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スϚートϚテϦΞルζイϯϑΥϚテΟクス
Λ༻いͨ材料研究ख๏

Materials Research Method using Smart Materials Informatics
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要　　旨

ۙ年，ビοΫσータを用いたΠンϑΥϚティΫεの技術

による੒Ռが報ࠂされているが，数ઍ，数ສҎ্といった

େྔのσータがಘられる機会は多くないたΊ，実用ੑに՝

୊がある．ಛにࡐྉのσータはテεトϐーεを࡞ってから

ಛੑをධՁする手ॱがඞ要となるたΊ，数ઍ，数ສҎ্の

σータऔಘは現実తで無い．そこで，গないσータ数に͓

いても༧ଌがՄೳとなるεϚートϚテリΞϧζΠンϑΥϚ

ティΫε手๏をఆٛし，༧ଌがՄೳとなるσータの数をݕ

౼した݁Ռ，数ेからඦσータであることがわかった．そ

の新手๏を用いて৮ഔ，࣓ 石，೤ిࡐྉといった機ೳࡐྉ

にて実ূしたところ，それͧれの目తにԠじたಛੑを༗す

るࡐྉを୹ؒظで૑ग़し，新手๏の実用ੑを֬ೝできた．

ABSTRACT

The achievement of outcomes through the use of 
informatics techniques employing big data is today 
being reported. However, because of the lack of 
opportunities to obtain high volumes of data (upwards 
of several thousands or several tens of thousands of 
data), these techniques still present issues in terms 
of practical applicability. In the case of materials 
in particular, because it is necessary to evaluate 
characteristics following the creation of test pieces, 
obtaining upwards of several thousands or several 
tens of thousands of data is unrealistic. A Smart 
Materials Informatics method that would make it 
possible to make predictions based on even a limited 
amount of data was therefore defined. Study of the 
amount of data necessary for predictions showed 
that predictions could be made using only several 
tens to hundreds of data. The use of the new method 
in studying functional materials (catalyst, magnet, 
and thermoelectric materials) made it possible to 
identify materials possessing characteristics suited to 
their respective purposes in a short period of time, 
demonstrating the practical applicability of the method.

１．ま͕͖͑

際ࠃのάϩーόϧ化が年々進み，自動ंϝーΧؒのࡁܦ

ڧྉの研究開発力をࡐ，૪がܹしさを増しているたΊにڝ

化させるඞ要にഭられている（１）．ࡐྉは自動ंの部඼をߏ

੒するもとであり，ࡐྉのಛੑは自動ंに͓ける֤छॹݩ

やઃܭにରしてେきなӨڹをٴ΅す．よって，高いੑೳを

༗するࡐྉを新たに૑ग़することは根ݯతに自動ंのੑೳ

をมえるものであり，重要なҙຯを࣋ͭ．そのような新た

なࡐྉの૑ग़にはࡐྉの୳し方，ͭ ·りࡐྉ୳ࡧ手๏がओ

要なテーϚとなる．これ·でのࡐྉ୳ࡧ手๏に͓いてはి

ྉಛੑとࡐといった؆ૉなҼ子とܘӄੑ౓やΠΦン൒ؾ

の૬ؔを೺Ѳし，機ೳ発現の原理をਪఆ，Ծઆをߏஙしݕ

ূするというݧܦଇత手๏が多くの新ࡐྉの૑ग़にݙߩし

てきた．しかしながら，৮ഔ，࣓ 石，೤ిࡐྉのような機ೳ

が容қではないҼ子の࡯؍଄やి子といったߏྉは݁晶ࡐ

Өڹがෳࡶにབྷみ合っている．そのたΊ，ಛੑ発現の原理

が解明できてもରԠ手๏が容қにఏҊできないことなͲか

ら，機ೳࡐྉの୳ࡧは，࡞ってはଌるの܁り返しになりが

ͪであった．このような୳ࡧ手๏では，ग़発ࡐྉの手഑，

り܁੒͓よͼಛੑධՁ౳を࡞ྉの合੒，テεトϐーεのࡐ

返すこととなり，多くのඅ用త，時ؒతίεトがかかり，

ޮ཰తではない．

一方，ۙ 年のࢉܭ機の進化はஶしく，数े年で $16 の

集ੵ౓合は約 30 ສഒ，ϝモリの集ੵ౓は約 100 ສഒとܻ

ҧいの進化を਱͛ている．·た，それらの進化に൐い，機
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ց学श౳のιϑト΢ΣΞ技術も進化し，ط஌σータの学श

