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MI解析の目的

データ科学、計算科学、理論及び実験を融合させ、物質・材料研究
開発のあり方を革新し、研究開発のスピードを大幅に加速させる
ことを目指す。

材料研究
（マテリアルリサーチ）

データ駆動科学、
機械学習

・新規材料開発の高速化
・新規メカニズムの解明・超伝導材料（無機固体、有機固体）

・磁性材料（無機固体）
・高分子ポリマー材料（有機液体、固体）
・触媒材料(固体+気体、液体)
・リチウムイオン電池(無機固体+有機液体)
など、材料研究の適用先は多岐にわたる



MI解析に必要な知識・ノウハウ

• 材料研究を加速するためにMI解析を利用する。

• データのため方＋解析の仕方 両方の理解必要

どんなアウトプットが欲しいか

どんなインプットがあるか

どんなMI解析手法が使えるか

• 要因解析

• 条件最適化

• 分類

• 新規材料提案

自分のデータだけ使う

自分のグループのデータだけ使う

外部データと合わせて使う

• 語彙辞書の作成

• 計測ルールの制定



MI研究事例紹介
１．メタノール酸化触媒 活性の高い触媒組成を高速探索

初期17点 ベイズ最適化

２．Pt-HEA(111)モデル触媒の合成条件検討
活性の高い触媒組成と合成温度を高速探索
初期31点 ベイズ最適化

３．MI手法開発 分子式の方法のみから物性予測 SMILES-X



最近のMI研究の動向（成功事例と課題１）

メタノール酸化触媒の設計:
触媒活性の高いPtPdAu合金
の組成探索

アクティブラーニングにより、
実験と予測を繰り返す。

17点の初期
データ

10点の
データ提案

実験で
確認

Pt: Pd: Au = x: y: z

27点の初期
データ

J. Mater. Chem. A 2020, 8, 13532–13540

Output: 活性の高い触媒の
組成を早く見つけたい
Input: 初期17点
MI手法: ベイズ最適化



最近のMI研究の動向（成功事例と課題１）

J. Mater. Chem. A 2020, 8, 13532–13540

メタノール酸化触媒の設計:
触媒活性の高いPtPdAu合金
の組成探索

アクティブラーニングにより、
実験と予測を繰り返す。

Pt: Pd: Au=59:40:1
の組成で従来より40%性能向上（予想外の組成が得られた）

10点の
データ提案

実験で
確認

Pt: Pd: Au = x: y: z

27点の初期
データ

37点の初期
データ

Output: 活性の高い触媒の
組成を早く見つけたい
Input: 初期17点
MI手法: ベイズ最適化

・実験者にとって予想外の
組成が高速に見つかった。
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1st batch 2nd batch 3rd batch 4th batch 5th batch

Pt-HEA(111)モデル触媒の
合成条件検討
（東北大学 和田山先生）

初期活性

5k PCs後
活性

ORR活性 (初期・5k PCs)

✓ 1st ~ 4th batchまでは、batch内で最高の特性を示した試料の”5kPCs後活性”が

 batch毎に向上 ⇒ 4th batchで Pt / 等組成Cr-Mn-Fe-Co-Ni と同等のORR特性

✓ 非等組成比5元系, 4元系の合金化元素でも高ORR特性を示す合成条件を発見

ハイエントロピーアロイ
触媒の組成と実験条件を
アクティブラーニングに
より最適化。

最近のMI研究の動向（成功事例と課題２）
Output: 高性能新規触媒組
成と合成温度を提案したい
Input: 初期
MI手法: ベイズ最適化

・触媒組成情報と合成温度
のみから物性予測に成功

した。



最近のMI研究の動向（成功事例と課題3）
分子式の情報のみから物性予測・新分子生成（言語モデル利用）

grass transition 
temperature (Tg)

Linear thermal 
expansion (β)

SMILES-X: using chemical 
structure information, not 
chemical fingerprint

1783 
points

106 
points

Only monomer information, β 
value is predicted.

E. Gracheva, G. Lambard, S. Samitsu, K. Sodeyama, A. 
Nakata, STAM-methods, 1:1, 213 (2021).

Input: SMILES strings (only)
Output: Physical properties prediction 

Water solubility prediction 
Interpretation is also possible.
(G. Lambard et al., Mach. Learn.: Sci. Technol., 1(2), 025004, 

(2020) .)

