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【エクゼクティブサマリ】 
 

１. 本プロジェクトの基本的な考え方 

本プロジェクトでは、我が国が強みを有する高分子機能材料を中心に、データ駆動型科学に基

づく材料開発を加速すべく、蓄電池や太陽電池に代表される中長期の創／蓄／省エネルギーデバ

イスの創出に供する、革新的高分子機能材料の開発を促進するマテリアルズ・インフォマティク

スの基盤構築を、産学共通の目標に据えて検討した。「社会ニーズと目標性能の整合」「データ科

学と検証実験の協同」「データ科学の素養もつ材料科学者の育成」の３つの切り口で踏み込むマテ

リアルズ・インテグレーション（ＭＩ）として取りまとめた昨年度の提言内容を起点に、今年度

は後２項目での残る課題を継続して検討し、高分子機能材料開発で世界を先導し続けるために、

産学協同して我が国の優位を活かしたＭＩ拠点の姿と実現に向けた道筋を提言する。 

 

２. 検討の視点と範囲 

（１）現状認識 

データ駆動型の材料開発手法であるマテリアルズ・インフォマティクスの検討が世界中で推進

されており、新しい方法論として衝撃を与えている。高分子材料の分野では、物質・材料研究機

構（NIMS）のデータベース（ＤＢ）“PoLyInfo”が世界的に先行しており、物質としての高分子構

造（入口視点）で物性値等を一覧できるＤＢとして高い評価と期待が寄せられている。一方、高

分子機能材料の出口（組成、部材工程、測定法等含む）データを主対象とした機能視点のＤＢは、

そのものが国内外で開示されていないのが現状である。別面では、データ源として質が極めて高

い機能材料の実測値等は産業界個社内に埋蔵しており、材料研究開発の加速のためには、そうし

た個々の出口データに適合したインフォマティクスの手順を提示し、データ連携に繋がるＤＢを

構築することが喫緊の課題であり、あわせＭＩ人材育成への踏み出しも重要である。 

（２）検討内容 

【機能材料インフォマティクス・ツールの提示とデータ連携の仕組み構築】 

 昨年度、大学で構築した超高 Liイオン伝導ポリマーと透明・超高導電フィルムのＤＢを補強す

るとともに、機械学習では分子構造をグラフ構造で表現し、高分子の化学式を汎用性高い記述法

で入力する方法の有用性を実証し、これを機能材料に適した一般性あるフォーマットの一つとし

て提示した。さらに先行する NIMSとも密に意見交換し、ＤＢ連結への普遍性を担保した。 

 Liイオン伝導性ポリマーに関するデータ連携の試行を基に、秘匿性の高い産業界のデータを連

結する場合のＤＢの管理と解析・運用手順について、学拠点を事例に、以下の通り整理した。 

① データは保守・点検ある専用サーバー（例えば、公的に認知・支援されている大学データ科

学センター）で、秘匿性を担保して管理し解析する。 

② 許可された、例えば大学での ID を付与された利用者は、与えられた権限内でデータ、解析プ

ログラムにアクセスする（他社データは閲覧不可）。 

③ 機械学習モデルは公知情報と個社データに基づき学習する。 

④ 結果は各社にフィードバックするとともに、大学は解析結果の理解を支援する。 
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【機能材料インフォマティクスへの産側の認識】 

 材料研究加速ツールとしてのＭＩの必要性は強く認識されているが、産では現状、過去データ

活用よりも、現在データ取得を進めている開発材料を事例に、データ取得の支援のため様々なイ

ンフォマティクス・ツールが模索されている。産側のニーズは、ビッグデータ化による広がりよ

りは、できるだけスモールなデータから解析を進めることであり、その点では本活動のコンセプ

トへの同意は得られている。一方で、産において個社データだけでの限界はまだ具体的には理解

されていないと言わざるを得ず、データ連携の有用性を広めるには至っておらず、産学の１：１

の連携事例の創出が切掛として期待される。なお当面各社毎にＭＩを進めていくにしても、将来

的なデータ連携の可能性も念頭に置き、共通のフォーマット・方法論への配慮が重要である。 

【ＭＩ駆動による機能材料開発コンソーシアム】 

大学と企業の１対１の関係を促進することをベースにしつつ、under one roof で産学が協調領

域でＭＩ駆動による材料開発を推進する、大学を拠点にしたコンソーシアム体制の要件をまとめ

た。拠点においては、大学にハイスループット開発のための必要なインフラ（分析、合成）を整

備し、産業界が共用できる運用体制を構築することも重要と結論づけた。 

【データ科学の素養もつ材料科学者の育成の具体化】 

産業界メンバーの具体的なニーズも取り込み、早稲田大学大学院における新たに２つの正規科

目「マテリアルズ・インフォマティクス：ＭＩの基礎スキルを学ぶ；ＭＩの応用を学ぶ」（各１単

位）の開設（2019年度秋学期～）で協力した。また、文科省「卓越大学院プログラム」（同大拠点）

とも、革新的なエネルギーマテリアル開発の切り口で協同した。今後はデータ駆動による産学共

同研究の経験と方法論の修得による産学双方の人材育成を通して、カリキュラムへフィードバッ

クし、新しい学問領域としての体系化していくことが重要となる。 

 

