ事業の装置利用者に対しては、積極的に
提供してもらうことを求めていく。同時に翻
訳ソフト「M-DaC」についても対象装置を
拡充すべく、文科省の支援も受けながら、本
事業で使用する装置のメーカーに対し、メー
カー独自の用語やフォーマットで記述されて
いるデータファイルの共同利用に関する合
意に向けた交渉を進めている。
	「材料開発における国際競争が激しさを増
す中、基盤的なデータに関しては共用する
メリットの方が大きいと認識する企業が増え
てきています。より多くの企業にデータ共用
のメリットを実感していただくためにも、デー
タベースを充実させて、利便性を上げること
が重要であり、現場の装置とシステムをシー
ムレスにつなぐことの意味は増しています」
（吉川）。
	 また吉川は、データを研究現場から自動
収集し、メタデータを付与し翻訳した上で共
用することの重要性として、そのデータを測

定した研究者の研究分野と関係がない第
三者もデータを扱えるようになることで、従
来は見逃していたような発見が期待できる
こともあると強調する。
	「たとえば超伝導材料の研究者は、新たな
材料を発見したとしても、超伝導性を示さな
い材料には興味を示しません。しかし、誘電
体材料の研究者にとっては、それが極めて
画期的な材料かもしれません。このように、
セレンディピティが起きる可能性が高まるこ
とが期待されるのです。自分の実験データ
に加え、他の研究者の実験データも同じプ
ラットフォームで扱えるようになるため、RDE
によって研究スタイル自体も大きく変わって
いくことでしょう」（吉川）。
（文：山田久美）ルが「M-DaC」である。装置メーカーの協

力も得て、データを専用ソフト以外でも読め
る形式に変換し、装置ごとに異なる用語と
フォーマットを判読性と共通性に優れたもの
に翻訳することで、AIが利活用しやすい形
で材料データプラットフォームに蓄積するこ
とができる。
　さらに各装置から出力されるデータファ
イルには、測定結果の数値データに加え、

実験条件や装置の種類といった「メタデー
タ」も含まれている。メタデータはデータを
検索し選別するのに必要で、AIでの解析
には不可欠である。「データファイルから自
動で収集できないメタデータについては、必
要に応じて実験者が手入力する必要があり
ますが、人間が行う作業のためどうしても入
力ミスや入力漏れが発生してしまいます。そ
こでそれらを防ぐために、ユーザーインター

フェスとしてHTML形式のテンプレートを
作成し、これにプルダウンメニューを使用し
た値の選択や異常値を手入力した際のエ
ラー表示などの機能を組み込み、メタデー
タ入力のミスや漏れの防止を図っています」
（吉川）。
	 またRDEでは、データの収集だけでなく、
処理や解析を効率化するシステムも提供
する。たとえば、数値データの羅列を見た

 エネルギー効率の向上のため、断熱材料
の高性能化が求められている。徐は、既存
のデータベースに加えて、断熱材料に関す
る８０以上の論文から複数の界面熱抵抗
に関するパラメータを抜き出し、AIに入力。
どのパラメータが断熱性と関係があるか機
械学習で探索させて、約80,000の候補材
料の中から、熱抵抗の高い25種類を絞り
込んだ。その後、合成のしやすさなどから、
Bi/Siを選択。成膜条件を変えながらBi/Si
を作成することで、世界最小の熱伝導率を
持つ無機複合薄膜を実現した。

 脱炭素社会実現に向けたEVシフトが進むなど、蓄
電池の高性能化への期待が高まっている。正極、負
極とともに蓄電池の性能を左右する電解液だが、そ
の候補は膨大で、人の手で試行錯誤を繰り返すアプ
ローチにはすでに限界が来ている。そこで、松田は
電解液探索の流れを自動化したシステムを構築。ロ
ボットアームがサンプルを作成し、性能を自動で評
価。そのデータを探索アルゴリズムに反映させ、導
かれた候補材料から新たなサンプルをまた自動で作
成・評価する。このシステムにより一日400サンプル
もの評価が実現。リチウム負極用高機能電解液では
16種の化合物から5種を選定し、新規の電解液組成
を見出した。（NIMS NOW Vol.20 No.2も参照）