Output: 分子の物性を予測
したい。高性能新規分子を
提案したい
Input: 初期1783点,106点
MI手法: SMILES-X

・分子式の情報のみから
物性予測に成功した。
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一般的な材料研究

材料探索
空間

材
料
機
能

新材料のアイディアを思いついても
その後の実験による最適化に時間
がかかって進みが遅い。

大量の実験による
条件最適化

新材料アイディアの
ひらめき

最近のMI研究の動向（今後の方針）
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データを使った材料探索（内挿）

材料探索
空間

材
料
機
能

MIにより、実験による最適化に
かかる時間を短縮する。
次のアイディアを実現するまでの
タイムサイクルを短縮。

AIによる
高速条件最適化

新材料アイディアの
ひらめき
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材料探索
空間

材
料
機
能

・大量のデータ蓄積により、これまで
 調べていない材料系を提案
・新しいMI探索手法を提案

新しい手法提案

データを使った材料探索（外挿）
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①PEFCデータベース
②自律自動実験データ
③自然言語処理による論文データ
④PEFCに関するMI解析ノウハウ
と解析手法開発

⇒新規材料の設計指針提案

①, ②,
③

④



最近のMI研究の動向（データのため方）

• 材料研究を加速するためにMI解析を利用する。

• データのため方＋解析の仕方 両方の理解必要

自分のデータだけ使う

自分のグループのデータだけ使う

外部データと合わせて使う

項目名(語彙)や計測の仕方は仲間内
だけで統一すればよかった。

しかし、それだとデータ数が少ない。

データ数が多いほど、予測精度はあがり、
新しい材料を見つけられる可能性高まる。

そこで、

・語彙のリスト化（語彙の類義語を辞書化）

・計測ルールの共通化（理想的な計測範囲を設定）

が、分野ごとに行われている。



MIX Platformについて（背景）

・NEDO燃料電池事業にてデータを蓄積するために開発
・ウェブアプリに機能を統合。自動的にDBにアクセス。
・データ蓄積時に、簡単なMI解析や実験解析を行うことが可能



MIX Platformについて（全体像）

MIX Platform: 初のPEFC専用データ解析・蓄積プラットフォーム

１．PEFC関連データを蓄積するだけでなくデータ解析が可能

・電気化学測定データ

・スペクトルデータ

・画像データ

２．蓄積したデータのMI解析機能

３．PEFC関連の生データだけでなく解析後のデータを、

実験条件などのメタデータ付きで蓄積が可能

本日は、現在開発が一番進んでいる2
項目について説明します。
（今後アップデートしていきます。）



MIX Platformで出来ること
ウェブブラウザ（Chrome推奨）でURLにアクセス

→データをアップロードする画面が表示

アップロード後、以下の機能が利用可能。

１．生データの読込と実験データ解析

２．統一的な形でデータを保管

→PEFCデータベースへ

３．簡単なMI解析を手元で実施

エクスプローラー

ウェブアプリに
ドラッグ＆ドロップ



MIX Platformで出来ること（データの読込と保存）

ファイル形式
A

現在 20年後

ファイル形式
B

ファイル形式
C

ファイル形式
D

読めない、、、ゴミ

読める

提供者のメリット②：
データを死蔵させない

日本（NEDO事業）のメリット：
知の集約/ 材料設計に活用

設計利用

提供者のメリット③：
簡単なMI解析ができる

※ 生データと実験条件
(メタデータ)を合わせて保存

HDF※形式

変換
DB格納

提供者のメリット①：
生データを自動読み込み
実験データ解析可能



MIX Platformで出来ること（DB）

PJ      
K02

PJ  
K01

PJ
K03

PF マネジメントグループ(竹内)
〇メンバーの追加/削除と権限付与
〇プロジェクトの作成・削除
〇データの閲覧・編集・消去

NEDO-FC メイングループ

NEDO課題個別の
データベース

材料研究グループ（34事業のGL）
〇自分のPJのデータのみ閲覧可能
〇ＰＪ内でデータの書き込み・消去
〇グループ内の利用者をリスト化→読
み書きできるユーザーを管理者が追加
×他のプロジェクトの閲覧

PF MIグループ（袖山)
〇データの閲覧(編集は不可)

Team
KK01

Team
KK02

Team
KK03

Team
KK01

Team
KK02

Team
KK03

…

PJ
K34

Team
KK34

Team
KK34

・PJ間のデータ(例えばK01とK02)を 
合わせてMI解析する場合がある。
(事前に事業者の許可を取ります。）

・システム管理者(外部運用ベンダー)
とNIMSの間で秘密保持事項を契約書
に記載

NEDO PEFC DB

GL GL
GL GL

・異なるプロジェクトとのデータのコンタミは
ありません。

・自課題以外にデータにアクセスできるのは、
現在袖山と竹内の二人だけです。

・運用は、基本的にMETI公開のガイドラインに
沿って行います。



・現在の電気化学測定結果の解析

１．実験機器から(機器付属のソフトを用いて)生データを得る。

２．測定者がExcelなどを用いて電気化学解析手法のプログラムを作る。

３．測定者がExcelなどを用いて電気化学解析手法を実施する。

MIX Platformで出来ること（電気化学解析）

×測定者によりプログラム異なる。⇒出てくる値が異なる。

×自分でプログラムを書いていない場合、使い方を覚える必要がある。



・MIX platformによる電気化学測定結果の解析

１．実験機器から得られる生データを読み込み可能。
➢データの描画実施。HDFファイルに自動変換
➢現状は、フォーマットを限定。

２．FC-Cubicのプロトコルでよく使われる解析コードを実装。

３．データ蓄積時にクリックするだけで解析可能。

MIX Platformで出来ること（電気化学解析）



MIX Platformで出来ること（電気化学解析）

• ECSA評価（CV測定）
• LSV測定の解析手法（クロスオーバー電流(COC)測定方法）
• IV測定測定の解析手法（I-V測定方法・過電圧分離解析方法）
• ORR活性測定の解析手法（ORR活性評価方法）