３. 産業競争力強化のための提言 

我が国が高分子機能材料開発で世界を中長期に亘ってリードし続けるためには、ＭＩを共通軸

にした機能材料の研究開発と人材育成を両輪で推進していくことが不可欠である。そのためにも、

大学をプラットフォームに産学が連携し、コンソーシアム体制で協調領域のデータ連携と材料開

発を実行・強化していくことを提言する。 

具体的には、大学と個社の１対１の連携を融合することを視野に入れ、大学を核にしたコンソ

ーシアムを組織し、共通ＭＩおよび共用可能なハイスループット開発のための必要なインフラ（高

速・多次元分析、合成装置等）を協調領域として材料開発を進め、ゴールとしてＤＢ連携による

材料開発を目指す。軸となるＤＢに関しては、NIMS 等のナショナルＤＢへの接続を想定して、プ

ラットフォーム間で密に連携し、機能材料に適した共通フォーマットを作成していく必要がある。 

ＭＩ人材育成は、実際の出口に繋がる材料開発と組み合わせることでその相乗効果が期待でき、

進行する卓越大学院プログラム等を活用した産学双方の人材育成を通して、ＭＩ人材の母数増加

に注力すべきである。 
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【はじめに】 
 

 世界各地で地球温暖化が原因と推測される異常気象が顕在化し始めており、温暖化対策は待っ

たなしの状況である。パリ協定の採択・発効以降、世界共通の長期目標として掲げられた「産業

革命前からの気温上昇２℃未満／1.5℃努力目標」に向け、政府・企業・自治体等も含めたあらゆ

るステークホルダーにおいて温室効果ガスの排出を削減する機運が高まっており、IPCC総会での

1.5℃特別報告書採択等を背景に、その目標はさらに野心的に、「今世紀後半のカーボンニュート

ラル」から「2050 年のネットゼロエミッション」が主流となってきている。その一方で 2018年の

CO2排出量は過去最高を記録している。理想と現実の乖離がますます拡大するなか、日本のエネル

ギー政策・状況に即した、ネットゼロエミッションという最終目的に向かう、具体的な道筋を描

くことが求められている。 

 日本では 2019 年６月の「パリ協定に基づく成長戦略としての長期戦略」にも示されている通り、

イノベーションが脱炭素社会実現に向けた柱に据えられており、その実現の鍵はコストとスピー

ドにある。コスト競争力は世界市場で戦うための必須要件であり、革新的な性能を実現したとし

ても、社会実装されなければその性能が発揮されることもない。また、より一層のスピード感を

持ち、従来にはない新たな価値を提供するためには、産学官連携の本格化を通し、アカデミアの

知の財産をイノベーションの起点とするための取り組みの強化が求められる。 

エネルギー分野のイノベーションは、装置や設備のネットワーク化とシステム全体として最適

化、および個々の装置・機器レベルでの革新的な排出削減技術の社会実装、の両輪が不可欠であ

る。本プロジェクトでは、我が国の基盤産業の一つである材料分野、なかでも、軽量・加工性・資

源的制約の少なさ等からコスト競争力が期待される高分子材料に関して、データ駆動型の材料創

生手法であるマテリアルズ・インフォマティクスを活用した革新的材料の開発加速に関し議論を

重ね、提言をまとめた。我が国が高分子機能材料開発で世界を中長期に亘ってリードし続けるた

めには、マテリアルズ・インフォマティクスを共通軸にした機能材料の研究開発と人材育成を両

輪で推進していくことが不可欠であり、その拠点として、産学の人・データを集積させることが

可能な場としての大学が果たす役割および産学連携の姿を示した。 

脱炭素社会に向けた「サステナブルなエネルギーシステム」の実現を目指し、ゲームチェンジ

を引き起こし得る新たな革新的機能材料の創出への期待は大きく、その加速のための取り組み

は、日本の産業競争力強化に大きく貢献するものである。今後の展開に関し、関係各位の多大な

る支援をお願い申し上げる。 

 

産業競争力懇談会 

理事長 

内山田 竹志 
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【本 文】 
 

１．プロジェクトの背景 

１－１．エネルギーエコシステム実現に向けた革新材料への期待 

「エネルギーの多様化、安定確保」は、新たな経済社会「Society 5.0」の実現に直接繋がる社

会骨格として、また我が国の産業競争力にとっても最重要課題であり、エネルギー・環境イノベ

ーション戦略「NESTI2050」においても具体的項目が提案されている。なかでも直近の COP25 でも

再確認されたように、世界全体での温室効果ガス排出量の削減、またエネルギー自給率向上に沿

ったエネルギーリソースの革新が迫られており、蓄電池やエネルギー変換デバイスに代表される

創エネルギー／蓄エネルギー／省エネルギー分野での技術的なブレークスルーと社会実装が不可

欠であることは、本 COCN の提言「2050 年に向けたエネルギー分野の技術的課題とブレークスル

ー」（2018年 7月）でも強く指摘されている（1）。図 1に例示のように、エネルギーシステム全体

として最適化し、エネルギーの創出と徹底的な有効利用を実現するためには、エネルギー関連の

分散した小規模・大量設備を短距離も含め双方向で瞬時応答・デジタル化して連鎖的に繋ぐこと

できる、革新的な創/蓄/省エネルギーデバイスの開発と社会実装が強く望まれている。 

 

図１. エネルギーシステム最適化に向けた創／蓄／省エネルギー革新技術の開発 

 

革新的な性能を有する創／蓄／省デバイスの開発および社会実装に向けては、デバイスを構成

する鍵となる個々の機能材料レベルでの技術革新が不可欠となる。高分子機能材料群に代表され

る材料分野は我が国の基盤産業の一つであり、材料開発において、正確な実験に基づくデータ、

ものづくり技術・ノウハウ、製造プロセス技術と蓄積で、他国に対して優位性がある。特に、機

能材料はその性能差がダイレクトに各社の競争力に繋がるため、競争領域での研究開発として実

施されてきた。しかしながら、長期視点でのエネルギー問題の解決、グローバルな材料開発競争

の激化のなか、我が国におけるエネルギーデバイス用革新機能材料の開発時間とコストを大幅に

短縮するためには、その切り札の一つとして後述のデータ駆動型科学マテリアルズ・インフォマ
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ティクスが目されており（図 1）、産学官が連携した非競争領域を設定し、協働することが喫緊の

課題であるとの認識が共有されつつある。 

 

１－２．マテリアルズ・インフォマティクスの動向と高分子機能材料での課題 

「第４の科学」とも呼ばれるデータ科学の進展により、近年、材料科学分野でもデータ駆動型

の材料創生手法であるマテリアルズ・インフォマティクスの検討が国内外で推進されている (表

１) 。 

表１. マテリアルズ・インフォマティクスのプロジェクト比較 

プロジェクト名称 機関 特徴 

国内 SIP ｢革新的構造材料｣

(2014～2018) 

NIMS ①無機系革新的構造材が主ﾀｰｹﾞｯﾄ。②工学的視点

からのﾏﾃﾘｱﾙｽﾞ･ｲﾝﾃｸﾞﾚｰｼｮﾝとして、理論、実験、解

析、ｼﾐｭﾚｰｼｮﾝＤＢなどを融合し研究開発。 

JST｢情報統合型物質･材

料開発ｲﾆｼｱﾃｨﾌﾞ(Mi2i)｣

(2015～) 

NIMS ①ﾃﾞｰﾀ駆動型の研究手法の開発。磁性材料、伝熱･熱

電材料、蓄電池材料などがﾃｰﾏ。②情報統合型物質探

索･材料開発ｼｽﾃﾑ･ﾂｰﾙの構築と普及が目的。 

NEDO｢超先端材料超高速

開発基盤技術(超超)ﾌﾟﾛ

ｼﾞｪｸﾄ｣(2016～) 

産総研 ①有機系機能性材料を対象に、計算科学技術、先端

計測技術、ﾌﾟﾛｾｽ技術分野での研究開発に導入するｲ

ﾝﾌｫﾏﾃｨｸｽ手法開発。②ﾃﾞｰﾀ蓄積・連携に主眼。 

NEDO｢材料ﾃﾞｰﾀ構造化 AI

ﾂｰﾙ開発｣（2019～） 

奈良先端

大・産総

研他 

①和誌「高分子論文集」を対象に、文献・図表から

特性・物性等の抽出ツール、教師データ作成技術の

開発。②化学系 6社が参加。 

NIMS｢ﾏﾃﾘｱﾙｽﾞ･ｵｰﾌﾟﾝﾌﾟﾗｯ

ﾄﾌｫｰﾑ(MOP)｣(2017～) 

NIMS ①ﾎﾟﾘｵﾚﾌｨﾝなど汎用高分子材料のＤＢ構築が第一

目標。②国の基幹ＤＢを目指す。 

SIP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～) 

NIMS ①発電ﾌﾟﾗﾝﾄや航空機体･ｴﾝｼﾞﾝ等の先端材料･ﾌﾟﾛｾ

ｽを例に、材料/重工ﾒｰｶと連携して成果実装。②性

能から材料･ﾌﾟﾛｾｽ設計する『逆問題 MI』の展開。 

MathAM-OIL 東北大･産

総研 

相分離構造、低分子ｲｵﾝ伝導率などの解析を主対象

とし、計算科学の連携による拡張性を重視。 

COCN｢ｴﾈﾙｷﾞｰ革新に向け

た MI 基盤の構築｣(2018

～) 