によってະ஌σータを高ਫ਼౓で༧ଌすることがՄೳな機ց

学शの技術が進化している．そのようなഎܠの中，ࡐྉՊ

学と৘報Պ学が༥合したϚテリΞϧζΠンϑΥϚティΫε

（.*）手๏によるࡐྉಛੑの༧ଌが，ࡐྉ࡞ࢼやಛੑධՁを

できるということで஫目されている（̎）．ただし，ઌड़ݮ࡟

した学शσータは，数ඦから数ສҎ্のσータが用いられ

ていることが一ൠతである．一方，自動ं用のࡐྉ研究に

͓けるࡐྉ୳ࡧに͓いては，ࡐྉを࡞੡しಛੑをධՁして

ॳΊてσータがಘられるੑ質্，σータの数を増やすこと

が容қではない．そのようなέーεでは，.* 手๏による༧

ଌの技術がޮՌతであっても，実用の機会を΄とΜͲಘる

ことができない．よって，いかにগないσータの数で༧ଌ

をՄೳとするかが重要となる．

そこで，গないσータの数に͓いて，ࡐྉੑೳの༧ଌが

Մೳとなる手๏をεϚートϚテリΞϧζΠンϑΥϚティΫ

ε（4.*）とఆٛし，༧ଌをՄೳとするたΊに࠷௿限ඞ要な

σータの数の見ۃΊ方をݕ౼する．

２．༧ଌにඞ要ͳσーλ਺のݕ౼

આ明ม数にରする目తม数のԠ౴がෳࡶ化する΄Ͳਫ਼౓

の高い༧ଌにඞ要なσータの数は原理తに増Ճする．よっ

て，༧ଌにඞ要なσータの数のݕ౼には，機ೳࡐྉσータ

のૉੑを೺Ѳすることが重要となる．

ここで，આ明ม数 x1，x2にରする，ある機ೳࡐྉのੑೳ

1のԠ౴局໘のྫを Fig. 1にࣔす．
Fig. 1でࣔされるඇઢܗのԠ౴ۂ໘に͓いて，આ明ม数

x1がখさいときは L1 のۂઢのように，1にରして x2の増

Ճは正のޮՌとなっているが，x1がେきいときは L2 のۂ

ઢのように，1 にରして x2の増ՃはෛのޮՌとなってい

ることがわかる．このようにઆ明ม数にରして目తม数が

ඇઢܗతにԠ౴するようなܥに͓いては，ݧܦతな手๏に

よってࡐྉ୳ࡧのࢦ਑をཱてることは容қではない．さ

らに，આ明ม数の数がさらに増えると，その難қ౓は高く

なる．よって，4.* 手๏を活用したࡐྉ୳ࡧのέーεεタ

Fig. 1   Example of response surface

σィにはൺֱతඇઢੑܗのڧい，৮ഔ，࣓ 石，೤ిの機ೳ

ै．ྉをબఆしたࡐ って，༧ଌにඞ要なσータの数をݕ౼

するたΊには，これらの機ೳࡐྉが༗するඇઢੑܗにରԠ

したݕ౼用σータを用いることが重要となる．

�����σーλ਺にର͢る༧ଌࠩޡのؔ܎性
4.* 手๏の実用ੑをݕ౼する্で，一ఆྔのσータの

数がඞ要となる．そのݕ౼用のσータをऔಘするたΊに，

実際にࡐྉを࡞੡し，ಛੑをධՁすることは現実తではな

い．よって，多くのσータをೖ手するたΊ，೚ҙのઆ明ม

数から目తม数をࢉग़できる数式を用い，その数式からಘ

られる人޻σータを4.*手๏の実用ੑのݕ౼に用いた．༧

ଌモσϧにはσータにԠじてൺֱత自༝にճؼ式を生੒す

ることがՄೳなϊンύϥϝトリοΫな機ց学श๏をબఆし

た．બఆした機ց学शのϋΠύύϥϝータはগないσータ

の数に͓いても༧ଌਫ਼౓が高くなるようなνϡーχンάを

した．さらに，༧ଌਫ਼౓向্のたΊ，આ明ม数の直ަੑࢪ

を֬อするたΊにओ੒෼෼ੳを用いたσータの前ॲ理を実

ܗした．·た，機ց学शの内部で用いられるؔ数はඇઢࢪ

にରԠできるؔ数をબఆした．

༧ଌモσϧの༧ଌਫ਼౓のࢦඪとして，গないσータの数

でも学शσータҎ外の༧ଌਫ਼౓がٻΊられるように内部ό

リσーγϣンを用いた．その内部όリσーγϣンとして一

఺আ外ަࠩݕఆ（Leave-one-oVt	croTT-validationɿ	L00$V）

を࠾用した．さらに，σータの数と༧ଌࠩޡのؔੑ܎を೺

ѲするたΊ，্ 記人޻σータ࡞੒用の数式により，ͭޒの

આ明ม数と目తม数からなる̒次ݩのσータセοトを࡞੒

した．そのσータセοトを用い，֤ 々のσータ数にରして，

重ෳをڐさないϥンμϜαンϓリンά手๏であるジϟοΫ

φΠϑαンϓリンά๏をબఆし，ෳ数ճ܁り返したときの

L00$V のฏۉ஋をࢉग़した．な͓，ジϟοΫφΠϑαン

ϓリンάの数はࢉܭ時ؒとਫ਼౓を考ྀし，100 ճを࠾用し

た．݁ Ռを Fig. 2にࣔす．
Fig. 2によると，σータ数が多くなる΄ͲL00$Vがখ
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(a) Predicted surface: 9 training data