最新版のNEDO 評価解析プロトコルには以下のMEAの評価方法
が記載されている。

電気化学的特性測定GrがMEA評価として標準的に実施している評価方法のうち
よく利用される以下のものをMIX platformに実装した。



MIX Platformで出来ること（電気化学解析）

①
①「ファイルブラ
ウザ」をクリック
②「演習用MEA
データ」をクリッ
ク
③「LOAD 
HDF」をクリック

②

③



MIX Platformで出来ること（電気化学解析）

④「演習用MEAデー
タ」…「演習用MEA
データ.xlsx」をク
リック
⑤「DOWNLOAD」
をクリック
⇒今日使うExcel
ファイルがローカル
PCにダウンロードさ
れる。

④

⑤



MIX Platformで出来ること（電気化学解析）

①
④「演習用MEAデー
タ」…「演習用MEA
データ.xlsx」をク
リック
⑤「DOWNLOAD」
をクリック
⇒今日使うExcel
ファイルがローカル
PCにダウンロードさ
れる。

②
←実験データファイルの中身を確認

Sheet1: CV
Sheet3: LSV (COC)
Sheet5: ORR
Sheet7: IV

が記載されている。



MIX Platformで出来ること（電気化学解析）

⑥「プロット・解析」、
「サイクリックボルタ
モグラム」をクリック

⑦ X Labelを「電圧」、
Y Labelを「電流」に
セットする。

⑧Calculate areaを
オンにする。

⑥

⑦

⑧



MIX Platformで出来ること（電気化学解析）

⑥「プロット・解析」、
「サイクリックボルタ
モグラム」をクリック

⑦ X Labelを「電圧」、
Y Labelを「電流」に
セットする。

⑧Calculate areaを
オンにする。
⇒左のような画面にな
る。
⑨下の方にある
Parametersをセット
する。（次ページ）

⑧



MIX Platformで出来ること（電気化学解析）

⑧Calculate areaを
オンにする。
⇒左のような画面にな
る。

⑨Parametersを実験
条件に合わせて入力す
る。（今回は左記のと
おりの数値を入力）

⑩「APPLY」をク
リック

⑨

⑩



MIX Platformで出来ること（電気化学解析）

⑩「APPLY」をク
リック

⑪「COMPUTE 
AREA」をクリック
⇒ECSAの値が計算さ
れる。

⑫「Cycle０」を他の
サイクルに変更して
COMPUTE AREAをク
リックするとサイクル
ごとのECSAが計算さ
れる

⑪

⑫



MIX Platformで出来ること（LSV測定COC解析）



MIX Platformで出来ること（LSV測定COC解析）

①解析に用いるファイル
で「Sheet3」を選択。

②解析に用いるデータの
選択で、左記のように項
目を選ぶ。（選択候補に
挙がる項目は、Excel
ファイルの項目名が表示
される）。

③「EXECUTE 
ANALYSIS」をクリック。

①

②

③



MIX Platformで出来ること（LSV測定COC解析）

①解析に用いるファイル
で「Sheet3」を選択。

②解析に用いるデータの
選択で、左記のように項
目を選ぶ。（選択候補に
挙がる項目は、Excel
ファイルの項目名が表示
される）。

③「EXECUTE 
ANALYSIS」をクリック。

④短絡抵抗と水素クロス
オーバー電流の値が計算
される。

③

④



MIX Platformで出来ること（IV解析）



MIX Platformで出来ること（IV解析）

①解析に用いるファイル
で「Sheet7」を選択。

②解析に用いるデータの
選択で、左記のように項
目を選ぶ。（選択候補に
挙がる項目は、Excel
ファイルの項目名が表示
される）。

③計算に用いるパラメー
タを左記のように入力。

④「EXPORT 
ANALYSIS RESULT 
CSV」をクリック。

①

②

③

④



MIX Platformで出来ること（ORR解析）



MIX Platformで出来ること（ORR解析）

①解析に用いるファイル
で「Sheet5」を選択。

②解析に用いるデータの
選択で、左記のように項
目を選ぶ。（選択候補に
挙がる項目は、Excel
ファイルの項目名が表示
される）。

③計算に用いるパラメー
タを左記のように入力。

④「EXECUTE 
ANALYSIS」をクリック。

①

②

③

④



MIX Platformで出来ること（ORR解析）

①解析に用いるファイル
で「Sheet5」を選択。

②解析に用いるデータの
選択で、左記のように項
目を選ぶ。（選択候補に
挙がる項目は、Excel
ファイルの項目名が表示
される）。

③計算に用いるパラメー
タを左記のように入力。

④「EXECUTE 
ANALYSIS」をクリック。

⑤質量活性と面積比活性
の値が計算される。

⑤



MIX Platformで出来ること（MI解析）