本プロジェクト 

早大･JXTG

ｴﾈﾙｷﾞｰ他 

①実用化への接続を意識し、社会ﾆｰｽﾞと目標性能

の整合、検証実験の協同、ﾃﾞｰﾀ科学の素養もつ材料

科学者の育成を目指すﾏﾃﾘｱﾙｽﾞ･ｲﾝﾃｸﾞﾚｰｼｮﾝンのも

と遂行。②ｴﾈﾙｷﾞｰ･ﾃﾞﾊﾞｲｽに用いられる高分子機能

材料に対象を絞り、ｾﾞﾛからＤＢを構築、企業ﾃﾞｰﾀ

との連携・信頼性を担保する再実験も含める。 

海外 有機･無機･合金材料を対象として Polymer Genome (米･ｼﾞｮｰｼﾞｱ工大)、ChemSpider(英化

学会)、 MatSEEk (豪･ｸｨｰﾝｽﾞﾗﾝﾄ大)、Materials Genome Initiative(中･上海大)、Creative 

Materials Discovery Project( 韓 ) 、 NOMAD Laboratory( 独 ﾏ ｯ ｸ ｽ ﾌ ﾟ ﾗ ﾝ ｸ 研 ) 、

Materials’Revolution(瑞西)等のﾌﾟﾛｼﾞｪｸﾄが推進されているが、ＤＢ非公開、機能物性

ﾃﾞｰﾀ未整備など実際は運用困難。 

 

マテリアルズ・インフォマティクスによる材料開発を目指す流れの切っ掛けは米国の Materials 

Genome Initiative（2011）であった。しかし有機・高分子材料に絞ると、継続した海外での、特

にデータベース（ＤＢ）を構築・運用する動きは多くはない。ジョージア工科大 Ramprasad 教授

は Polymer Genomeを立ち上げ運用している（2）。Polymer Handbook（John Wiley& Sons社、1989）
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から古典的なデータは取り込み、実験研究者らとの共同研究を通したデータ取得で順次拡充して

いるが、組織的な運用には必ずしも現時点では到っていない。シカゴ大 de Pablo教授は高分子構

造を対象とした計算化学・シミュレーションの第一人者であり、マテリアルズ・インフォマティ

クスのポテンシャルを早くから提唱してきたが（3）、同研究室内にはＤＢとして立ち上げられて

はいない。現在主流であるシミュレーション基盤のマテリアルズ・インフォマティクスの延長で

は、実践レベルの精度実現に難点が指摘されている。当分野の最新の総説（Walshら, 4）や、仮

想物質探索(Spacier, 吉田ら, 5)に例示されるように、公開されているマテリアルズ・インフォ

マティクス研究は大半が理論計算の再現・補助目的でまずは検討されている現状にあるとも言え

る。 

一方、学術論文出版社（特に Elsever社、Wiley社、アメリカ化学会）でのマテリアルズ・イン

フォマティクス、例えば Literature Mining 手法や図表からの情報抽出法の開発などは進展が極

めて急で、そのデータ資源と権利関係の囲い込みには特に注視すべきである。欧米企業の個社、

例えば独 BASF や Evonik 社、では高分子・有機材料の研究開発にマテリアルズ・インフォマティ

クス活用すべく強い動きが見聞されるが、大学等オープンな組織としての展開は若干滞っている。 

米国でのマテリアルズ・インフォマティクス提唱に大きな遅れとることなく、物質・材料研究

機構（NIMS）は我が国のマテリアルズリサーチ・バンクとしてのＤＢ構築・活用拠点としての活

動を開始している（表 1、情報統合型物質・材料開発イニシアティブ（JST）、革新的構造材料（SIP）

プロジェクト等）。NIMS物質・材料ＤＢである“MatNavi”（6）の一つに、有機・高分子材料を対

象とした世界で先駆また最大のＤＢである PoLyInfo（7）がある。高分子学会編の紙媒体「高分子

データ・ハンドブック」（培風館、1986）の JST支援でのＤＢ化が起点で、2003 年より NIMS に移

管して構築を開始し、現在、文献 6万件からポリマー2万 7千種、ブレンド、コンポジット、モノ

マー各 2千種余、物性項目 30万点超に到っており、世界最大のＤＢである。 

PoLyInfoは学術文献から高品質のＤＢ作成が特徴で、年間数百文献から専門家 OB 10名のダブ

ルチェック体制で 20 年超のデータ取り込み・蓄積がなされている。化学式、構造、成分、物性な

どからの検索機能を備えている。歴史と人手による物質毎の整理が質高くなされている反面、近

年の機械学習でのアクセスや材料応用のＤＢとしては、使い勝手が必ずしもよくない面もある。 

これを受けて NIMSでは「機械学習用 API」として改修に着手しており、AI読み取り、プロセス

情報の自動抽出など対応の「PolyData」として近々披露との告知がある。 

上記のように PoLyInfoは、物質としての高分子構造（入口視点）で物性値等を一覧できるデー

タベースであり、先駆的に整備が進められている。一方、機能材料の実験・実測データ（組成、部

材としての作製工程、機能の測定法等）を主対象とするアプローチは、運用可能なＤＢを実デー

タから構築する方法論とともに、要望も強く今後一層の拡充が必要となっている。本プロジェク

トで試行するＤＢは、PoLyInfoとは逆向きの、出口の機能視点で性能、枝分れなど分子構造、高

次構造、組成、試料の作製法、温度など測定条件・方法等を精査・収集したデータから構成して

いる。後述のように例えば、Liイオン伝導性の予測には高分子に限らず多彩な低分子塩、各種添

加剤 (可塑剤、無機粒子) やナノ構造 (グラフト等) に対応した形式が必要である（表２）。本提

案のＤＢは将来的には公共ＤＢである PoLyInfoとの連結や組み込まれ統合も想定している。 
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新エネルギー・産業技術総合開発機構（NEDO）の「超先端材料超高速開発基盤技術プロジェク

ト（超超プロジェクト）」では、企業 18 社が参画した組合も構成し、有機材料や機能性材料の開

発基盤として計算科学-先端計測-製造プロセス技術を高度に統合化を目指している（8）。同 NEDO

プロジェクトの後半では、上記にあわせインフォマティクスのツール開発に力点を置いている。

技術論文（高分子学会出版の和文学術誌「高分子論文集」）から高分子材料の物性・機能情報等を

抽出する手法、また高分子材料のコーパス構築とオントロジー設計が目指されている（9）。さら

に国内でも、機能材料に特化したＤＢの構築とサービスを目指す動きは、スタートアップ企業を

含めあるが、学術論文をもとにしたＤＢでは出版社側の知財権など未解決点も潜んでいる。 

 

表２. 本プロジェクトＤＢと PoLyInfo(物質・材料研究機構、現時点公開)の比較 

項目 本プロジェクトＤＢ PoLyInfo 

データの特

徴 

対象物質 高分子、複合体、組成物 1) 汎用高分子 2) 

解析する物性 機能物性 主として基礎物性 

総データ数 > 104 > 3 x 105 

イオン伝導度データ数 ◎3) △4) 

ＤＢの構造 データフォーマット イオン伝導体にﾁｭｰﾆﾝｸﾞ 5) 共通フォーマット 

化学構造 既存の SMILES記法 6) 独自フォーマット 

高次構造・末端構造等 グラフ構造 テキスト 7) 

プロセス情報・組成情

報 

表形式、グラフ構造 テキスト 7) 

サービス 配布時のデータ形式 機械学習に適した表形式 一般ユーザはデータ毎に

手動 

公開先 一部は公開 NIMS登録会員に配布 

1) 低分子物質を含む. 2) 複合体を含む. 3) 組成や温度範囲を網羅. 4) 汎用ＤＢとして構築され、

ｲｵﾝ伝導など特定の物性を抽出した場合はﾃﾞｰﾀ数が必ずしも充分でない.室温付近の代表値に限定. 5) 

現状では情報量・精確さ・簡便さの全てを満たす共通ﾌｫｰﾏｯﾄが存在せず、予測精度の向上を最重要課題

としてﾃﾞｰﾀ形式や対象を適宜最適化している. 6) Simplified Molecular Input Line Entry System. 