(d) Predicted surface: 36 training data

(c) Predicted surface: 25 training data

(b) Predicted surface: 16 training data

さくなる܏向が֬ೝできる．これはσータ数が増Ճする΄

Ͳ，৘報ྔが増Ճし，༧ଌモσϧのਫ਼౓が向্しているた

Ίと考えられる．σータ数が 50 より増えると L00$V は

গしにくくなり，௿下෯がऩଋする．これはモσϧの表ݮ

現力が限界を迎えて͓り，L00$V にରして，σータの数

を増やすޮՌがখさくなっているたΊと考えられる．·

た，Fig. 2にࣔしたσータ数にରするL00$Vのؔੑ܎を

Ҏ後L00$VϓϩϑΝΠϧとする．

一方，L00$V ϓϩϑΝΠϧはσータの数にରして൓

ൺྫすることが数学తに஌られている．しかし，Fig. 2の

L00$VϓϩϑΝΠϧは基本తには൓ൺྫとなっているも

のの，σータの数がগないॳظに L00$V がཚ高下して

͓り，その領域に͓けるڍ動は理論తにઆ明がͭかない．

よって，ଥ౰な4.* 手๏の活用のたΊには，このཚ高下の

要Ҽを明らかにすることが重要であると考えた．

౼ݕඞ要とͳるσーλ਺のݶ௿࠷�����
ଥ౰な 4.* 手๏の活用のたΊ，L00$V がཚ高下する

要Ҽの解明をݕ౼した．·ず，σータのগない領域に͓け

る༧ଌモσϧのڍ動を֮ࢹతに೺ѲするたΊ，2.1. અで用

いた人޻σータ࡞੒用の数式の次ݩ数をগなくし，二ͭの

આ明ม数（x1，x2）にରする目తม数（TarHet	 variable�	 TV）

となる３次ݩの人޻σータセοトを࡞੒した．その人޻

σータセοトはઆ明ม数（x1，x2）の࠷େ，࠷খ஋の長さをそ

れͧれ౳ִؒに 100 にࠁみ，x1，x2のશ૊み合わせとなる

10000 ఺の֨子఺にରするTVをࢉग़し，10000 ఺のσー

タセοトとした．その３次ݩのԠ౴ۂ໘をඳࣸした݁Ռを
Fig. 3にࣔす．

Fig. 3にࣔしたԠ౴ۂ໘は，人޻σータを生੒する式に

よる理論తなۂ໘であり，機ց学शによる༧ଌモσϧのޡ

ࠩが 0のとき，Fig. 3にࣔされるԠ౴ۂ໘がࢉग़される．

次に，x1，x2の࠷େ，࠷খ஋の長さをそれͧれ౳ִؒと

なるようにࡾ，四，ޒ，࿡ͭでࠁみ，それͧれのશ૊み合わ

せが 9，16，25，36 ఺に͓けるઆ明ม数と目తม数から

なる人޻σータを学शし，それͧれの༧ଌモσϧを࡞੒し

た．࡞੒した༧ଌモσϧに 10000 σータのઆ明ม数をೖ力

し，֤ モσϧに͓ける目తม数の༧ଌ஋をࢉग़した．その

Ԡ౴ۂ໘を Fig. 4 (a)，(b)，(c)，(d)にࣔす．σータの数が

増Ճするにͭれ，༧ଌのۂ໘が Fig. 3にࣔす理論ۂ໘にۙ

෇いていることがわかる．ಛに，σータ数がগない領域で

はԠ౴ۂ໘がσータの数の増Ճに൐いେきくม化してい

る．この領域では，学शσータ数がগないたΊ，༧ଌモσ

ϧはશମのܗঢ়を表現できて͓らず，わずかなσータ఺の

増Ճによって，Ԡ౴ۂ໘がେきくม化しているたΊと考え

られる．よって，このように༧ଌされるԠ౴ۂ໘のܗঢ়が

େきくม化する領域では，L00$V஋が௿くࢉग़されたと

しても，ۮ然であるՄೳੑが高く，஋の৴པੑはྼるたΊ，

L00$Vの஋を࠾用すべきでないと考えられる．
x 2

x
1

TV

Fig. 3   Theoretical surface
Fig. 4   Predicted surfaces for different numbers of 

training data
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一方，学शσータの数が多い領域では学शσータ఺が増