１．表形式のデータを読み込み（.csvファイル）

➢既にきれいな形に揃っているデータを想定。

２．データのMI解析が可能

➢散布図、ヒストグラム分布、相関係数のヒートマップを

ウェブアプリ上で描画可能。

➢線形回帰（重回帰、LASSO、Ridge回帰)を利用可能。

欲しい物性値の予測と、何が予測に効くかの要因解析を

ウェブアプリ上で実施。

１．非線形回帰手法(決定木、Random Forest、XGBoost)の利用
２．全状態探索（線形回帰）手法の利用
３．ベイズ最適化の利用
４．主成分分析、UMAPの利用
５．その他（データ上書き機能、PPTファイル出力機能...）



MIX Platformでできること（DBへの蓄積１）

②Drag & dropで
データを簡単に

アップロードできる
（テキストやエクセル

ファイルに対応）
↓

自動的にファイルの中身
を読み取って構造化

①ウェブブラウザから
アクセス可能

（windowsやMacで
利用可能）



MIX Platformでできること（DBへの蓄積２）

④データ提供者が保存
しておきたい項目やメモ
は自由記述で保存可能

（キーワードはハッシュ
タグで保存）

③必要最小限の実験条件
（メタデータ）をデータ
アップロード時に入力

↓
生データと共にDBに保存



MIX Platformでできること（DBへの蓄積３）

⑤MacのFinder風に
ファイルを表示

（構造化データ＋生データ）

⑥DOWNLOAD:ファイルを   
自由にダウンロード可能

LOAD CSV: MIX Platformの
MI解析機能を利用可能



MIX Platformでできること（MI解析1）
CSVファイルの読込(MI解析はcsvファイルのみ対応）

アップロードした
csvファイルをLOAD



MIX Platformでできること（MI解析2）
Data Viewer (アップロードしたデータの確認、特徴量の選択/非選択)

MI解析パート

①MI解析時に利用
するかどうかを

データごとに選択可能



MIX Platformでできること（MI解析3）
散布図の描画(Scatter)

MI解析パート

ｘ軸、ｙ軸を選択
(y軸が回帰分析時
の目的変数になる)



MIX Platformでできること（MI解析4）
ヒストグラム

MI解析パート

アップロードデータ
の分布を描画



MIX Platformでできること（MI解析5）
相関係数のヒートマップ(Pearsonの相関係数)

MI解析パート
wikipediaより



MIX Platformでできること（MI解析5）
相関係数のヒートマップ(Pearsonの相関係数)

MI解析パート



MIX Platformでできること（MI解析6）
線形回帰分析(重回帰分析)

線形回帰
パート

特徴量抽出
（重要な特徴量を描画）

アップロードした実験値と
回帰による予測値を比較



MIX Platformでできること（MI解析7）
線形回帰分析(LASSO分析)

ハイパーパラメータの
手動選択線形回帰

パート



MIX Platformでできること（MI解析7）
線形回帰分析(LASSO分析)

LASSO (least absolute 

shrinkage and selection operator)
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・パラメータλを変化させることで
予測精度を上げる



MIX Platformでできること（MI解析7）
線形回帰分析(LASSO分析) クロスバリデーション

1 10 100  20 30 40 50 60 70 80 90

: 回帰用（学習用）データ

: 誤差確認用（テスト用）データ

Cross Validation (CV)
100点あるデータを全て使って予測モデルを作成
→新しいデータの予測性能がわからない。

100点データがあるうちの、90点を使って予測モデル作成。
残り10点を使って予測モデルにあてはめ、精度検証。

どの10点を残すかを変えながら10パターン計算を行う。



MIX Platformでできること（MI解析7）
線形回帰分析(LASSO分析) ハイパーパラメータ最適化

・パラメータλを変化させることで予測精度を上げる
・ λをクロスバリデーションによるCV errorの最小値を

とるλとして選ぶ



MIX Platformでできること（MI解析8）
線形回帰分析(全状態探索)

全ての説明変数の組合せ（10変数あれば1023通り）
に対して線形回帰を実施。予測精度の高いものから
順にどの説明変数を使ったか表示。

線形回帰
パート

計算に数十秒かかります。
余り沢山は実行しないで
頂けると助かります。



MIX Platformでできること（MI解析9）
非線形回帰分析(決定木)

非線形回帰
パート



MIX Platformでできること（MI解析10）
非線形回帰分析(Random Forest)