7) ﾃｷｽﾄﾃﾞｰﾀの機械学習は現在の AI 技術では基本的に困難. 

  

１－３．本プロジェクトの出口と目標 

本プロジェクトのターゲットは、エネルギー機能を有する革新的なデバイスに用いられる高分

子機能材料の創生であり、我が国が中長期の機能材料開発で世界をリードし続けるためには、デ

ータ駆動型科学の活用が不可欠である。2018年度は、高分子機能材料のマテリアルズ・インフォ

マティクスを、「社会ニーズと目標性能の整合」「データ科学と検証実験の協同」「データ科学の素

養もつ材料科学者の育成」の３つの切り口で踏み込むマテリアルズ・インテグレーション（ＭＩ）

として検討し、材料開発のための産学共用のＭＩ拠点として整備すべき項目について取りまとめ

ている（図２、2018年度 COCN本プロジェクト報告書に「ＭＩ」の既用例と本プロジェクトでの意

図を記載）。「データ科学と検証実験の協同」「データ科学の素養もつ材料科学者の育成」について

は、2019年度継続して議論するのが本プロジェクトである。 
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図２. 本プロジェクトの全体像 

 

これらエネルギー材料・デバイスのイノベーションを推進するためには、バルク・表界面構造、

物性、デバイス構成、プロセスの全体を結び付ける「マテリアルズ・インテグレーション（ＭＩ）」、

さらに、探索空間を絞り込み高い効率で迅速に開発できる機能材料のハイスループットな分析・

合成・評価法の開発とその新たな実装も急務となっている。本プロジェクトの目標は、上述の通

り「エネルギー分野の革新的デバイスの創生」であり、時間軸としては 2030年頃のデバイスの社

会実装開始および 2040 年頃の本格的な普及を想定している。こうした長期的な取り組みに対し

て、2019年度の本プロジェクトの出口は「機能材料開発に関するＭＩ駆動型開発の協調領域設定」 

を踏まえた「ＭＩ駆動型開発拠点の構築提言」とした（図３）。 

 

図３. 本プロジェクトの目標と出口 

 

具体的には、ＭＩを共通軸にした機能材料の研究開発と人材育成を、大学をプラットフォーム

に産官学が連携し、推進していくことが不可欠である。協調領域の高分子機能材料（出口視点）
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ＤＢ構築と連携また材料開発の実行には、大学と各個社の連携を融合すべく大学を核にして国プ

ロも活用したコンソーシアムの組織化が望まれる。融合データに基づき協調領域の材料開発を進

めるためのＭＩ拠点として強化し、実例を訴求できると考えている。拠点においては、産側が共

用可能なハイスループット開発のための必要なインフラ（高速・多次元分析、多点高速合成装置

など）の整備と利用支援も含む運用が重要である。 

なお軸となるＤＢに関しては、NIMSに代表される国ＤＢへの接続を想定して、機能材料に適し

た共通フォーマットの作成も密に連携して議論した。 

ＭＩ人材育成は、実際の出口に繋がる材料開発の視点と教材を組み合わせることでその相乗効

果が期待できるとの多くの意見が出た。進行する文科・卓越大学院プログラムも紹介され、これ

らを活用した産学双方の人材育成を通して、カリキュラムへのフィードバックによる新しい領域

としての体系化と、企業側の理解による参加者増加に期待が寄せられた。 

本プロジェクトでは、我が国が中長期の機能材料開発で世界をリードし続けるために、ＭＩ駆

動型の材料研究開発と人材育成を両輪で進めるための産学官が連携・共用できるＭＩ基盤を構築

すべく、コンソーシアム体制に繋がる整備について、提言をまとめた。 
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２．機能材料データ連携の仕組み構築 

２－１．データベースの構築とフォーマットの提示 

機能高分子材料のＭＩを試行、議論、問題点等を抽出するに当り 2018 年度に、「社会ニーズと 

目標性能の整合」、すなわち産学が共に関心もち、かつ挑戦的なテーマとして、次の２課題を選定

した。 

① 超高イオン伝導性：全固体超高容量・高出力蓄電池で鍵となるシングルイオン型超高 Li イオ

ン伝導性ポリマーについて、目標値 10-2 S/cm（既知より 2桁高） 

② 透明・超高導電性：照明・太陽電池などに組み込む透明・導電フィルムについて、表面抵抗 5

Ω/sq（導電ガラスに匹敵）。 

図４. イオン伝導性ポリマーでの機械学習・仮想スクリーニング・実験実証 
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これら 2性能で関して、2018 年度構築のＤＢに最新の公開論文・報告書等から性能、測定条件・

方法、組成、高次構造、物性、製法など材料の出口を視点に精査・収集したデータを数千点以上

追加し、補強した。なおデータ収集は専門家と大学院生の手作業で実施した。 

帰納的な機械学習により機能との相関を求め、目標値を持ち得る新規構造群の提案に至るマテ 

リアルズ・インフォマティクスの流れを精度高く例示した（図４）。 

これら極めて多彩なデータを取り込み機械学習に供するＤＢの構造として、早稲田大学（小柳

津ら）では本プロジェクトも通して、高分子の化学構造を汎用性高い記述法で入力するとともに、

高次化学構造、組成、実験操作、製法情報などをグラフ構造も含めて表現し機械学習する方法が

有効であることをはじめて実証し、これを機械学習に適した一般性あるフォーマットとして提示

している（10）。信頼度高く運用可能なマテリアルズ・インフォマティクス技術の実現のため、「任

意の特性・材料に適用可能」、「精度９割以上」かつ「所望の特性水準を満たす」条件で創エネル

ギー／蓄エネルギー／省エネルギー分野の新材料を提案可能なマテリアルズ・インフォマティク

スシステムの実現に繋がると考えている。具体的には以下である。 

 (1) 実験データベース構築の方法論 

化学プロセス情報を簡潔・包括的に記述可能で機械学習用にも利用出来るＤＢ記法を試行し

ている。記述表現力と導入コストの低さを両立すべく実験操作に係るテキストまたはフローチ

ャートをグラフ構造として自動解析する手法を提示している（図５）。材料・操作・測定情報を

一律に行列表現として記述後、グラフニューラルネットに訓練し、各因子の物理的意味も学習

させるものである。 

実用性高い一連の管理・解析ツールを参加企業のスモールＤＢと連携・共有する仕組みを構

築し、本システムの提供を通じ、一つのデファクトスタンダードの候補になると期待している。 

 

図５. グラフ理論による実験操作の行列表現 
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図 6. 種々のデータベース(DB)のマルチタスク学習 

 

