
計算科学を用いた新規材料開発支援
〜AIポテンシャルの活用〜
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本日のアジェンダ
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1. 自己紹介・会社紹介 (5分)

2. イントロダクション：AIが材料開発で活用される時代 (10分)

3. 汎用原子レベルシミュレーター：Matlantisとは (5分)

4. 化学シミュレーションの一例：原子の個性を目で見てみる (15分)

5. Matlantis活用事例のご紹介 (20分)

a. 電池材料

b. 触媒

c. 有機分子・高分子・超分子

d. 半導体

6. 質疑 (5-10分)



自己紹介

今治市玉川町・鈍川にて

平井貴裕 | Takahiro Hirai

材料
メーカー

学部

現職

修士

理論手法開発

排ガス浄化触媒の計算

先端材料研究所
DX・MI推進(本社)

工場付き研究所@ 愛媛
DX・MI推進(本社)

計算化学の利用促進
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Preferred Computational Chemistry（PFCC）の概要

所在地：東京都千代田区大手町１丁目６－１大手町ビル

設立年月日：2021年6月1日

代表者：代表取締役社長 岡野原大輔

業務内容：

汎用原子レベルシミュレーションクラウドサービスの販売、コンサルティング
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出展：日本経済新聞
https://www.nikkei.com/article /DGKKZO71433790X20C21A4TJ1000/

https://www.nikkei.com/article/DGKKZO71433790X20C21A4TJ1000/


普及状況 (2025年1月時点)

● 国内外で100以上の大学・企業が利用

● 500 ライセンスユーザー

● 産業: 化学, 電気電子, 鉱業, ゴム, セラミックス, 自動車, 

非鉄金属, 石油, アカデミア, etc.

Matlantisの普及状況

海外展開

● 2023年5月 米国サーバを設置、サービス開始
● 2023年12月 欧州サーバを設置、サービス開始
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May,2022 Nov.,2022 May, 20232023

Local server setup / Official launch
Test marketing

July,2021 2024 2025



AIが材料科学で活用される時代
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https://www.nikkei.com/article/DGXZQOGN09COQ0Z00C24A1000000/

https://www.nikkei.com/art icle/DGXZQOUC0196O0R01C23A2000000/

https://www.nikkei.com/article/DGXZQOGN09COQ0Z00C24A1000000/
https://www.nikkei.com/article/DGXZQOUC0196O0R01C23A2000000/


ノーベル化学賞 2024 | Alpha Fold 2
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● Alpha Fold 2

● AI技術を用いてアミノ酸配列から

タンパク質の折りたたみ構造を予測

● AIがマテリアルの分野に

強い影響力を持ち始めている

https://x.com/NobelPrize/status/1843951197960777760https://www.nobelprize.org/prizes/chemistry/2024/press-release/

https://x.com/NobelPrize/status/1843951197960777760
https://www.nobelprize.org/prizes/chemistry/2024/press-release/


全固体電池特許 | 原子レベルシミュレーション
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US2022263061A1
https://worldwide.espacenet.com/patent/search/family/080775236/publication/US2022263061A1?q=US20220263061A1

● Samsung Electronics and Univ. Californiaから固体電解質材料に関する出願

● 様々な元素を添加して原子レベルシミュレーションでLiの拡散係数を計算

● 有望な候補材料については合成してX線回折法で構造確認

https://worldwide.espacenet.com/patent/search/family/080775236/publication/US2022263061A1?q=US20220263061A1


研究開発プロセスへのAI・機械学習利用イメージ

データ
ベース

人間の判断
AI・機械学習

仮想実験

候補材料
候補条件

X
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予測

最適化

自動化

関係性の発見

抽出



原子レベルシミュレーション x 機械学習ワークフロー

データ
ベース

仮想実験

X
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予測

最適化

自動化

関係性の発見

抽出

実験コスト、データ収集スピード、再現性、計算機性能向上などの

観点から、材料探索において仮想実験の利用が拡大している

人間の判断
AI・機械学習 候補材料

候補条件



原子レベルシミュレーションが注目されている

● DFTシミュレーションが活用されている文献数は増加傾向

● 公開論文でDFTシミュレーションが活用されている割合は近年顕著に増加

● 計算機の性能向上、新たな計算手法の登場などが普及に影響したと考察
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2021年7月 Preferred Computational Chemistry調べ

