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研究成果の概要 

機械学習を活用して構造相転移を探索するために、今年度は以下のことを実施した。まず、分子

結晶におけるグラフ表現を比較した（原著論文 1）。バンドギャップを目的変数としてグラフニューラ

ルネットワークで回帰分析した結果、予測精度に対する結晶グラフと分子グラフの寄与を定量評価

することができた。次に、分子性結晶における機械学習ポテンシャルを検証した。Matlantis で提供

される機械学習ポテンシャル（PFP）とMaterials Projectのデータで学習された CHGNetを比較した

結果、PFP の方が分子性結晶における体積再現率が高いことがわかった（原著論文 2）。PFP を活

用し、分子結晶の弾性率をスクリーニングすることができた。さらに、機械学習ポテンシャルを活用

した分子動力学シミュレーションを行った。既知の熱応答性構造相転移について、機械学習ポテ

ンシャルを用いたMDシミュレーションの再現性を確認した。熱応答構造相転移のMD計算では、

温度が平衡状態になるまでアンサンブルを繰り返す等温等圧（NPT）アンサンブルにより構造変化

を計算し、相転移を再現できる系と再現できない系を見出した。それらの違いや計算条件の修正

は今後実施する予定である。また、機械学習ポテンシャル（PFP）を活用した結晶構造予測を行い、

水素結合を形成する分子では結晶構造の予測が比較的容易である一方で、弱い分子間相互作

用（ファンデルワールス力など）では結晶構造の予測が難しい場合があることがわかった。最後に、

機械学習による有機無機ペロブスカイト材料のエネルギー変換効率の予測を行い、各プロセス条

件の貢献度を定量評価した（原著論文 3）。 
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