非線形回帰
パート



MIX Platformでできること（MI解析11）
非線形回帰分析(XGBoost)

非線形回帰
パート



MIX Platformでできること（MI解析12）
ベイズ最適化

１．少数の実験値から、次に実験すべきものを提案
２．その提案値を元に実験
３．新規実験値も予測に利用して、再度次に実験すべきものを提案

このサイクルを満足する物性値が得られるまで続ける。

例：２次元空間における最大値を探す

-10.0000 -9.0000 -8.0000 -7.0000 -6.0000 -5.0000 -4.0000 -3.0000 -2.0000 -1.0000 0.0000 1.0000 2.0000 3.0000 4.0000 5.0000 6.0000 7.0000 8.0000 9.0000 10.0000

-10 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-9 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-8 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-7 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-6 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-5 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-4 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0001 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-3 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0002 0.0011 0.0018 0.0011 0.0002 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-2 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0002 0.0029 0.0131 0.0215 0.0131 0.0029 0.0002 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-1 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0011 0.0131 0.0585 0.0965 0.0585 0.0131 0.0011 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0001 0.0018 0.0215 0.0965 0.1592 0.0965 0.0215 0.0018 0.0001 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

1 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0011 0.0131 0.0585 0.0965 0.0585 0.0131 0.0011 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

2 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0002 0.0029 0.0131 0.0215 0.0131 0.0029 0.0002 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

3 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0002 0.0011 0.0018 0.0011 0.0002 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

4 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0001 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

5 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

6 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

7 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

8 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

9 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

10 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

y

x



MIX Platformでできること（MI解析12）
ベイズ最適化

例：２次元空間における最大値を探す

x y z

-6 -8 3.07E-23

2 -1 0.013064

-3 2 0.0002

-10 5 1.14E-28

5 9 1.53E-24

①. 初期値 ②. 次の実験すべき点の提案



MIX Platformでできること（MI解析12）
ベイズ最適化

例：２次元空間における最大値を探す

x y z

-6 -8 3.07E-23

2 -1 0.013064

-3 2 0.0002

-10 5 1.14E-28

5 9 1.53E-24

①. 初期値 ②. 次の実験すべき点の提案 ③. 実験実施
（今回は実験の代わり
にExcelで値を導出）



MIX Platformでできること（MI解析12）
ベイズ最適化

例：２次元空間における最大値を探す

x y z

-6 -8 3.07E-23

2 -1 0.013064

-3 2 0.0002

-10 5 1.14E-28

5 9 1.53E-24

①. 初期値 ②. 次の実験すべき点の提案

③. 実験実施
（今回は実験の代わり
にExcelで値を導出）

④. 実験値をMIXに代入



MIX Platformでできること（MI解析12）
ベイズ最適化

例：２次元空間における最大値を探す

x y z

-6 -8 3.07E-23

2 -1 0.013064

-3 2 0.0002

-10 5 1.14E-28

5 9 1.53E-24

①. 初期値 ②. 次の実験すべき点の提案

③. 実験実施
（今回は実験の代わり
にExcelで値を導出）

④. 実験値をMIXに代入
次の実験提案



MIX Platformでできること（MI解析12）
ベイズ最適化

これを繰り返して大きな値をとるx, yの値を探す

-10.0000 -9.0000 -8.0000 -7.0000 -6.0000 -5.0000 -4.0000 -3.0000 -2.0000 -1.0000 0.0000 1.0000 2.0000 3.0000 4.0000 5.0000 6.0000 7.0000 8.0000 9.0000 10.0000

-10 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-9 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-8 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-7 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-6 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-5 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-4 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0001 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-3 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0002 0.0011 0.0018 0.0011 0.0002 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-2 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0002 0.0029 0.0131 0.0215 0.0131 0.0029 0.0002 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

-1 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0011 0.0131 0.0585 0.0965 0.0585 0.0131 0.0011 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

0 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0001 0.0018 0.0215 0.0965 0.1592 0.0965 0.0215 0.0018 0.0001 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

1 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0011 0.0131 0.0585 0.0965 0.0585 0.0131 0.0011 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

2 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0002 0.0029 0.0131 0.0215 0.0131 0.0029 0.0002 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

3 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0002 0.0011 0.0018 0.0011 0.0002 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

4 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0001 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

