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 第一原理計算ソフトウェア Advance/PHASE Ver. 4.0 に導入したマテリアルズ・インフォマティッ

クス(MI)機能について紹介する。 
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1. はじめに 

データマイニングや機械学習のような情報科

学技術を材料分野に応用したマテリアルズ・イン

フォマティックス(MI)と呼ばれる概念が注目さ

れてきている。従来は研究者の勘や経験に基づい

て材料研究・開発は行われてきたが、開発期間の

短縮や開発コストの削減などを目指して MI を活

用しようという機運が高まってきている。これだ

けでなく、MI はデータベースから目的とする材

料を直接検索することによって、材料ユーザーの

ニーズに合わせた開発が効率的に行える可能性

や従来の手法ではたどり着くことができなかっ

た未知の材料の発見につながる可能性があると

考えられている。 

機械学習は統計数理に基づいた技術で、人工知

能(AI)の中核をなすものである。AI といわれると、

人間の能力を凌駕し、AI や機械学習があればなん

でも解決できると思われがちだが、研究者が物

理・化学・材料学などの専門知識を用いて目標や

ルールを設定し、AI や機械学習をサポートツール

として適切に用いて材料開発を行っていくこと

が MI の本質であると考える。 

MI には、材料のさまざまな物性値のビック

データが必要となる。実験でそのようなデータを

作成する手法のひとつとして、コンビナトリアル

実験[1, 2]がある。また、計算機シミュレーション

を用いてデータを作成することができる。第一原

理計算は、物理学の第一原理（古典力学、電磁気

学、統計力学、量子力学）だけに基づき、原子・

電子レベルで材料特性をシミュレーションする

手法であり、MI のビッグデータを作成するツー

ルとして用いることができる。そこで、第一原理

計算ソフトウェア Advance/PHASE Ver. 4.0 では

PHASE-ViewerにMIに関連するいくつかの機能

を追加したので、その機能を紹介する。また、第

一原理計算について詳細に知りたい方は、参考文

献[3]を参照されたい。 

 

2. Advance/PHASE の MI 機能 

Advance/PHASE の MI 機能は、オープンソー

スであるpymatgen[4]やmatminer[5]との連携で

実現している。 

 

2.1. データベース検索 

Advance/PHASE Ver. 4.0 では、公開データ

ベースである Materials Project[6]と Citrine[7]

を PHASE-Viewer から利用できる。このとき、 

*アドバンスソフト株式会社 第 1 事業部 

1st Computational Science and Engineering 

Group, AdvanceSoft Corporation 
**アドバンスソフト株式会社 関西支店 

Kansai Branch, AdvanceSoft Corporation 
図 1 PHASE-Viewer での API Key の設定画面
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PHASE-Viewer で API Key の設定(図 1)が必要

である。Materials Project では、ログイン（無料

のユーザー登録あるいは Google アカウントが必

要です）後に Dashboard をクリックすると API 

Key が表示される。Citrine では、ログイン（無料

のユーザー登録あるいは Google アカウントが必

要です）後にユーザー名>Account settings を選

択すると API Key が表示される。データベースを

利用せず、ローカルの情報のみを利用する場合は

API Key の設定などは必要ない。 

Advance/PHASE Ver. 4.0 で検索可能なデータは、 

(a) 結晶構造[crystal structure] 

(b) バンド構造[electronic bands] 

(c) 状態密度[density of states] 

(d) XRDスペクトル[XRD patterns] 

(e) EELS/XAFS ス ペ ク ト ル [EELS/XAFS 

spectra] 

(f) 相図[phase diagram] 

(g) 反応ダイアグラム[reaction diagram] 

となっている。 

結晶構造の検索では、 Plugins>Database 

explorer>crystal structure の順に選択(図 2(a))

する。図 2(b)の検索する材料情報の設定パネルに、

Materials Project での ID や組成式、化学種を入

力し、OK ボタンを押すことにより、条件に一致

する構造ファイルを各フレームに取り込んだ原

子配置ビューアーが起動する。このとき、構造安 

 