ՃしてもԠ౴ۂ໘のܗঢ়はେきくม化せず，༧ଌモσϧは

ग़されるL00$Vの஋ࢉ，໘શମを表現できているたΊۂ

の৴པੑは高いと考えられる．

Ҏ্のことから，L00$V ϓϩϑΝΠϧをࢉग़した݁

Ռ，σータの数がগないॳظの領域ではL00$Vがཚ高下

し，そのཚ高下の要Ҽは༧ଌモσϧの基本ܗঢ়がఆ·って

いないことにىҼするものであることがわかった．·た，

L00$Vのཚ高下がখさくなる領域·でσータの数を増Ճ

させると，༧ଌモσϧはԠ౴ۂ໘の基本ܗঢ়をଊえること

から，L00$Vの஋はଥ౰であると考えられる．

·た，用いた人޻σータのൣғに͓いて，༧ଌ手๏がద

用Մೳなσータの数は数ेからඦσータであることがわ

かった．この数ेからඦσータであれば実際にࡐྉを࡞੡

し，そのࡐྉのಛੑをධՁすることがՄೳである．

これらのݕ౼により，4.* 手๏によるࡐྉ୳ࡧがՄೳで

あることが֬ೝできた．よって，4.* 手๏の実用ੑをূݕ

するたΊ，έーεεタσィとしてબఆした৮ഔ，࣓ 石，೤

*.ྉにରして4ࡐి 手๏を活用したࡐྉ୳ࡧを実ࢪする．	

３．৽材料૑ग़によるS.* ख๏の࣮༻性の࣮ূ

�����৮ഔ材料
自動ं用Ψιリンݩࡾ৮ഔは，ಛに࢝動時に͓ける௿Թ

でのഉΨεড়化ಛੑがٻΊられる（３）．自動ंのΨιリン用

から੒ࡐଐを୲࣋するαϙートۚوଐとۚو৮ഔはݩࡾ

る．そのۚوଐはॳظに͓いて数 nN ΄Ͳのཻ子のঢ়ଶで

ଘࡏしているが，自動ंഉΨεの高Թڥ؀下ではۚوଐཻ

子のڽ集がىこり，数ेから数ඦ nNのେきさに੒長する．

そこで，高Թڥ؀下に͓けるۚوଐཻ子のڽ集を཈੍

するたΊにαϙートࡐにண目し，αϙートࡐをߏ੒する１

छྨ目のݩૉを A，̎ छྨ目のݩૉを ૉをࢎ，# 0とする

A#0ෳ合ࢎ化෺に͓いて，A，#のݩૉを໢ཏతに୳ࡧす

ることをݕ౼した．な͓，A と # のൺ཰は１ɿ１のみをର

৅とした．্ 記৮ഔࡐྉの༧ଌ手ॱを Fig. 5にࣔす．

ここで，ݩૉAと #に͓いて，第一ΠΦン化エωϧΪー

や༥఺౳，ݩૉ A と # が୯ମでଘࡏしたときのݩૉݻ༗

の෺ੑ৘報をઆ明ม数とし，Aと #でߏ੒されるαϙート

ཻに୲࣋されたύϥジ΢Ϝ（1d）ࡐ 子のൺ表໘ੵを目తม

数とした．·た，Aや #のݩૉは自動ं৮ഔとしての࢖用

がՄೳであるという؍఺より，ৗԹでؾମとなるݩૉや์

ૉをআくとA͓よͼݩ用ෆՄೳな࢖．ૉはআいたݩੑࣹ #

の数はそれͧれ 64 छとなり，A�# となる૊み合わせをؚ

Ίると，A，# の૊み合わせは 2080 通りとなる．ద宜，A

と #をมえて࡞੒した 52 छのαϙートࡐ A#0 に୲࣋さ

れた 1d ཻ子のൺ表໘ੵをଌఆし，52 の学शσータをಘ

た．この 52 σータというσータの数は，̎ ষでࣔした手

๏に͓いて，༧ଌモσϧのద用ൣғであるかをূݕするた

Ί，σータの数にରするL00$Vをࢉग़した．݁ Ռを Fig. 

6にࣔす．
Fig. 6から，45 σータҎ্ではL00$Vのཚ高下がऩ

·って͓り，52 σータではཚ高下はऩଋしていると൑断

した．よって，༧ଌモσϧのL00$Vは৴པできる領域に

౸ୡして͓り，༧ଌの݁Ռを৮ഔ୲ମࡐྉに活用できると

൑断した．よって，これらの 52 σータで࡞੒した༧ଌモσ

ϧに্記 2080 通りのઆ明ม数を代ೖし，Aと #それͧれ

のݩૉでߏ੒されるαϙートࡐに୲࣋された 1d ཻ子のൺ

表໘ੵを༧ଌした．高ൺ表໘ੵと༧ଌされたݩૉの૊み合

わせを༏ઌతにબఆし৮ഔを࡞੒した後，֤ αϙートࡐに

୲࣋された 1d ཻ子のൺ表໘ੵを $0Ψεٵணଌఆにより

ଌఆした．そのଌఆ݁Ռを Table 1にࣔす．

Fig. 5   Procedure for prediction of specific surface 
area of Pd

Prediction model
· Specific surface area

Explanatory Variable (EV)
· Element data for A and B

Target Variable (TV)
· Specific surface area data

EV
Element data for A 
and B (2080)

TV
Specific surface area of Pd
(2080)