原子レベルシミュレーションのうち、DFTシミュレーションの活用状況を調査

https://ja.wikipedia.org/wiki/%E5%AF%86%E5%BA%A6%E6%B1%8E%E9%96%A2%E6%95%B0%E7%90%86%E8%AB%96


DFT: 比較的精度良く実験値を再現できる手法で広く利用されている

DFT (Density Functional Theory)の課題

→ “最新のAI技術”を使って

高速化、大規模化しよう

DFTの課題

● <100原子程度の構造でも数日〜数ヶ月

● 系のサイズに応じてO(N^3)で計算コストが増大
（サイズを10倍にすると、計算コストが10倍ではなく1000倍になるということ）

ex. 一般的な計算機を使った場合

○ Liイオンの拡散計算：約1カ月

○ 固体触媒上での活性化エネルギー計算：約2週間

出展：Which functional should I choose?
https://dft.uci.edu/pubs/RCFB08.pdf
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計算方法の種類(汎函数)も多数存在

https://dft.uci.edu/pubs/RCFB08.pdf


DFTを高速化, 大規模化する技術
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機械学習原子間ポテンシャル (Machine Learning Interatomic Potential; MLIP)

原子座標 エネルギー・力

多様な方式のMLIPが
近年、様々提案されている

● 高次元ニューラル
ネットワークポテンシャル（HDNNP）

● ガウス近似ポテンシャル（GAP）
● スペクトル近傍解析ポテンシャル（SNAP）
● 原子クラスター展開（ACE）
● モーメントテンソルポテンシャル（MTP）
● メッセージ・パッシング・

ニューラル・ネットワーク（MPNN）
などなど・・・

❖ DFTに近い精度で原子間の相互作用を描画
❖ 圧倒的に高速・大規模計算が可能 (DFT対比)



Machine Learning Interatomic Potentialの利用
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MLIPに関する文献数トレンド
2023.9集計時点 PFCC調べ

year

MLIPの基本概念は2007年に誕生1)。それ以来、より信頼性の高い分子動力学計算を実行するために、
経験的な原子間ポテンシャルからの移行が進んでいる。現時点でもその機能拡張の研究が進んでいる。

1): Generalized Neural-Network Representation of High-Dimensional Potential-Energy 
Surfaces
Jörg Behler and Michele Parrinello
Phys. Rev. Lett. 98, 146401 – Published 2 April 2007
https://journals.aps.org/prl/abstract/10.1103/PhysRevLett.98.146401

Accelerating crystal structure prediction by machine-learning interatomic potentials
with active learning
Phys. Rev. B 99, 064114 – Published 27 February 2019

Crystal structure prediction using neural network potential and age-fitness Pareto 
genetic algorithm
arXiv:2309.06710

Role of hydrogen-doping for compensating oxygen-defect in non-

stoichiometric amorphous In2O3−x: Modeling with a machine-
learning potential 
J. Appl. Phys. 134, 115105 (2023)

Accelerating first-principles estimation of thermal conductivity by machine-learning 
interatomic potentials: A MTP/ShengBTE solution
Computer Physics Communications Volume 258, January 2021, 107583

Atomic cluster expansion force field based thermal property material design with
density functional theory level accuracy in non-equilibrium molecular dynamics 
calculations over sub-million atoms
arXiv:2309.11026

https://journals.aps.org/prl/abstract/10.1103/PhysRevLett.98.146401


原子レベルシミュレーション x 機械学習ワークフロー

データ
ベース

AI・機械学習

仮想実験

候補材料
候補条件

X
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予測

最適化

自動化

関係性の発見

抽出

Preferred Computational Chemistryは

Matlantisというクラウドサービスを展開しています



汎用原子レベルシミュレーター: Matlantis
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DFT計算結果 5,900万を教師データとし、
それを独自に設計したGraph Neural Networkで学習モデルを構築