5 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

6 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

7 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

8 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

9 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

10 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000

y

x



MIX Platformでできること（MI解析13）
主成分分析



MIX Platformでできること（MI解析14）
UMAP



65

①PEFCデータベース
②自律自動実験データ
③自然言語処理による論文データ
④PEFCに関するMI解析ノウハウ
と解析手法開発

⇒新規材料の設計指針提案

①, ②,
③

④



自律・自動実験について：
NIMSの自律自動実験装置の紹介

66

国立研究開発法人物質材料研究機構（NIMS）

マテリアル基盤センター

冨中 悟史、中田 謙吾



過去の講演内容

67

✓MIグループとしての自律実験

✓予測器のためのデータ処理について

✓自律実験のシステム設計の解説

2022年 燃料電池材料の自律実験システムの設計

2023年 燃料電池材料の自律実験システムの紹介

✓背景

✓NIMSのシステム（ELVES）の紹介

✓現状紹介（課題共有）



本日の講演内容

68

✓全体のおさらい

✓動作の紹介

「燃料電池材料の自律実験システムの紹介」



MIグループとしての自律実験の意義

69

• 均質かつ大量のデータ（データベース強化）

→MIによる材料探索が加速

• 人が記録しきれないプロセス条件などもデータ化

• 並列化が容易

• 属人性を排除（特に燃料電池触媒では大きい）

国全体の材料探索の効率化・迅速化



研究開発のDXの必要性

✓ 社会的要求に基づく研究開発は競争を伴う

✓ 既存の研究開発のやり方を変革することで加速
✓ 基礎研究≠役に立たないもの（DXで加速すべき研究と

は何かを明確に）



燃料電池事業全体への加速効果

71

MI実施の視点でのメリット（前頁）に加え、材料探索スピードが少なく見積
もって100倍加速の効果がある

0.5現行探索

データ取得

0.5

合成・サンプル調整

シンプルな合成を仮定

0.1

データ処理

データベース更新
データ解析（ルーティン化
すれば圧縮できるが人の時
間マネジメントが必要

1

次のアクションプランの決定

同じ研究室であっても1日はかかる。
この速度でできているチームは少ない。
測定が別機関であったりすると、この部分は１週間以上かかる

0.008自律探索 0.007 0 0

※現在のプラン（ポート数を最低の10で計算）

※意思決定が迅速、連携も密で週5日フルに稼働
（人が対応できる現実的な超速度の開発）

自律探索は週７稼働とすると最低でも200倍は加速
これは打席に立つ回数みたいなもので、AIによる次の１手の予測精度と人間の予測

精度の打率は含めていない

人（自律実験設備）が１サンプルにかかる日数



加速アイテムの位置づけ
多

様
性

研究の範囲（基礎から産業までの範囲）

コンセプト 実材料 産業レベルの合成

P
tM

/C
P

tM
/X

Y
/X

産業界へ繋ぐ手前まで
の探索を担う

（本プロジェクト）

形
態

制
御

Y
/X

産業界で合成を検討

触媒の形態や担体の微細孔への担持などは範囲外

• 担体にナノ粒子を担持するという現
行触媒材料のアーキテクチャの範囲
で実材料となりえる手前までを高速
で探索することを目標に設計。

• ナノ粒子として種々の合金を合成し、
実作動に近い特性評価と光電子分光
（化学状態や価電子情報の収集）に
より特性データと科学的な解析を行
う。

• 産業界側での合成の最適化からは別
のDX技術が必要だが、その手前まで
は広い範囲をカバー。



構想図：膨大な数のパラメータ空間を自動探索

73

メインチャンバー
（自動搬送ロボッ

ト）

自動電気化学評価

大気下搬送ロボット

サンプルストッカー

触媒の組成や
電子状態を理解

自動合成
（６元素＋O,N）

大気下で
自動評価



ELVES：ロボットと人工知能の集合

• 制御はPythonで自動化
• APIが無いものはNIMSで作製し公開
• データベース化（データプラットフォーム）
• 高速解析しMI解析（NIMSの専門家の知）
• AIをNIMSで構築し育成

ELVES
開発プロジェクト

「無人で研究を進める小人たち」

統一規格品でなくても、インターフェースを作って連携させる。

目的：研究のボトルネックを解消するために、実験の並列処理と異
なる機器の直列化を実現する開発。



真空クラスター

システム

燃料電池評価シ

ステム
データベース

ELVESの主な要素

• 真空クラスターシステム
• アークプラズマ装置
• 雰囲気制御光電子分光装置

• 電気化学測定システム
• セル
• サーボプレス
• ガス制御
• 搬送ロボット• サーバー

各要素のプログラムを開発し、
柔軟に高速処理を行う



76

①アークプラズマによる白金の堆積

真空システム

試料

data



77

②光電子分光測定による分析

真空システム

Pt XPS 2d image

生データを記録しながら、高速処
理で必要な情報を取り出す

sam
ple

data





現状

79

• Pt触媒、PtCo触媒での試験中
• 日々、課題を１つずつ解決
• 類似の検討を進める方に向けた課題の取りまとめ



ありがとうございました。

謝辞：
この検討は、ＮＥＤＯの「マテリアルズ・インフォマ
ティクスによる燃料電池材料の研究開発」として実施
して得られたものです。
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文献情報抽出技術による持続的なデータベース構築

文献、特許から組成ープロセスー物性をデータベース化

Yamaguchi, Asahi, Sasaki, Adv. Eng. Inf. 54, 101768 (2022)



Example of the corpus construction

・
・・

Tagged corpus

Document collection Annotation design Manual annotation

1,000 abstracts

on superconductivity

Characterization,

Process, Property,

Material, Element,

Value, SC

Named Entity

Doping

Dopant

Site

Event

Equivalent

Target

Condition

Relation

Main Material

Two workers

ScienceDirect

Web APIs



Annotation examples

brat rapid annotation tool: https://brat.nlplab.org/index.html



Extractions of superconducting materials and Tc

✓Construct a new corpus, SC-CoMIcs, for superconducting material 
information extraction and apply deep learning to confirm the 
usefulness of the corpus in the superconducting materials search.