52 training data

Fig. 6   Relationship between number of data and 
LOOCV when studying support materials
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Table 1   Summary of catalysts with higher specific 
surface area of Pd particles than 
conventional support material

Support 
material

Element A Element B Specific surface area
of Pd particles

α2 β2 1.39

α1 β1 0.21

α2 β3 0.13

α3 β3 0.34

Reference
(Conventional

support
material)

Al Al 0.11
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この݁Ռ，ྔ ྉを用いたときより，୲࣋さࡐαϙート࢈

れた1dཻ子のൺ表໘ੵをେきくできるαϙートࡐᶗ，ᶘ，

ᶙ，ᶚの̐छを૑ग़することができた．さらに，1d ཻ子の

ൺ表໘ੵが࠷もେきかったαϙートࡐᶗを用い，1d ୲࣋

৮ഔを࡞੒し，エージンάॲ理を͓こない，モσϧΨεに

てড়化ಛੑをධՁした．݁ Ռを Fig. 7にࣔす．
Fig. 7にࣔされるように，୳ࡧされたαϙートࡐを用い

た৮ഔはྔ࢈αϙートࡐを用いた৮ഔよりも，$0，H$，

N0Y のいずれに͓いても，ড়化ಛੑに༏れることがわかっ

た．これはエージンά後に͓いても，୲࣋された 1d ཻ子

がখさく෼ࢄし，1d ཻ子のൺ表໘ੵがେきくอ࣋された

たΊと考えられる．そこで，1d を୲࣋したαϙートࡐᶗ	

の 4canninH	 electron	NicroTcope（4E.）෼ੳを実ࢪした．

݁Ռを Fig. 8にࣔす．

αϙートࡐᶗに୲࣋された 1d ཻ子は数 nN ఔ౓であっ

た．·た，্ 記ཻ子はエωϧΪー෼ܕࢄXઢ෼ޫ๏により，

1dݩૉであることを֬ೝした．よって，エージンά後に͓

いてもൺ表໘ੵの高い 1d ཻ子が୲࣋された৮ഔࡐྉを૑

ग़して͓り，1d ཻ子のൺ表໘ੵを༧ଌした 4.* 手๏はଥ

౰であることがࣔされた．Ҏ্の݁Ռより，αϙートࡐᶗ

をબఆし，ྔ を用いた৮ഔより༏れたࡐ࢈ 1d ୲࣋৮ഔを

૑ग़することができた．

�����࣓ੴ材料
ۙ年，自動ंのి動化が֦େするにैってۦ， 動モータ

用の࣓石のಛੑ向্がٻΊられている．自動ंの࢖用ڥ؀

に͓ける࣓石には高Թڥ؀下でのอ࣓力のҡ࣋がඞ要であ

り，そのたΊにはඍࡉ૊৫をಘることが重要となる（̐）．೤

ؒՃ࣓޻石では，௿Թと高Թの二段֊でՃ޻することによ

り，૊৫をඍࡉかͭۉ質化できることがաڈのݕ౼により

明らかとなっている（５）．そこで，Fig. 9にࣔすՃ޻ϓϩセ