(2) ベイズ深層学習モデルの検討 

外挿予測可能で、実験の不確定性や信頼区間を表現可能な学習モデル(Gaussian 過程, 

Bayesian ニューラルネット等)の導入はＭＩに対しても有効であると考えられる。外挿領域で

の精度向上のため、記述子の追加(>103)・他ＤＢでの転移学習やマルチタスク学習を通じて記述

子内の背後則を見いだし、未知試料が内挿領域へ移動するよう座標変換することも一つの有力

な方法論となろう。一例として、コンピュータ上で自動生成した化合物構造の特徴抽出を通じ

た転移学習を経て、例えばイオン伝導体の特性予測時の予測誤差の減少を確かめている。 

(3) 共通スクリーニングシステム・ＭＩの構築 

グラフ構造データベースに対応したベイズ深層学習システムを具体的材料へ適用し、実験デ

ータを集積している。産学の多彩なデータ追加により予測精度・適用可能な対象を増加させ、

既に構築済みの基礎ＤＢ(> 104件)を基盤に、データ追加と信頼度向上による正の相乗サイクル

を推進し、社会実装にも適う予測性能を有したＭＩの共通スクリーニングシステムの構築に繋

がると考えられる。 

 

図７. データベースの変換（化学情報の数値化） 

 

DB1

深層学習
モデルDB2

DB3

物性A

物性B

物性C
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図８. 記述子の追加と深層・転移学習による予測精度の画期的向上 

 

以上のように、ＤＢに含まれない新材料に対する高信頼予測を可能にするため、ベイズ深層学

習モデルを構築し外挿予測を試験しつつある。本アプローチの従来ＤＢ・インフォマティクス技

術に対する相違点・優位性は以下である。 

・機械学習により莫大な候補群から狙った物性もつ材料が抽出可能になりつつある。データ収集

コストの観点から、現状では単一予測モデルにつき単一物性しか予測出来ないが、実装に繋げ

るべき材料では化学安定度、機械強度、界面物性、溶解性、安全性など多機能の複合制御が必

須である。 

・絞込みの補助手法としての合成容易性スコア(Schuffenhauer ら, 11)等の既存アルゴリズムで

は、経験値を導入せざるを得ない現状にある。 

・標準ＤＢのプラットフォーム化と共通解析コードの開発により、多彩な機能材料物性を一括予

測・スクリーニング・提案するプロセスを初めて実現できる。 

 今後、対象となる材料機能の拡がりに向け、転移学習に加え、諸物性・データベースのマルチ

タスク学習の手法も試行している。 

 

２－２．データ連携のスモールスタート 

 高分子機能材料開発は産業界にとって競争領域に直接結び付く研究開発テーマであるため、産

業界が保有するデータが開示される事例はほとんど無い。たとえば後述のように、高分子材料で

産学データ連携を目指している NIMS の化学 MOPにおいても、対象は汎用ポリオレフィンに限定さ

れている。本プロジェクトでは、早大が主体的に検討した前述のＤＢ作成および材料構造提案ま

でのフローの見える化を通して、改めてＤＢ連携の可能性を呼びかけたところ、複数の企業から

前向きな回答を得た。  

まず一例として、機能材料のＤＢ連携の試行として、JXTG エネルギーで蓄積されている Li イ

オン伝導性ポリマーに関する信頼度高い実験データをネガティブデータも含め丹念に手作業で読

み取り、提示フォーマットに沿って同性能に特化したスモールＤＢを作成した。早大協力の下、

機械学習を実施するとともに、そのＤＢを、材料化学式は未開示のまま上記公開情報に基づくＤ

Ｂと連結した。連携により、データ拡充による精度向上、性能を支配する因子（高分子の分岐構

造や添加物など特微量）が両ＤＢで異なること、背景にあるメカニズムの解釈や予想性が高まる
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など、スモールスタートのデータ連携の効果が示された。 

 

図９. 産学ＤＢの統合（スモールスタート） 

 

機能特化した材料ＤＢの質向上とデータ連携により、例えば Li イオン伝導ポリマーにおいて

も、目標 10-2S/cmを達成しうる候補物質を提示できる手応えをメンバー内で共有している。 

20-30年前に我が国が世界に先駆け研究開発してきた、エネルギー関連機能材料・部材の質量と

もに極めて高いデータが産側個社に埋蔵している（本プロジェクトで対象とした前述の Liイオン

伝導体は鍵部材として、正に 2018 年ノーベル化学賞での顕彰に到った）。これら過去の出口デー

タの掘り起し、価値の見直しは、現時点でしか成し得ない課題である。 

 

２－３．協調領域でのデータ連携に向けて 

 大学と産側個社とのデータ連携に際し、まずＤＢの管理と解析・運用手順について、学を拠点

とした事例で整理した。 

 

図 10. データベースの管理 
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（1）データは保守・点検のある専用サーバー（例えば、公的に認知・支援されている大学デー 

タ科学センター、12）で、秘匿性を担保して管理し解析する。 

（2）許可された利用者、例えば大学での嘱託研究員や特定科目履修生として身分確認の ID 保有

者は、与えられた権限内でデータ、解析プログラムへアクセス（他社データは許可なく閲覧

不可）。 

（3）機械学習モデルは全データ（公知情報と個社データ）を学習。各社の提供データ数が増え 

れば、機械学習の予測精度は向上。 

（4）各社データ解析結果をフィードバックするとともに、要望に応じて大学は、親ＤＢ情報を開

示するとともに、ツールの特性と限界・信頼性、解析結果や背後則の理解を支援。 

 一方、化学・物質材料のデータ連携とマテリアルズ・インフォマティクス共有について、先行

するプログラムでの現状と課題を調査した。産業界でのデータ連携については、経産省 Connected 

Industries の施策後押しのもと、協調領域でのデータ共有と和語資料での AI ツール開発やシス

テムの展開について NEDOプログラムや、材料分野での日本化学工業協会での問題点の整理と提言

がなされている（13）。   

国研を足場としての企業間連携としては、NIMS によるマテリアルズ・オープン・プラットフォ

ーム(MOP) があり（14）、NIMS の取組みに関し勉強会も実施した。汎用ポリオレフィンを対象とし

た化学大手４社が参画する MOPでは、NIMSと４社がターゲットを共有した上で、NIMSが実施する

試料の成形・基礎物性等の測定・評価を通して NIMSフォーマットでのＤＢを構築している。その

ＤＢを用いたＭＩ解析のノウハウをメンバー内で共有することで将来使える技術を作ることを目

指すとともに、今後の各社－NIMS 間のクローズドな競争領域への移行もできる建付としている。

機密性の高い企業データを社外に出すのは極めて困難な現状と、それを認識しての打開策として

学ぶところが大きかった。 

 

２－４．ＭＩ推進と連携に当たっての課題 

 本推進テーマの具体的事例として進めてきた「超高イオン伝導性」と「透明・超高伝導性」を

有する機能性高分子のＤＢについて、１：１の連携事例を増やすことで企業の材料データ活用を

促し、産が外部とのデータ連携の有用性を強く認識することでさらなるデータ連携の機運が高ま

ることを期待していた。しかしながら、昨今のデータサイエンスの盛り上がりやマテリアルズ・

インフォマティクスのプロジェクト進捗の一方で、特に機能材料開発においては、企業は自社内

にクローズしたデータ活用を志向していることもあり、大学と個社の１：１の連携事例を増加さ

せるには至らなかった。 

様々な分野で「データをどんどん使っていこう」という機運が急速に高まっている一方、「企業

からデータが出て来ない」というギャップを多聞する。本推進テーマもその一例と言えるが、機

能材料の開発研究を事例にその要因を考察すべく、改めてメンバー企業に対し推進テーマ活動の

進捗を踏まえたアンケートを実施し、機能材料開発でのデータ連携に当たっての課題や産のニー

ズの抽出を試みた。その結果を表３に示す。 

材料開発のツールとしてＭＩを使うことの必要性は各社共に強く認識されており、多くの企業
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で自社データに基づくＭＩ活用の体制が整備済あるいは準備が進められている。その中で今回、