Extraction of the set of main material, phase transition temperature, 

and doping information
 Prediction of characteristics of candidate materials

(Semi-)automatics population of meterials databases

Material DopingTrans.Temp.

Abstracts w.r.t.

superconductivity

Extraction       
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Extraction of superconducting transition 

temperature (Tc)

・Each peak corresponds to representative superconducting materials
・Automatically extracted data is consistent with the existing 
database Supercon* that has been manually constructed.

extracted data

comparison with existing 
database (Supercon*)

*https://mdr.nims.go.jp/collections/5712mb227



Performance of the Tc 
prediction model

・The model can predict Tc within an error of 14 K only using automatically 
extracted data.



データ連携と検索

異なる研究者、分野のデータ連携→合体した大きな表を作成

サ
ン
プ
ル
名

特徴量

事業者A
データ

事業者B
データ

…

①共通するデータ
を抽出

1. 本事業の全てのデータを融合させ、
一枚のテーブルを作る。

2. 個別データ間の関連性を考慮していな
いため、非対角成分にデータが無く、データ
解析ができない。

3. 非対角成分にデータを与えるため、
①個別データ間で共通するデータを抽出
 する。（データの共通リスト化）
②個別データ間で共通する計測手法や
 計算データを利用する。

⇒大量に蓄積される、異なる性質のデータ
を利用した解析の実施が可能に。

事業の全データを融合させたテーブル

②共通する計測・
計算データを利用

XRD
DFT

自動実験
自然言語処理による論文データ…

⇒MIX platformに必要なデータを検索し、
共通するデータを自動連携させてMI解析を
実行する機能を搭載(中)



データ連携と検索

データ連携、検索パートは、まだ本番環境には実装されておらず、
以後デモバージョンの紹介となります。



データ連携と検索

① ①「検索」を
クリック



データ連携と検索

① ①「検索」を
クリック
②にキーワード
を入力
（入力しようと
すると検索候補
が自動表示）
⇒例えば
melting pointを
選択

②



データ連携と検索

① ①「検索」を
クリック
②にキーワード
を入力
（入力しようと
すると検索候補
が自動表示）
⇒例えば
melting pointを
選択
③「検索」をク
リック

② ③



データ連携と検索

① ①「検索」を
クリック
②にキーワード
を入力
（入力しようと
すると検索候補
が自動表示）
⇒例えば
melting pointを
選択
③「検索」をク
リック
④melting point
の項目を含む
ファイルが表示
される。ひとま
ず全ファイルを
選択

② ③

④



データ連携と検索

① ①「検索」を
クリック
②にキーワード
を入力
（入力しようと
すると検索候補
が自動表示）
⇒例えば
melting pointを
選択
③「検索」をク
リック
④melting point
の項目を含む
ファイルが表示
される。ひとま
ず全ファイルを
選択

② ③

④

name
Molecular 
weight

density
Boiling 
Point

Melting 
Point

Flash point LUMO HOMO
Dipole 
moment

PC 102.09 1.21 242 -49 132 0.946 -7.930 5.255

EC 88.06 1.32 244 38 152 0.919 -8.017 5.07

VC 86.05 1.255 162 22 72 -0.137 -6.973 4.365

FEC 106.05 1.497 210 17.3 122 0.493 -8.468 4.487

DMC 90.08 1.07 90 4 17 1.115 -7.774 0.342

DEC 118.13 0.975 126 -43 25 1.217 -7.654 0.613

EMC 104.1 1.015 107 -55 23 1.168 -7.713 0.514

name density Boiling Point
Melting 
Point

Flash point

酢酸 0.78 118 15 40

無水酢酸 1.08 140 -73 49

アセトン 0.79 56 -94 -18

アニリン 1.021 184 -6 70

複数の表を合体させて
一つの大きな表を作り、
機械学習を行いたい。



データ連携と検索

① ①「検索」を
クリック
②にキーワード
を入力
（入力しようと
すると検索候補
が自動表示）
⇒例えば
melting pointを
選択
③「検索」をク
リック
④melting point
の項目を含む
ファイルが表示
される。ひとま
ず全ファイルを
選択
⑤「マージ
ビューアを開
く」をクリック