汎用原子レベルシミュレーターの概要

… エ
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エネルギー
DFT（教師データ）

Ex. molecule

Ex. cluster

Ex. slabEx. crystal

Ex. adsorptionEx. disordered
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教師データ（5,900万）
分子・結晶等様々な構造の第一原理計算を実施

Preferred Networksの強力計算設備などを活用

GNN
量子化学知見を取り込んだ

独自アーキテクチャのNNモデル構築

学習・出力
教師データを再現できるまで
モデルの学習を実施

関連論文URL：https://www.nature.com/articles/s41467-022-30687-9

https://www.nature.com/articles/s41467-022-30687-9


2,900 years 20M times96 elements

96元素 (全ての非人工元素+α)に対応 従来手法よりも2000万倍の高速性1台のGPUで2,900 年分のデータを学習
(5900万個のシミュレーションデータ) 

PFN supercomputing cluster

学習済みモデルを提供：学習データの準備やAIの知識は不要
メンテナンスフリー：システム/ハードの専門家は不要

Matlantisの特長
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Applications
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AlN/Cu接合面結晶構造解析BaTiO3の相変態

触媒 電池

半導体

金属・合金

触媒組成の
大規模スクリーニング

潤滑剤

セラミックス

固体電解質中のLi拡散

吸着剤

分離膜

摩擦における化学反応MOF中の分子吸着

磁性材料

…

https://matlantis.com/ja/cases

接着

樹脂-金属界面密着解析

OVITO: A. Stukowski, Modelling  Simul. Mater. Sci. Eng. 18, 015012 (2010)
Polyhedral Template Matching: P. M. Larsen et  al. Modelling Simul. Mater. Sci. Eng. 24, 055007 (2016)

https://matlantis.com/ja/cases
https://www.ovito.org/
https://iopscience.iop.org/article/10.1088/0965-0393/24/5/055007/meta


化学シミュレーションの一例：
原子の個性を目で見てみる
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化学をやっているとよく見ます

周期表
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化学じゃなくてもよく見ます

錆
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酸化のことですね

錆とは...
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金属 錆



金属ってどうやって錆びるのだろう？

24

錆びる 錆びた
前 後

と

は知ってますが

考えたことなかったです

錆びている途中は



アルミ箔
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不動態になると習いました。

高校化学で、表面だけ酸化し



アルミ箔
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ほんとですかね？



気になったならやってみましょう

27

「思い立ったら即実験」

20M times

速さ

96 elements

普遍性



Alの酸化シミュレーション
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内部には酸素が浸透しない様子

Al_O2.mov

Al表面に酸化アルミの四面体が形成

http://drive.google.com/file/d/1d0LPpyObQKmOCXr0qdck9dAS29nIwgxK/view


Alはわかった
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他の元素ならどうなのでしょう？



金属元素全部計算してみました

計算条件

nVTアンサンブル
熱浴:   Nose-Hoover

温度:               300 K

timestep:            1 fs

sim. time:      100 ps 

(100,000 steps)

結晶構造: 

各金属の安定相
表面構造:

(100)面,原子6層分
酸素20分子を暴露

赤:40個(全O2分子が内部に浸透)、紫: 0個

金属箔の内側に入った酸素数をカウント

*Mnは単位胞が複雑で除外
*Gaは安定相が複数あり除外
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Alの場合
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内部判定。完璧な指標ではない

このAlと

このAlの

間のO原子を
カウント

表面で酸化が止まっていても37個は



改めてみてみると

計算条件

nVTアンサンブル
熱浴:   Nose-Hoover

温度:               300 K

timestep:            1 fs

sim. time:      100 ps 

(100,000 steps)

結晶構造: 

各金属の安定相
表面構造:

(100)面,原子6層分
酸素20分子を暴露

アルカリ(土類)金属は完全に反応

白金族+Au, Agは無反応

*Mnは単位胞が複雑で除外
*Gaは安定相が複数あり除外
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Tiは20個の酸素が内部浸透？