各社から自社の材料データが出て来なかった主な要因として、「現在ＭＩが競争領域のツールとし

て使われている」「データを取得する現場でデータ活用の価値が浸透しきれていない」の２点が挙

げられた。材料性能、特に機能材料では常に差異化が求められるなか、個社に閉じたデータ知見

の下でのＭＩでは従来の材料開発の延長を脱し得ず、中長期を見据えた材料開発・ＭＩの活用に

おいては、実際にデータを取る開発実験者を主体的にデータ連携も睨んで巻き込むことが必須で

あり、言い換えると実験者が初歩的でもＭＩを修得しその価値を認識する仕組みの構築が求めら

れる。 

① 競争領域の開発ツールとしてのＭＩ 

 本推進テーマでは、「非常に難易度が高い性能を実現すべく、各社の過去の知見を融合する」

ことを協調領域において検討を進めてきた。一方で、ＭＩの使われ方としては、本推進テー

マでも検討し、またアンケートでも明らかになった通り、各社では「自社のスモールなデー

タを主体にして、次の打ち手をＭＩで導きだす」という、スモールデータ解析に重きが置か

れ、実際に様々な取組みが行われている。これは言い換えると、競争領域の材料開発にＭＩ

が適用されている、ということであり、データ連携のハードルはより高くなっている。 

 現在、データ活用側は様々なＭＩツールを試しており、ＭＩツール提供側も他のツールと

の差異化のための機能向上を進めている。そのため、ツールの方法論やフォーマットは玉石

混合になっており、これがアンケートにもある「共通ツールとしてのＭＩの整備」の声にも

繋がっている。当面各社毎にＭＩを進めていく流れは重要だが、自社の材料開発の知見に閉

じていても延長線上の材料開発にしかならないのは自明であり、革新的な機能を有する材料

の創出を目指し、将来的にデータを連携させる可能性を念頭に置き、今の段階から共通のフ

ォーマット・方法論でＭＩを行っていく、という認識が重要である。 

② データの価値に対する温度差 

 データ活用機運の高まりは材料開発現場にも届き、データ活用が進められている。一方で

アンケートや議論を通して、研究現場においては、過去データや論文データのＤＢ化等、非

常に労力を要する部分には工数を割けず、現在各社で業務として進めている新規材料開発に

まずＭＩを試行しつつある状況である。こうした取組みにおいてはスモールデータ解析が中

心にならざるを得ず、実験者が次の打ち手を検討するにあたって、自身の経験・知見ででき

る部分も大きいこと、各社では実験とＭＩが別の部門で行われることが多く実験者がＭＩの

有用性を体感する機会が限られていること、実験者が自分たちでツールを使おうとしてもそ

の複雑さからまだ難度が高いこと、等の理由から、材料開発現場において、データ活用の本

気度を醸成するには至っていない、と現時点では判断された。 

 ＭＩを開発ツールとして根付かせるには、実験者自身がＭＩを使いこなすための教育に加

え、各社の実験現場の指揮命令系統レベルで、これまで取得してきたデータを整備し活用す

ることを業務とし、現場の実験者の目線で活用可能なＤＢに仕上げていく、という取組み、

ならびに、将来的なデータ連携を視野に入れ、国レベルでは材料データを提供することの対

価を議論し、定めていくことが重要である。 
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表３．アンケート結果 

質問 回答の概要 

１．ターゲット設定について 

① 推進テーマで設定した

ターゲット材料がニー

ズに一致したか 

多くの材料メーカーより「ニーズの方向性（分野、領域）は一致

する」との回答を得た一方、「ポリマーに限定はしない」「完全に

は一致しないが材料の設計因子の考え方は共通」等、自社保有デ

ータと構築したＤＢが一致しない、という声も挙げられた。 

② 競争領域の材料開発を

外部連携で実施する可

能性 

開発のスピードアップには不可欠であるというのが共通認識で

ある一方、連携する際にはクローズであることが前提である意見

が多かった。 

２．開発ツールについて 

① 推進テーマを通して開

発したツールを使って

みたいか 

多くの材料メーカーより「使ってみたい」との回答を得た。主な

理由として「自社のスモールデータと論文データベースの連携に

期待」「データが少なくても最適解が抽出できる可能性がある」

「外挿領域の予測に興味」「現在使用しているツールとの比較と

して」「アウトプット説明が可視化されていれば使ってみたい」

等が挙げられた。 

② 使ってみたいが、使わな

かった理由 

機密上の問題以外に、今回構築したＤＢにそのまま適用できる自

社データがない（自社ターゲットとＤＢの不一致）こと、自社タ

ーゲット向けに論文からＤＢを作成する工数を割けないこと、自

社でデータ専門部隊が存在すること、理由として挙げられた。 

③ マテリアルズ・インフォ

マティクスのツールで

欲しい機能 

公開で使用可能なＤＢ自体の要望に加え、データを取り扱う専門

家ではない実験者（初心者）にとってはまだツールとしてハード

ルが高く、より簡易に使えること（あらゆるツールを一つに統合

したプラットフォーム、実験データを自動的に取り込める環境

等）を望む声が挙げられた。 

④ マテリアルズ・インフォ

マティクスと計算科学

の違いの社内理解 

「理解は進んでいる」「混同されている」等、各社各様であった。 

３．マテリアルズ・インフォマティクスツールの自社開発 

① 大学への期待の有無 抽出された内容に関する科学的根拠の深堀り、インフォマティク

スの最新技術、等 

４．コンソーシアムについて 

① コンソーシアムに必要

な機能 

大学保有の解析ツール、大学保有の材料分析技術、情報管理体制、

等 
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３．ＭＩ駆動による機能材料開発コンソーシアム 

３－１．ハイスループット分析・開発のための整備 

ＭＩの目標は、マテリアルズ・インフォマティクスに基づいて新たな機能材料を開発し、それら

が組み込まれたデバイスの社会実装に繋げることである。そのためには、機能材料開発の期間と

経費を短縮するデータ科学と性能検証のインテグレーションが重要となる。マテリアルズ・イン

フォマティクスの精度を向上させるためにも、機械学習からの提案に対して、実際に高分子機能

材料を合成・分析することで性能を測定・評価し、ＤＢにフィードバックする、という一連の流

れを速やかに回す必要があり、デバイスでの性能評価も含めた、材料のハイスループット開発の

システム構築が必須である（図 11）。ハイスループット開発とは、データ駆動の指針とシミュレ

ーション支援、多点同時でかつ高速の合成法等も活用しつつ探索範囲を効率高く網羅する実験手

法、データ解析に連動した分析を機能的に融合することで、開発時間を短縮し、限られた人的資

源のもと効率極めて高く材料を開発することである。単に合成・分析・評価に留まらず、従来型

のパイロット試験を経由しない開発ルートの提案にもつながる。 

 

図 11. ハイスループット開発 

 