εのύϥϝータにରし4.*手๏を活用し，高࣓ؾಛੑを༗

する࣓石ࡐྉを୳ࡧした．

·た，্ 記 4.* 手๏を活用した際の手ॱを Fig. 10に

ࣔす．

ここでは，第一ϓϩセεのԹ౓（T1），ѹॖ （ྔA11），

ѹॖ速౓（V11），第二ϓϩセεのԹ౓（T2），ѹॖྔ

（A12）をઆ明ม数とし，それらのઆ明ม数をม化させて

੒した࣓石の࣓ଋີ౓࡞ #r とอ࣓力 iHc のੵを目తม

数として，28 छྨの学शσータをಘた．これらの 28 छ

ྨのσータに͓ける L00$V ϓϩϑΝΠϧをࢉग़し，

L00$V のཚ高下のऩଋを֬ೝし，L00$V が৴པできる

領域に౸ୡしていることを֬ೝした．それら 28 छྨの学

शσータをඇઢܗにରԠした機ց学श๏を用いて学शし，

༧ଌモσϧを࡞੒した．

্記༧ଌモσϧに֤આ明ม数をద宜 10 みしたときࠁ

の૯౰たりの૊み合わせ 10 ສ通りのԾ૝తなઆ明ม数

を༧ଌモσϧに代ೖし，10 ສ通りの目తม数を༧ଌさせ

た．࠷も࣓ؾಛੑが高くࢉग़された༧ଌ݁Ռを Table 2に

ࣔす．

さらに，Tab le 2にࣔしたϓϩセε৚݅にて࣓石を࡞

Reference Support
material 

250

300

350

T
50

 (
°C

)

CO
HC
NOx

5 nm

Pd particle

Support material 

Fig. 7   Temperature for 50% conversion of individual 
gases

Fig. 8   SEM image of support material-ᶗ-with Pd 
particle

Fig. 9   Schematic image of hot deformation process

Fig. 10   Prediction procedure for magnet material

High temperature

Conventional process

Low temperature

2nd process1st process

Precursor

Devised process

Explanatory Variable (EV)
· Temperature: T1, T2
· Amount of pressing: AP1, AP2
· Velocity of pressing: VP1

28 training data

Prediction model
· Br × iHc

EV grid data
T1, T2, AP1, AP2, VP1
(100 thousand )

Prediction TV
(100 thousand )

Target Variable (TV)
Br × iHc
· Magnetic flux density (Br)
· Coercivity (iHc)
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੒し，࣓ にڞの݁ՌとڈಛੑをධՁした．աؾ Fig. 11に