計算条件

nVTアンサンブル
熱浴:   Nose-Hoover

温度:               300 K

timestep:            1 fs

sim. time:      100 ps 

(100,000 steps)

結晶構造: 

各金属の安定相
表面構造:

(100)面,原子6層分
酸素20分子を暴露

非常に錆びにくい金属という知見とも一致

Tiも酸化被膜を形成

*Mnは単位胞が複雑で除外
*Gaは安定相が複数あり除外

Ti_O2.mov
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http://drive.google.com/file/d/1BUUDBkLYFetOD6fS7PehYljMCOH-EV6e/view


このように

計算条件

nVTアンサンブル
熱浴:   Nose-Hoover

温度:               300 K

timestep:            1 fs

sim. time:      100 ps 

(100,000 steps)

結晶構造: 

各金属の安定相
表面構造:

(100)面,原子6層分
酸素20分子を暴露

*Mnは単位胞が複雑で除外
*Gaは安定相が複数あり除外

網羅的に観察し、傾向を把握し、
メカニズムを把握できるのが

計算化学を用いた探索の強みの一つ
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えーでも...

気になることまだまだあるでしょ

● 酸素足りてなくない？
表面と反応して尽きてる。

● (100)面以外の面だとどうなの？

● 金属箔の厚みもっとあった方が。

● 酸素じゃなくて水素なら？

35



疑問が出ることがいいことだと思っています

36

“原子を目で見る”ことで新たな着想や
次の実験・計算に繋がれば良い

● 金属によって参加され方が
全然違うのか

● (111)面だとどうなる？
● 表面だけじゃなく内部まで
酸素が分散するかみたいな。

● 実験と傾向一致してるか
調べてみたいな

計算だけで化学が完結するはずがない



実験のタイムスケールに追随できる無二の計算環境

37

これらの計算は、昨日思いついて計算しました

計算の準備から結果を得るまで8時間くらいでした。

● 実は、もう解決しちゃったんだよな。。
● 計算結果気になるとこあるけど、もう別の化合物扱ってる。
● 最近気になってる物質Cの計算の方が欲しいな。。

解析計算準備

物質A検討 物質B検討 物質C検討 ベスト条件策定 第二次検討開始

物質A計算

報告

締切

計算時間が長くかかる場合

Matlantisの高速性・汎用性は
実験のタイムスケールに追随し
様々な試行錯誤を可能に



“化学現象を目で見て試行錯誤”できる時代に
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原子・現象を目で見て新たな気づきを得る。

その仮説をその場で試せるツール。

朝30分打ち合わせ

それを元に計算を流して
夕方には結果を元に議論

典型的な物性の
計算プログラムは
Matlantis上に配置

新しい材料を思いついたら
その場で定型として計算

“現象を目で見る”
“その場で考察する”
ためのサービス



ちなみに

Atomistic Simulation Tutorialとして公開
39



汎用原子レベルシミュレーター
Matlantis 活用事例

40



電池材料
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電池材料の事例 : LIB内イオン拡散の計算

東工大菅野教授Gr https://www.kek.jp/ja/newsroom/2016/06/22/1733/

Li10GeP2S12系固体電解質は高イオン伝導度を示す結晶構

造としてよく知られており、次世代電池材料として注
目を集める。

既報データも多く、Matlantisで再現検討を実施。

計算条件

原子数 50

MD 1 ns (2x106 steps)

Ensemble NVT (Langevin)

実行時間 46 h
平均二乗距離@523K 拡散係数

活性化Energy（meV）

Matlantis DFT[1] Exp[2]

230 210 242

[1] Mo et al. Chem.Mater. (2012) 24, 15-17
[2] Y. Kato, et. al. Nat. Energy 1, 16030.

