
 

 
スーパーコンピュータ「富岳」による大規模物性データの自動創出 

– 不規則系磁性材料におけるビッグデータの実現へ – 
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２．発表のポイント：  
◆スーパーコンピュータ「富岳」を利活用することにより、約 15 万個に及ぶ不規則系磁性材

料（4 元高エントロピー合金）の大規模物性データベースを構築しました。 
◆「富岳」上で自動的に物性データを創出するソフトウェアを開発し、構築したデータベース

に機械学習を適用することで、4 元高エントロピー合金の電気抵抗法則を発見しました。 
◆本研究によって創出された膨大なデータは磁性材料開発にとって利用価値が非常に高いもの

であり、機械学習を用いることで材料開発速度を飛躍的に短縮されることが期待されます。 
 
３．発表概要： 
東京大学物性研究所の福島鉄也特任准教授（兼 Beyond AI 研究推進機構）、赤井久純特任研

究員は、物質・材料研究機構の知京豊裕特命研究員、木野日織主任研究員と共同で、スーパー

コンピュータ「富岳」（注１）上で膨大な数の不規則系（注２）磁性材料を自動網羅的に探索

し、物性データを創出可能なソフトウェアの開発を行いました。「富岳」と本ソフトウェアを

用いることで、約 15 万個という数の 4 元高エントロピー合金（注３）に対して全電子・電子

状態計算（注４）を適用することにより、大規模物性データベースを構築することに成功しま

した。本研究で構築したデータベースは不規則性磁性材料における電子状態、磁気特性、伝導

特性を含んでおり、世界で類を見ない非常に利用価値の高いものとなっています。さらに、機

械学習を適用することにより、磁気特性を決定する支配因子や電気抵抗率の法則性の発見にも

成功しています。 
本研究では、「富岳」の計算能力を駆使することで、膨大な不規則性磁性材料の物性データ

を短時間で創出可能であることを実証しました。マテリアル・デジタルトランスフォーメーシ

ョン（DX）を推進する上で、基盤となる研究であり、物性ビッグデータ実現の道筋を見いだし

たとも言えます。 
 本成果は米国物理学会誌 Physical Review Materials の 2月 17 日（現地時間）付でオンライ

ン掲載される予定です。 
 
４．発表内容：  
 現在、物性データとデジタル技術を積極的に活用することで、マテリアル研究のあり方を革

新するマテリアル DX が、産学官により積極的に進められています。この新たな研究様式では、



計算または実験によって創出されたデータを対象に機械学習を適用することで、「機能」から

「マテリアル」へと至る逆問題を高効率に解くことが重要になります。しかしながら、無機材

料のデータ量は「スモールデータ問題」と呼ばれるほど少ないため、機械学習の手法を有効に

活かせず、広範囲の材料空間を効率的に探索できていません。それゆえ、マテリアル DX にお

いて、我が国の国際競争力を向上するためには、世界に先んじて材料開発にとって利用価値の

高い高品質のデータを創出し、物性ビッグデータを実現する必要があります。 
 スーパーコンピュータ「富岳」は、2021年 11月に 4 部門で 4 期連続の世界 1位を獲得しま

した。「富岳」は基礎科学、気象、防災、医療等の幅広い分野で用いられていますが、産業分

野においても画期的な成果を期待されています。本研究グループが参加している「富岳」成果

創出加速プログラム（大規模計算とデータ駆動手法による高性能永久磁石の開発）では、この

ような要請に応えるため、基盤的シミュレーション手法の開発、そして不規則系磁性材料を対

象とした大規模物性データベースの構築を通じ、高性能磁性材料の開発を目指しています。 
 
欧米を中心に第一原理電子状態計算を用いた物性データベースの構築が活発に行われていま

す。しかし、その対象は単純物質や化合物を対象としており、データ内容も電子状態や安定性

といったシンプルなものです。本研究グループは長年にわたって国産の電子状態計算ソフトウ

ェア「AkaiKKR」（注５）の開発を行ってきました。「AkaiKKR」の特徴は、合金等の不規

則系材料を高速・高精度に取り扱える点にあります。また、有限温度における磁気特性や伝導

特性といった磁性材料の開発にとって非常に重要な物理量を計算することが可能です。他の電

子状態計算手法では、このような系や物理量を高速に計算することはできません。 
本研究では、スーパーコンピュータ「富岳」と「AkaiKKR」を用いることにより、約 15 万