ࣔす．
Fig. 11に͓いて，#aTe は೤ؒՃ޻ϓϩセεによる࣓石

研究がεタートしたときのࡐྉである．それから約̎年ؒ

の研究でಘられた࣓石ࡐྉが:である．:がಘられた時఺

で，ҟなる೤ؒՃ޻৚݅にରする࣓石のੑೳが 28 σータ

ಘられていた．その 28 σータを下に༧ଌモσϧを࡞੒し，
Table 2にࣔした࠷ద৚݅を༧ଌした．な͓，この༧ଌのܭ

に要した時ؒは５෼ఔ౓である．その後，Table 2にࣔすࢉ

৚݅にて࣓石を࡞੒したところ࣓石ࡐྉ : より༏れた࣓

石ࡐྉXをಘることができた．

このように 4.* 手๏により，গないσータ数で༧ଌモ

σϧを࡞੒することができ，୹い時ؒで࣓石ࡐྉの࠷ద੡

଄৚݅をఏࣔすることができた．

�����熱電材料
自動ंに͓けるΨιリンの化学తエωϧΪーの൒෼Ҏ

্は೤エωϧΪーとしてഉग़されている．೤ిࡐྉは高

Թ部෼と௿Թ部෼のؒにૉ子としてڬΉことにより，੩

తに೤エωϧΪーをిؾエωϧΪーにม׵してճऩでき

るࡐྉとしてظ଴されている（̒）．೤ిࡐྉによる೤エω

ϧΪーճऩޮ཰は理論తにԹ౓ࠩがେきい΄Ͳ高くなる

が，一方でࡐྉの଱೤ੑが՝୊となる．そこで，೤ిࡐの

．した౼ݕૉ૊੒をม化させることによる଱೤ੑ向্をݩ

଄ߏの݁晶ܕྉであるεΫοテϧμΠトࡐした೤ి౼ݕ

を Fig. 12にࣔす．
Fig. 12にࣔす೤ిࡐྉは，ϥンタン（La），మ（Fe），ί

όϧト（$o），Ξンνモン（4b）のݩૉからߏ੒される．そ

れらのߏ੒ݩૉ͓よͼΩϟリΞೱ౓によって೤ిࡐྉの೤

ిಛੑБや଱೤Թ౓がม化することが஌られている．

Table 2   Prediction result yielding highest level of 
magnet performance

そこで，্ 記ݩૉ૊੒を用いて༧ଌモσϧを࡞੒し，೤

ిಛੑをҡ࣋しながら，଱೤ੑを༗する೤ిࡐྉを୳ࡧし

た．その手ॱを Fig. 13にࣔす．

ここでは，೤ిࡐྉに͓ける La，Fe，$o，4b ྔとΩϟ

リΞೱ౓をઆ明ม数とし，೤ిಛੑБと଱೤Թ౓を目తม

数とした．આ明ม数のݩૉ૊੒やΩϟリΞೱ౓をద宜ม化

させたときの೤ిಛੑБ͓よͼ଱೤Թ౓をଌఆし，19 छ

ྨの学शσータをಘた．·た，このときの L00$V ϓϩ

ϑΝΠϧをࢉग़し，L00$Vが৴པできる領域であること

を֬ೝした．ಘられた学शσータより，೤ిಛੑБと଱೤

Թ౓の二ͭの༧ଌモσϧを࡞੒した．࡞੒した二ͭの༧ଌ

モσϧにରして，֤ આ明ม数をద宜 10 みし，૯౰たりでࠁ

૊み合わせた 10 ສ通りのάリοドσータを༧ଌモσϧに

