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マテリアルズインフォマティクス 、Materials Genome

Initiative (MGI)という言葉が最近使われるようになり、テキスト
マイニングなどにより得られたビッグデータ収集、計算化学や機
械学習などを利用した機能予測、そして高速材料合成・評価装置
の開発が進められている。東京理科大学ではFig.1に示すように
実験ツールを開発し、電池材や熱電変換材の探索を進めてきた。

Fig.2は、東京理科大学・藤本の研究チームが酸化物熱電変換
材 料 探 索 に お い て 絞 り 込 ん だ ペ ロ ブ ス カ イ ト 型
Ca0.97Bi0.03MnO3-δの結晶構造と物性を明らかにするために、放
射光X線回折パターン（@BL5S2）からリートベルト解析による
フィッティングを試みたものである。実験室系X線回折装置ではペ
ロブスカイト型CaMnO3-δに基づく回折パターンのみ観察されて
いたが、放射光X線回折により1％前後のCaMn2O4型酸化物が
第2相として観察された。

Fig.4 Diffraction image and powder X-ray diffraction patterns of  

Ca0.97Bi0.03MnO3-δ ( @ BL5S2 )

Fig.3 Fully automatic X-ray diffraction measurement tool 

for synchrotron radiation

Fig.2 Pattern fitting of  Ca0.97Bi0.03MnO3-δ

using Rietveld analysis (RIETAN-FP)

今回開発した冶具は、放射光施設を用いたX線回折およびXAFS測定において、限られたシフトタイムでの取り扱い試料数を飛躍的に
増大（センタリングに要する時間が不要）させるだけでなく、試料の準備や運搬方法についても大幅に簡略（キャピラリーへの充填が不
要）できると期待している。今後は並行して開発したリートベルト自動解析ソフトと併せて駆使して、データ収集と得られるビッグデータ
からの機械学習（材料探索・予測）に取り組みたい。

Fig.5 XAFS spectrum of  Ca0.97Bi0.03MnO3-δ

( @ BL5S1 )

物性によっては、不純物が構造と物性の相関の不成立をもたらす
ため、今後は放射光における詳細かつ膨大なデータ収集とデータ解
析技術の構築が必須となるはずである。粉体試料は、Fig.4中上に
示すキャピラリー（ex. 内径0.2 mmφ）へ充填、溶封したのち、専用

冶具へセット、試料毎に、キャピラリーのセンタリング操作が必須で
ある。試料充填やセンタリング操作に要する時間を短縮化するには、
既存の方法に代わる新しい冶具の開発が必要であると考えた。

XRDだけでなく
XAFSの測定も可能か？

構造精密化
自動化への挑戦

多元系におけるデータ収集・機械学習への挑戦（今後）

通常のリートベルト解析（手動）
通常1～3時間

試作プログラム（自動解析）
5分～32分
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Fig.1 Overview of  MGI and experimental

facility in Fujimoto group


