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３．事後評価結果 

〇評点： 

 

 

 

〇総合評価コメント： 

 

本プロジェクトは、国内外の競合するマテリアルズ・インフォマティクス（MI）に対し精度で優位性

のある第一原理計算データベースと種々のサンプリング法を駆使した機械学習法、さらには相図作成効

率化の手法を開発し、新しい半導体・誘電体の探索方法論を確立したという点で、優れている。特に相

図作成の効率化手法は、いちはやく研究領域内の他チームにも浸透させており、材料開発方法のイノベ

ーションの成功事例の一つに挙げることができる。また論文や知的財産権の成果も十分にある。 

しかしながら、このチームから際立った特性を有する、あるいは有すると予想される材料が提唱・実

現されていないこと、有力な研究者から構成されながら実験チーム間の相乗効果による成果が明確には

見られなかったことは残念である。 

本研究で開発した計算データベースを活用した MI による新機能物質の探索や新しい記述子の抽出な

どの手法は、今後の材料科学に広く展開されるものと期待している。また、能動学習の実験プロセスへ

の応用は実利的な効果も大きいと見込まれることから、現場への普及を具体的に計画し、進めていただ

きたい。 
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