• DFTおよび実験結果をよく再現

• 高速な計算により低温領域まで計算可能

https://matlantis.com/ja/cases/calculation004/

第一原理計算

Matlantis
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https://www.kek.jp/ja/newsroom/2016/06/22/1133/
https://www.kek.jp/ja/newsroom/2016/06/22/1133/
https://www.kek.jp/ja/newsroom/2016/06/22/1133/
https://matlantis.com/ja/cases/calculation004/


触媒反応
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NO還元触媒反応解析と第二元素添加の効果

Rh触媒の一部元素を置換してNO開裂反応の活性化エネルギーを計算
（1,224種の触媒表面状態についてMatlantisで全てNEB計算→約3日で計算完了）

第一原理計算：Rh触媒上でのNO開裂反応エネルギーダイアグラム
約10分でNEB計算完了

NNPによる超高速
スクリーニングイメージ

(initial state)

Ea = 1.4 eV
Ea = 1.5 eV

Ref: Catalysis Today 332 (2019) 272–279

無置換

NNP image
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有機反応・高分子
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金属-樹脂モデルの応力-ひずみ曲線

4646

電子部品に使用される金属-ポリマー複合材料には、堅牢な金属-ポリマー結合技術が必要です。ただし、界面における機械的現

象の微視的評価には大きな課題があります。MD シミュレーションを使用して、金属 - ポリマー複合材料界面の詳細な機械的特

性を評価できますが、従来の古典的な MD シミュレーションでは、この目的のために正確な力場を生成することが困難でした。

この例では、モデル樹脂としてポリエチレンオキシド 30量体 (PEO)の応力 -ひずみ曲線をMatlansitsで計算しました。

● Model: 8 PEO molecules (1696 atoms) sandwiched by two Fe(100) slabs (640 atoms)

● MD tensile simulation along the c-axis (z-axis) direction from the compressed structure

歪みに対する応力の移動平均から、材料の機械的強度を表

す応力-ひずみ曲線を得た。小さなひずみ領域での線形近似

では、ヤング率は 6.95 GPa でした。その後の動作は非線形

で、引張強度は 200 MPa に近づき、その後徐々に減少しま

した。これらの結果は、樹脂材料で広く観察される特性と

一致しており、Matlantis による MD シミュレーションを使

用して、金属 - ポリマー複合界面の機械的強度を評価でき

ることを示しています。

https://matlantis.com/ja/calculation/stress-

strain-curve-of-metal-polymer-interface

方法

結果

背景・目的



半導体
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ALDプロセス向けCoプリカーサーとSi基板の反応機構解析

48

● 基板選択的原子層堆積 (area selective ALD)

tBu-allylCo(CO)3 (Chem. Mater. 2012, 24, 1025−1030)

● GRRM20 with Matlantis による反応経路探索

● エネルギープロファイル

水素終端Si上はCo成膜可⇔ OH終端SiO2上は製膜不可

H-Si(111) HO-SiO2(100)

+0.18

TS2

+0.40
INT2

+0.06

−1.04

INT1

−0.62

TS1

+0.48

−0.08

+0.24

0.00

RT

0.00 
/eV

H-Si(111)

or
HO-SiO2(100)

−0.92

PD

−0.23

၀複雑な反応メカニズム、エネル

ギープロファイルを計算できた

၀エネルギー的な比較のみでは

基板選択性の要因は不明、

・配位子の脱離段階

・もう一分子の反応

等も検討する必要がありそう

၀ tBuの位置を変更した置換基効

果についても、同様に計算済

၀反応するCoとSiもしくはOに人工力を付加 (AFIR法)

၀自動的かつ網羅的に反応経路を探索

PFP : v6.0.0, 

CRYSYTAL_U0_PLUS_D3 

https://pubs.acs.org/doi/10.1021/cm2029189


これらの事例の多くはログイン後すぐ計算できます

49

50種類を超える計算サンプルを用意。
要望に合致すればそのまま計算することも可能。



“化学現象を目で見て試行錯誤”できる時代に
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原子・現象を目で見て新たな気づきを得る。

その仮説をその場で試せるツール。

朝30分打ち合わせ

それを元に計算を流して
夕方には結果を元に議論

典型的な物性の
計算プログラムは
Matlantis上に配置

新しい材料を思いついたら
その場で定型として計算

“現象を目で見る”
“その場で考察する”
ためのサービス
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関係者限り

革新的なマテリアルの創出に貢献し
持続可能な世界の実現を目指す
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