ೖ力し，10 ສ通りの目తม数を༧ଌさせ，ύレートਤを࡞

੒した．݁ Ռを Fig. 14にࣔす．

༧ଌ݁Ռの中から೤ిಛੑБが一ఆҎ্で，଱೤ੑが

高くなるϓϩοトを二ͭબఆし，બఆしたݩૉ૊੒͓よͼ

TV (Br × iHc) T1 (°C) AP1 (%) VP1 (-) T2 (°C) AP2 (%)

252 494 27.8 2.0E-05 700 20

Fig. 11   Results of evaluation of magnet performance  
together with past data
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Fig. 12   Illustration of Skutterudite crystal structure

Fig. 13   Prediction procedure for thermoelectric 
material

Fig. 14   Pareto diagram of η and upper temperature 
limit



ʵ 90 ʵ

 Honda  R&D  Technical  Review Vol.29  No.1 (April 2017)

■著　者■

ݹ ઒ ರ 史 ஑ 田 ஌ ኍ Ԭ 山 ཽ ໵

ΩϟリΞೱ౓となる৚݅にて೤ిࡐྉを࡞੡し，೤ిಛੑ

Бと଱೤Թ౓をଌఆした．݁ Ռ，೤ిಛੑБと଱೤Թ౓は

エϥーόーのൣғ内で一கして͓り，ै དྷࡐྉとൺֱして

高い଱೤Թ౓を༗する೤ిࡐྉを૑ग़することができた．

このように，本ݕ౼に͓ける೤ిಛੑБと଱೤Թ౓のよ

うなトレードΦϑのؔ܎にあるಛੑ஋にରして 4.* 手๏

を用いることにより，χーζにԠじたࡐྉをϐンϙΠント

で૑ग़できることがࣔされた．

４．まとめ

4.* 手๏をࡐྉσータにద用するに౰たり，σータ数に

ରするL00$Vのڍ動を೺Ѳしたところ，༧ଌが༗ޮに機

ೳするσータの数は数ेからඦσータであることがわかっ

たたΊ，ࡐྉ୳ࡧに活用することがՄೳであることが֬ೝ

できた．·た 4.* 手๏を活用した݁Ռ，৮ഔ，࣓ 石，೤ి

ྉに͓いて，高ಛੑ化や଱೤ੑ向্౳，Ͷらい通ࡐྉのࡐ

りの新ࡐྉを୹時ؒで૑ग़することができた．

な͓，༧ଌのର৅を機ೳࡐྉにߜったが，目తม数と目

తม数をे෼આ明できるઆ明ม数からなる学शσータが

あれば，ະ実ࢪの実݁ݧՌを༧ଌすることはՄೳであるた

Ί，ద用ൣғは機ೳࡐྉに限られるものではない．
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