機械学習を用いた世界最小熱伝導率ナノ複合材料の設計と開発 ハイスループット電解液探索システム
徐 一斌
情報統合型物質・材料研究拠点 副部門長

松田 翔一
エネルギー・環境材料研究拠点 二次電池材料グループ 主任研究員

材料研究の現場はこう変わる

界面熱抵抗DBの作成と記述子最適化

最適化された記述子

成膜条件制御、
構造最適化

Bi/Si 
ナノ複合薄膜

機械学習界面熱抵抗
予測モデル作成

世界最小熱伝導率
無機複合薄膜
λ＝0.16W/mK

複合材料組合せ探索
候補：80000組合せ

1317 データポイント
456 界面
86 論文

物理特性 化学特性 材料特徴

専門家が選択した
機械学習モデル

専門家による選択

高界面熱抵抗
TOP25

Bi/Si

界面熱抵抗
実験値

電解液ライブラリーの高速合成

マルチ微小電極による
高速評価

添加剤
特性

探索数

ランダム探索

ベイズ最適化

探索アルゴリズム

合成・
評価サイクルの
自動化

合成・
評価サイクルの
自動化

合成・
評価サイクルの
自動化

豊富なデータで新材料探索① 豊富なデータで新材料探索②

一方向の通信を実現するIoTセキュリティデバイス
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	 高品質なデータを、なるべく広範囲に、
かつ効率的に収集する。その基盤となる
のが、全国の大学、国立研究開発法人な
どの先端施設・設備を共用するネットワーク
「ナノテクプラットフォーム」である。2012
年に開始したナノテクプラットフォームは、
装置利用は年間3,000件を超え、ユー
ザーも2万人を超えている。この共用基
盤、人材、ノウハウを最大限活用して新た
に立ち上がった「マテリアル先端リサーチ
インフラ」では、装置の測定データをリアル
タイムで収集する技術（p.11-13	参照）を
活用し、全国の共用装置から生み出される
データ群を収集・変換・蓄積し、データベー

スの拡充を図る。
	「全国の共用装置を通じてデータを集め
るというプロジェクトは装置の共用ネット
ワークが発達しているアメリカなどでも実
はやっていない、世界で初めての取り組み
です」とマテリアル先端リサーチインフラの
小出康夫運営機構長は話す。
	 立ち上げの背景には、NIMSが進めて
きた材料データの収集と利活用、および
ナノテクプラットフォームの実施機関およ
び統括事務局として20年にわたって先端
装置の共用事業を運営してきた歴史があ
る。最新鋭の装置を使うユーザーのデー
タを集めることで、非常に質が高く、幅広い

データが集まるという考え方が、今回のマ
テリアル先端リサーチインフラに反映され
ている。
	 インフラ全体はセンターハブ、ハブ、ス
ポークが組み合わさった体制となる。ス
ポークとは設備を使って創出された高品
質データを収集する最前線である。ハブと
は自らもデータを収集するととともに、ハブ
およびスポークで創出された高品質データ
を蓄積し、データ変換、構造化などを担う。
スポーク、ハブは重要技術領域ごとに体制
が組まれ、各研究に特徴的な装置、データ
創出を効率的に行う。NIMSはセンターハ
ブとして、事業全体の運営を最適化する

事務局を担うことになる（p.14の図）。
　プロジェクトの成功には、データ創出の
現場とデータ中核拠点とが手を取りあうこ
とが必須だ。「データそのものをどう扱う
のか、データ構造、変換方法、生データの
扱いやデータ活用までを熟知した上で先
端装置のデータ収集を行わないといけな
い。これはトップダウンでは絶対うまくいき
ません。センターハブ、ハブ、スポークの各
代表者とのコミュニケーションを密にとり、

データを提供する側、活用する側の意見に
しっかりと耳を傾けて事業を進めていきま
す」（小出）。
　今回のプロジェクトの事業期間である
10年間を見据え、体制作りが進んでいる。
「10年経てばコンピューティングパワーや
先端装置自体など、環境も大きく変わるで
しょう。それに耐えうる体制やデータ創出
をしなければいけない。一方で、社会実装
される研究は20年、30年かかるものが当

たり前です。それをいかに短縮させること
ができるかが、データ駆動型研究の本質
であり目的だと思います。10年は長いよう
で、あっという間。その間に社会に実装で
きる材料を日本が先陣を切って、このマテ
リアルDXプラットフォーム全体でつくりあ
げたいと思っています」（小出）。
（文：小森岳史）

データの収集拠点を全国へ展開
「マテリアル先端リサーチインフラ」

材料創製のプロセスまでを含めたDXには
人の力がカギになる

研究現場で生まれる高品質なデータを収集・蓄積・共用する…この一連の流れを全国規模で展開するのが「マテリアル先端リサーチ
インフラ」だ。この事業にはこれまで20年間で蓄積してきた装置共用のノウハウが生かされている。