 機能材料のバルク領域のみならずデバイス形成時の特性発現を左右する表面や積層界面におけ

る微細構造や化学構造、さらに物理的、機械的、化学的性質など複数のパラメーターについて同

時に、高い分解能で高速にオペラント測定（作動条件下測定）可能な、３次元同時マルチメッセ

ンジャー解析を実現する新たな複合計測技術の構築も重要である。従来スキャンのために多大な

時間を要した３次元評価の高効率化を、電場増強分光法などハードとソフトなＭＩ支援の両面で

可能とすれば、創／蓄／省エネルギー材料・デバイス革新に寄与するハイスループット開発の効

率を一層向上できる。さらに各企業の開発ニーズの機能特化したユーザーフレンドリーな、熟練

の技術を必要としない計測機器と、それを支えるスペクトル等分析結果の解析ＤＢの構築も強く
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望まれる。 

これらの実現にあっては、（1）３次元多点分析技術、（2）複雑な測定生データを評価可能な機

械学習手法と連携させた解析技術、（3）個々の応用事例に応じた測定系、の開発がそれぞれ必要

である。個々の要素技術の萌芽をさらに高精度化するとともに、インテグレートする道筋が重要

である。高速でかつ多種類の情報量を同時に与える評価法は、従来の手法では困難であった、材

料・デバイスの特定位置における物理・機械特性、化学構造に対して、さらに計測特性を同時か

つ 3次元的に与えるマルチメッセンジャー型は、ＭＩと組合せたハイスループット分析の強力な

新規手法となろう。先端計測機器の開発は、質量分析のノーベル化学賞 2002年を挙げるまでも

なく、我が国が常に先導してきた技術領域である。ＭＩとの共役によって開発がさらに加速化す

ると期待される。 

ハイスループット合成は所謂コンビナトリアル合成や合成ロボットと異なり、目的物の単離・

精製などを要しない化学反応・温和工程、また触媒・溶剤を探索また新しく提案し、評価のため

の試料作製過程を画期的に短縮するものである。ハイスループット合成と同分析が、研究開発で

ＭＩ駆動とあわせスマートに協動して踏み込み、企業の製品開発現場におけるハイスループット

な開発の可能性が例示されることは、我が国の機能材料開発の先導性を保つために極めて有効で

ある。 

 

３－２．融合データに基づくＭＩと高速材料開発のために 

 上記のようにスモールスタートした連携の有用性が強く確認できたので、推進体制として大学

を核にしたコンソーシアムを形成し、データ連携による協調領域の材料開発を under one roof で

進めるためのＭＩ拠点を構築すべく要件をまとめた。拠点においては、大学と企業の 1 対 1 の関

係をベースとしつつ、さらに横連携に向けたツールとインセンティブを共有すべく議論した。 

 

図 13. エネルギー革新のＭＩ共創コンソーシアム案 
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 機能材料に特化したＭＩの推進を図るためには、参画企業及び参画大学が、「エネルギー革新の

MI共創コンソーシアム」（仮称）を構成することが望ましい。コンソーシアムでは、図 13に示す

ように協調領域として、ＭＩ駆動による機能材料開発とハイスループット分析・合成・評価法の

開発を共通・共用の横軸とする。派生する競争領域としては個社毎に、協調領域での成果と方法

論を起点とした革新的エネルギー材料開発、革新的エネルギーデバイス開発が進行する。協調領

域を支える組織体としてプロジェクト推進会議(進捗管理等)、研究戦略部門、知財戦略部門、社

会実装部門を設置し、大学内に事務局を置く。プロジェクト推進会議が全体を統括し、メンバー

間の調整を図り参画する大学・企業・機関の決定の権限と責任を負う。研究戦略部門は COCNとの

調整や、コンソーシアムへの新たな企業等を呼び込むプロモーション活動、コンソーシアム内メ

ンバーの横連携の促進、コンソーシアム内の協調領域のＭＩ推進案、経費の使用案等をプロジェ

クト推進会議に提案する。知財戦略部門は、後記に示す知財ルールや運用案の策定を行う。人材

育成は文科省・卓越大学院と連携し高度専門ＭＩ人材育成を実践する。 

コンソーシアムでの交流・共有方針案について、以下例示する。 

・ＤＢ・資料等を保管・共有するクラウドシステムやグループウェアシステムを大学がハブとな

って共有し効率的にコンソーシアムを運用する。 

・ＭＩ成果発表会、ワークショップ、共通機器等のデモンストレーション会合など、フォーマル、

インフォーマルな face to face の交流の機会を随時設ける。 

・コンソーシアムとして開発・整備する、ＤＢ、機器・施設、計算機等の利用・共用については、

可能な限りの共同利用を図ることを基本とする。ＤＢ・ＭＩ有効活用を図るため、利用・共用

のための講習会等を開催する。 

なお利用に際しては、大学における嘱託研究員等の嘱任手続きを行い身分を設定する。特にＤ

Ｂに関しては、原則として、与えられた権限内でのアクセス権を付与する形で、データ利用を認

める。 

共創コンソーシアムにおける知的財産の取扱いは以下とした。エネルギー産業、素材産業、電

機・情報技術産業、分析機器産業など様々な産業界で事業展開する企業群の参画が想定される。

それぞれの産業界は、知的財産の取り扱いに関するこれまでの経験・知見に独自性を有する場合

が多く、一律な方針設定は困難を伴うことが想定される。そこで連携課題を担う企業群の親近性

とコンソーシアム全体としての共創の理念の両面を勘案の上で、知的財産の取り扱いルールを設

定する。 

(1)コンソーシアムで展開される共同研究には、企業からの提供資金で展開される個別領域と、国

プロからのマッチングファンドも想定して展開される協調領域が併存する。 

(2)研究コンソーシアムの中に複数の連携テーマ、また課題の階層が存在する。 

(3)研究コンソーシアムに参画する企業は、連携テーマの階層で、大学等と共同研究契約を締結す

る。大学等をハブとするツリー(親子)構造を形成する。 

協調領域で創出されるフォアグラウンド知財に対して 

・権利は発明者の属する大学・機関企業に帰属する。出願等の費用は権利持ち分に応じて負担す

る。ただし大学等と企業との共願による場合は、権利者による自己実施の条件を考慮して協議
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し決定する。 

・権利者が事業目的で自己実施する場合は、自由かつ無償で行うことを含め、関係者間で協議し

決定する。 

・権利者以外のコンソーシアム参加機関・企業がコンソーシアム活動に基づく研究成果を事業化

する目的で実施を希望する場合、権利者は原則として許諾するものとする。有償許諾の場合、

コンソーシアム参加機関・企業には、それ以外の機関・企業よりも有利な許諾条件を設定する。 

・権利者以外のコンソーシアム参加機関・企業がコンソーシアムでの研究活動目的に実施する場

合、権利行使の対象としない。 

なおここで言うフォアグラウンド知財とは、本コンソーシアムにおける研究成果に係る知的財

産権をいう。 

 社会実装部門は、マーケティングや標準化、制度化、価格・非価格政策を含めた社会実装にコ

ンソーシアム等を通じて寄与する。また早大のデータ科学総合研究教育センター、さらには理化

学研究所もＭＩの開発と実装をハード・ソフトの両面で支える。 

 以上、非競争領域において参画企業は安心して材料データやデバイスを持ち寄れるコンソーシ

アム運用の仕組みを整備する。 
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４．データ科学の素養もつ材料科学者の育成の具体化 