個の 4 元高エントロピー合金から成る広大な材料空間を自動網羅的に探索することで、電子状

態、磁化、強磁性転移温度、残留抵抗を含むユニークで利用価値の高い大規模物性データベー

スの構築に成功しました。計算の収束性制御などは全自動であり、１週間以内に 15 万個のタ

ーゲットを計算可能です。図１は自動網羅計算によって得られた結果を示しており、図１（右）

は磁化、強磁性転移温度、残留抵抗を軸にとった 3次元散布図です。各点が一つの系に対応し

ています。このデータベース高性能軟磁性材料をスクリーニングするための指針にもなります

（オレンジ色で囲まれている領域が候補物質）。また、頻出パターンマイニング（注６）によ

る区間特徴量特定を適用することで、4 元高エントロピー合金の磁気特性を支配している特徴

量（元素種やスピン配置）を明らかにしました（図２参照）。さらに、機械学習によってマテ

リアル研究者が理解可能な有効モデルを構築することで、4 元高エントロピー合金における電

気抵抗率の法則性を発見しました。不規則系磁性材料の電気抵抗率は電子・不純物・スピン散

乱の影響が複雑に絡み合って生じます。それゆえ、電気抵抗率の物質依存性を発見するのは非

常に困難でした。今回、膨大なデータと機械学習を組み合わせることで、はじめて法則性を見

出すことができました。 
 
本研究は、「富岳」の計算能力と国産ソフトウェアがあってこそなし得たものであり、マテ

リアル DX において基盤となる大規模物性データベースを構築したモデルケースです。本研究

で開発したソフトウェアは、4 元高エントロピー合金だけでなく、永久磁石材料やスピントロ

ニクス材料等へ適用することができます。そのため、データ駆動により新たな知識や法則性を

見つけ出すことが可能になると同時に、多様な材料の開発が大幅に短縮されることが期待され

ます。 
 



本研究は、文部科学省「富岳」成果創出加速プログラム「大規模計算とデータ駆動手法によ

る高性能永久磁石の開発」（JPMXP 1020200307）の一環として実施されたものです。また、

本研究の一部は、スーパーコンピュータ「富岳」の計算資源の提供を受け、実施しました（課

題番号 hp210179）。上記に加え、日本学術振興会の科学研究費（課題番号 18K04926、
20K05068、21H01375）、科学技術振興機構の CREST（課題番号 JPMJCR1777、JPMJCR18I2）
と未来社会創造事業（課題番号 JPMJMI18G5、JPMJMI21G2）の支援を受けて行われました。 
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７．用語解説： 
（注１）スーパーコンピュータ「富岳」 
スーパーコンピュータ「京」の後継機として理化学研究所に設置された計算機。令和 2年 6
月から令和3 年11月にかけてスパコンランキング4部門で1位を4期連続で獲得するな ど、

世界トップの性能を持つ。令和 3年 3月 9 日に本格運用開始。 
 
（注２）不規則系 
理想結晶では原子が 3次元方向に対して規則的に並んでおり、このような系を規則系と呼ぶ。

逆に、欠陥を含む系や合金等は周期性が壊れており不規則系と呼ばれる。不規則系では並進対

称性が存在しないため、ブロッホの定理が満たされない。その結果、一般的な電子状態計算手

法で不規則系を取り扱う際には、スーパーセル法と呼ばれる近似的手法を用いることになり、

計算コストが非常に高くなってしまう。 
 
（注３）電子状態計算 
経験的パラメーターを用いることなく、物質の電子状態や物理・化学特性を精査する手法で

ある。汎用的であり、あらゆる物質に対して適用することができる。内核電子を直接取り扱わ

ない擬ポテンシャル法と比較して、全電子計算手法は内核電子と価電子を計算対象とするため

高精度に電子状態を計算することが可能である。 
 
（注４）高エントロピー合金 
 従来の合金とは異なり、多種の金属元素が等モル比含まれている合金である。混合エントロ

ピーが高く固溶体を形成が用意であり、構造材料分野で積極的に研究されている。組成元素の

カクテル効果により磁性材料への期待も大きい。 
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図 2. 4 元高エントロピー合金における磁気特性の頻出パターンマイニング。（左）（磁化、

強磁性転移温度）マップの区画分割、カラーバーは各区画の物質数を示す。（右）頻出パター

ンマイニングによる元素特徴特定により、各区画での支配元素を抽出できる。 