マテリアル先端リサーチインフラは、材料研究をデータ駆動型へアップデートさせるために不可欠なものだ。
人の力もうまく取り入れる仕組みを作り、日本の競争力維持のためにも次期インフラづくりに取り組まなければいけないと、
マテリアル先端リサーチインフラの曽根純一プログラムディレクターは語る。

革新的な
エネルギー変換を
可能とする
マテリアル

マテリアルの
高度循環の
ための技術

次世代
バイオマテリアル・

次世代
高分子マテリアル

次世代
ナノスケール
マテリアル

極限機能を
有する
マテリアル

マルチ
マテリアル化
技術

高度なデバイス
機能の発現を
可能とする
マテリアル

量子・電子制御
により革新的な
機能を発現する
マテリアル

重要技術領域

重要技術領域ごとにネットワークを形成し、ナノプラの共用設備やデータ対応型
設備で創出されるデータをデータ活用人材等により収集・集積・構造化

３つの技術分野に対応した
プラットフォームを形成し、
設備共用を実施

【新規事業】 マテリアル先端リサーチインフラ 【既存事業】 ナノプラ

ハブ

スポーク

スポーク

スポーク スポーク

スポーク

スポーク

スポーク

スポーク

スポーク スポーク

スポーク

スポーク スポーク

ハブ

スポーク

スポーク

ハブ

スポーク

ハブ
センターハブ

ハブ

スポーク

スポーク

データ中核拠点

将来的にデータ中核拠点へ接続

ナノプラから創出された
データを収集、蓄積

構造化された
データ

装置共用ネットワークをアップデートする

	 日本の輸出品目をみればわかるように、
素材、材料のウェイトは非常に高い。産業
競争力や経済安全保障の意味でも材料
研究は重要なものです。一方で、この流
れを今後も維持するためには昔の材料研
究の手法ではもう限界に来ていることも
確かで、DXはより必須になってきます。
　これからのデータ駆動型研究を見据え
たときに、より使えるデータを収集・蓄積す
るためには現場で出てきたビビットなデー
タをどのように効率よく集めるのか、また、
データの変換・構造化とともに、アクセス
のしやすさまでを考えた設備共用のありか
たが重要になってきます。
　ナノテクプラットフォームでは最新鋭の
設備を共用することで、日本の材料研究
を支えてきました。こうした横断的な設備
共用からさらにジャンプアップし、マテリア
ル先端リサーチインフラでは日本全体の
材料研究のDX化に寄与するためのデー

タ創出基盤としての役割が求められてい
ます。そのためのハブやスポークの体制
であり、重要技術領域の設定になります。
これらの技術領域は、日本として絶対負
けるわけにいかない７つの重要な研究領
域となります。
　材料設計は材料探索から始まりプロセ
ス設計までできて、はじめて機能します。
第一原理計算をして、材料の組成や構
造を決める手法が頻繁に使われるように
なってきましたが、その材料をどのようにつ
くるのかのプロセスが一番難しい。プロセ
スの手法、パラメーターもそれこそ膨大で
す。そこまで含めてのマテリアルDXは、と
てもチャレンジングになります。
　この高いハードルを越えて成功するた
めに、わたしは人材もたいへん重要だと
思っています。データとコンピューティン
グ能力だけでなく、DXの世界にHuman	
In	The	Loopという言葉があるように、

デジタル技術の世界に人のチェックや考
えもうまく取り入れていくことが重要になっ
てきます。
　マテリアル先端リサーチインフラでは、
ナノテクプラットフォームで培った最新鋭
の装置・インフラを最高の形で使いこなす
エキスパートが現場にいます。こうした人
の技術をマテリアルDXに組み入れること
が、データ創出においては非常に重要だ
とわたしは思います。
　データ創出・利活用の取り組みは産業
界にとっても大きなメリットになります。企
業が持つ自社のデータと我々が集めた
データを合わせることでまた別の視点を
持つことができるようになり、新たな材料
創製に結びつく。産学連携をより進める
ことで、日本全体の材料の産業競争力の
維持・向上に結びつくと確信しています。

装置共用ネットワークをアップデートする

曽根 純一 氏
Junichi Sone
国立研究開発法人科学技術振興機構
研究開発戦略センター 上席フェロー
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