４－１．材料開発を題材としたＭＩ人材育成と大学院科目の開講 

マテリアルズ・インフォマティクスはデータ科学の領域であり、実際の材料に適用するために

は、ものづくり(材料科学・有機合成化学、また分析化学技術等)との融合が不可欠である。産業

界として求める人材育成に関して意見をとりまとめ、早大に材料開発できる実践的データ技術者

育成に向けた新科目の設置を提言した。データ科学と材料科学の融合の実現、すなわち両方の素

養を有する人材を育成するためには、将来的には MI(マテリアルズ・インテグレーション)として、

学問領域の構築を目指すことも重要となる。これら人材育成への先導的な取り組みは、近い将来

の我が国の産業力の強化に貢献する。 これらを受け、早大理工学術院は、NIMSさらに産業界とも

連携のもと、以下の新しい２つの正規科目を担当教員（朝日 透、小柳津 研一教授他）らで準備

し、2019年度秋学期より開講講した。 

 
『マテリアルズ・インフォマティクスα:MIの基礎スキルを学ぶ』（1単位） 

マテリアルズ・インフォマティクスの基礎知識とスキルを学ぶことを目的とする。 

 

 

 

 

 

『マテリアルズ・インフォマティクスβ:MIの応用を学ぶ』（1単位） 

マテリアルズ・インフォマティクスの実践スキルを習得することを目的とする。 

 

Python は汎用プロミラミング言語であるため、その習得には若干の時間を要する。早大理工学

術院やデータ科学総合研究教育センターには、これらのプロミラミング言語やデータベースの扱

いを習得するために科目群が必要なレベルに応じて設置されている。企業所属のコンソーシアム

参画者もこれらの科目群も習得できるようにした（学外からの科目等履修者の手続き）。 

 

４－２．卓越大学院プログラム等における産学協働での支援 

「卓越した博士人材の育成」と「新規な共同研究の創出が達成される卓越拠点の形成」を目的

とした文部科学省の「卓越大学院プログラム」に、早大「パワー・エネルギー・プロフェッショナ

ル育成プログラム」が採択されている（2018年 10月、プログラムコーディネーター 林 泰弘 早

大教授）。この卓越大学院プログラムは、ⅰ)早大をハブとしてインターユニバーシティ型国公私

立 13大学の柔軟な連携、ⅱ)真の産学協働による実践的な高度博士人材教育、ⅲ)産学共同研究に

1. AIを使った研究事例紹介  

2. データベースと MIを使った研究事例紹介 1 

3. データベースと MIを使った研究事例紹介 2 

4. 産業界における MIの実践 1 

1. オリエンテーション：Pythonを学ぶ 1    

2. Pythonを学ぶ 2                                              

3. ビックデータの視覚化 1                   

4. ビックデータの視覚化 2                   

5. MI概論 

6. MIの基礎理論 1 

7. MIの基礎理論 2 

8. MIのハンズオン 

5. 産業界における MIの実践 2 

6. MIの実践理論 

7. MIのハンズオン 1  

8. MIのハンズオン 2 
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因る教育システムの実践、等を目標としており、産学共同研究を通して、エネルギーマテリアル

と電力システム分野で世界的イノベーションを惹起できる人材育成をターゲットとしている（副

プログラムコーディネーター／エネルギーマテリアル担当 本間 敬之 早大教授）。博士としての

高い専門力とあわせ、目標となる人材像は以下である。 

・新エネルギーシステムインテグレーター：ゲームチェンジングなマテリアル革新と融合システ

ム革新に必要な技術を統合的に組み上げることができる人材 

・新エネルギー事業創出ネゴシエーター：省庁・協働企業等と交渉し、kW価値やΔkW価値  を

創出する新事業を具現化できる人材 

・グローバル・エネルギーイノベーター：自立型電力・エネルギーシステムへ我が国を変革し、

国際社会へ普及させて世界を牽引できる人材 

これらの人材育成を実現するためには、大学と企業が協働した研究開発が必須であり、2018～

2024年度に亘る本高度人材教育プログラムを遂行するためには、企業が参画した実務的教育とあ

わせ、10年後に想定されるデジタル社会に適合した、データ駆動による産学共同研究の経験と方

法論の修得が不可欠である。 

 産学双方の人材育成を通して、カリキュラムへのフィードバックによる新しい学問領域として

の体系化と、企業側の理解による参加者増加に注力すべきである。 
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５．産業競争力強化のための提言 

  我が国が機能材料開発で世界を中長期に亘ってリードし続けるためには、データ科学の活用、

具体的にはＭＩを共通軸にした機能材料の研究開発と人材育成を、大学をプラットフォームに

産官学が連携し、両輪で推進していくことが不可欠であり、今後の主な提言は以下である。 

（1）データ連携のスモールスタートの仕組み：機能出口の実データからＤＢ構築と運用可能なＭ

Ｉ開発が端緒についた。次いで拠点となる大学と企業の 1 対 1 の連携を通して、共通のフォー

マット・方法論で企業の材料性能データの活用を開始する、スモールスタートが重要である。

その際、大学は各社データのＤＢ化を必要に応じて支援するとともに、秘匿性の担保はもちろ

ん、学習モデルの供与、特微量～性能相関などデータ可視化で、企業のデータ連携へのインセ

ンティブを提示する。また NIMS に代表される国ＤＢへの提供、連携を通して、機能材料に適し

た共通フォーマットの作成も密に連携して寄与する。 

（2）コンソーシアム体制での協調領域のデータ連携と材料開発の実行：大学と各個社の連携を融

合すべく大学を核にして国プロを活用したコンソーシアムを推進し、融合データに基づき協調

領域の材料開発を進めるためのＭＩ拠点として強化し、実例をアピールすべきである。拠点に

おいては、産業界が共用可能なハイスループット開発のための必要なインフラ（分析、合成、

評価）の開発・整備と使い勝手のよい運用も重要である。 

（3）材料開発を題材としたＭＩ人材育成の具体化：ＭＩの教育プログラムは、実際の出口に繋が

る材料開発と組合わせることでその相乗効果が期待でき、進行する文科・卓越大学院等を活用

した産学双方の人材育成を通して、カリキュラムへのフィードバックによる新しい学問領域と

しての体系化と、企業側の理解による参加者増加に注力すべきである。 

  一方で、プロジェクトメンバーとの議論や昨今のマテリアルズ・インフォマティクスのプロ

ジェクト進捗から、特に機能材料開発において、企業は自社内にクローズしたデータ活用を志

向しており、大学と個社の１：１の連携であってもデータを出すことは非常にハードルが高い

という実態が明らかになっている。最終報告ではアンケートを実施、その背景を分析し、デー

タ連携に関する産のニーズと課題を抽出した。これらに基づき今後、拠点においてコンソーシ

アム体制で開発を行う価値をさらに掘り下げる必要がある。 

 高分子材料機能を対象として開示されたＤＢ構築およびＭＩは国内外で前例がなく、ややも

すると周回遅れとも揶揄される我が国のデータ科学・ビッグデータ解析において、むしろ先頭

ランナーとして位置できる事例となりえる。エネルギー革新に供し得る革新的機能もつ高分子

材料の創出を我が国が再び先導して近い将来に実現すべく、その推進力としての機能材料ＭＩ

の構築を今こそ世界に先駆け産学で挑戦し、我が国のオープンイノベーションの加速に寄与す

べきである。 

 

 

 

 

 



25 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 14. 取り組みのロードマップ 
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