② ③

④

⑤



データ連携と検索

⑥「エクスポート」
をクリック
⇒データ連携された
csvファイルが、
ローカルPCにダウ
ンロードされる。

⑥

←複数のファイルが、
共通の項目名を持つ
ものに対して、列を
揃えて出力される。



データ連携と検索

⑥「エクスポート」
をクリック
⇒データ連携された
csvファイルが、
ローカルPCにダウ
ンロードされる。

⑥

←複数のファイルが
結合した一つのcsv
ファイルが作られる

⇒これをMIXのMI解析
にかける。

name
Molecular 
weight

density
Boiling 
Point

Melting 
Point

Flash point LUMO HOMO
Dipole 
moment

PC 102.09 1.21 242 -49 132 0.946 -7.93 5.255

EC 88.06 1.32 244 38 152 0.919 -8.017 5.07

VC 86.05 1.255 162 22 72 -0.137 -6.973 4.365

FEC 106.05 1.497 210 17.3 122 0.493 -8.468 4.487

DMC 90.08 1.07 90 4 17 1.115 -7.774 0.342

DEC 118.13 0.975 126 -43 25 1.217 -7.654 0.613

EMC 104.1 1.015 107 -55 23 1.168 -7.713 0.514

酢酸 0.78 118 15 40

無水酢酸 1.08 140 -73 49

アセトン 0.79 56 -94 -18

アニリン 1.021 184 -6 70

DMM 76.09 0.86 42 -105 -32 1.459 -6.846

DME 90.12 0.867 85 -58 0 1.669 -6.863

DEE 118.17 0.842 121 -74 35 1.665 -6.839

Diglyme 134.17 0.945 162 -64 56 1.616 -6.898

Triglyme 178.18 0.9862 216 -45 113 1.61 -6.907

d-Valero 
lactone

1.079 245 -13 112

e-Capro 
lactone

1.03 253 -1 109

g-Hexano 
lactone

1.03 220 -18 98

AN 0.783 82 -45 2 0.898 -8.933

PN 0.772 97 -93 6 0.587 -8.802



データ連携と検索

⑦「ファイルブラウ
ザ」をクリック。
MI解析をするため
に、先ほど合体させ
たExcelファイル
(csvファイルとして
ローカルPCにダウ
ンロードされてい
る)をMIXにアップ
ロードする。

⑦



データ連携と検索

⑦「ファイルブラウ
ザ」をクリック。
MI解析をするため
に、先ほど合体させ
たExcelファイル
(csvファイルとして
ローカルPCにダウ
ンロードされてい
る)をMIXにアップ
ロードする。
⑧Current Project
を必ずprivateの方
にする。
(workshop2410_pri
vate_project_**)
⑨アップロードした
ファイルを選択。
⑩LOAD CSVをク
リック

⑦

⑧

⑨ ⑩



データ連携と検索

⑪データ閲覧をク
リック

⑪



データ連携と検索

⑪データ閲覧をク
リック
⑫データ欠損が無い
ように、空白部分を
消す。

⑪

⑫ ⑫

⑫



データ連携と検索

⑬MI解析のデータ
閲覧をクリック

⑭例えば、
y軸をdensityに、
x軸をMeltingPoint
にする。
⇒MeltingPointを
目的変数として予測
を実行する。

⑬

⑭ ⑭



データ連携と検索

⑮非線形回帰の
Random Forestを
クリックして実行。

⑯比較的よく
Melting Pointを予
測できた。

⑰Melting Pointの
予測にはdensityが
効く。(実験的に知
られた事実)

⑮

⑯⑰

⑮



データ連携と検索

1ファイルのみのデータを利用

複数ファイルを連携して利用

多数のデータで精度よく予測
densityという特徴量を正しく選択

少数データでの予測となり、信頼度が低い
特徴量の選択も信頼性が下がる



まとめ

１．PEFCに特化したデータ解析・蓄積プラットフォーム（MIX Platform)を
構築した。

２．本日は、電気化学測定データの解析と、MI解析部分に絞って説明した。

３．今後、機能のアップデートを順次実施。

４．企業、アカデミアの方のご利用をお待ちしています。
・アカデミアの方、ご連絡頂ければすぐにご利用可能です。
・企業の方、LIO後すぐにご利用可能です。





MI解析の勘所（MIノウハウ）
• どういう問題に対して、どういう手法を使えばよいか？

データ数解析の目的

1. 要因解析

MI手法

少 回帰分析

多 Deep Learning

2. (人に認識できない）
要因解析 中(スペクトル) 次元削減+回帰分析

3. (実験が大変な)
物性予測

少 回帰分析

多 Deep Learning

4. 実験条件最適化 少 ベイズ最適化

多 Deep Learning

5. 新物質提案（組成）
新物質提案（分子式)

少 ベイズ最適化

中 Deep Learning（SMILES-X）

例

膜劣化の要因解析

高分子膜材の提案
新規触媒組成の提案

触媒作成条件の最適化

触媒活性、耐久性予測

膜劣化の要因解析
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