定性も任意で入力できる。図 2(b)に示したように、

Li-Co-O と入力してみると、Materials Project の

検索が始まり、7 個の結晶構造データが見つかっ

た(図 3)ことが分かる。この場合、原子配置ビュー

アーのフレーム 0 から 6 に構造を表示する(図 4)。

原子配置ビューアーで保存操作を行うと、現在の

フレーム、全てのフレーム、特定のフレームのい

ずれかを選択(図 5)して、Advance/PHASE を用

いた第一原理計算が実行できるようになる。この

とき、all frames や specified frames を選択する

と、複数のプロジェクトを一括で作成できる。た

だし、計算に必要な初期設定は全てデフォルト値

になっているので、精度などを考えるときは、

ユーザーによる個別の変更（あるいは一括変更）

が必要となる。 

(b)から(g)の検索機能についても、図 2(a)でど

のデータを検索するかを選択し、結晶構造の場合

と同様に、利用したい材料の情報やその他の必要

な情報を適宜入力することによって、データベー

ス上の情報を取得することができる。 

図 2 データベース検索をするときの操作(a)

と検索する材料情報の設定パネル(b)。 

(a) 

(b) 

図 3 Li-Co-O のデータベース検索結果のログ 

図 4 Li-Co-O のデータベース検索で得られた

結晶構造 
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2.2. データマイニング 

Advance/PHASE Ver. 4.0 で検索可能なデータ

は、 

(a) 2次元材料[2D materials] 

(b) 鉄鋼材料[steel materials] 

(c) 弾性材料[elastic materials] 

(d) 磁性材料[magnetic materials] 

(e) 誘電材料[dielectric materials] 

(f) 圧電材料[piezoelectric materials] 

(g) 熱電材料[thermoelectric materials] 

(h) ユーザー定義[select materials 

dataset] 

となっている。 

磁 性 材 料 の マ イ ニ ン グ で は 、 Plugins> 

Materials miner>magnetic materials の順に選

択すると、自動的にデータベースから情報を取得

し、図 6 のように横軸に形成エネルギー、縦軸に

磁気モーメント、色でフェルミ準位での分極率を

表している。このプロットでは、プロットされた

丸印の上にマウスオーバーすると、材料の情報が

表示される。(a)から(g)の他の機能についても、それ

ぞれの材料に関して考えるべき物性値がプロット

 

される。 

(h) ユーザー定義では、Plugins>Materials 

miner>select materials dataset の順に選択する

と、図 7のようなダイアログが現れ、利用するデー

タセットを選択し、収集する物性値やプロット条

件を入力することでデータマイニングを行うこ

とができる。 

 

2.3. 基盤/膜マッチング 

Advance/PHASE Ver. 4.0 で利用可能な機能は、 

(a) 基板探索[substrate finder] 

(b) 界面ビルダー[interface builder] 

となっている。 

基 板 探 索 で は 、 Plugins>Substrate-film 

matching>substrate finder の順に選択し、図 

8(a)のようなダイアログで成膜に用いたい材料の

Materials Project の ID を入力する。結果は、例 

図 6 磁性材料のデータをプロットした結果 

図 7 データベースの選択と材料の検索条件

を設定するダイアログ 

(a) (b) 

図 8 基板探索のダイアログ(a)と検索結果(b) 
 

図 5 Advacen/PHASE計算用のプロジェクトを作

成するための構造選択のダイアログ 
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として 6H-SiC の Materials Project の ID(mp-

7631)を入力すると、図 8(b)のように整合する材

料とその時の基板と成膜材料の面指数が一覧と

して表示（図 8 (b)は検索結果の一部である）される。 

界面ビルダーでは、Plugins>Substrate-film 

matching>interface builder の順に選択し、図 

9(a)のようなダイアログで基板材料と膜材料を入

力する(例では、mp-7631 と基板探索で検出され

た材料の mp-1143 とした)。次に、図 9(b)に示し

た超格子としての整合性が表示される(スラブの

候補ごとに複数表示される場合がある。今回の例

では、4 個の候補が表示される)。この画面を閉じ

ると、原子配置ビューアーが起動し、候補構造が

各フレームに取り込まれている。今回の例では、

36 個の界面モデルが作成できた。結晶構造データ

ベースの検索の時と同様に、保存操作を行うと、

現在のフレーム、全てのフレーム、特定のフレー

ムのいずれかを選択 (図  5)して、Advance/ 

PHASE を用いた第一原理計算が実行できるよう

になる。このとき、all frames や specified frames

を選択すると、複数のプロジェクトを一括で作成

できる。ただし、計算に必要な初期設定は全てデ

フォルト値になっているので、精度などを考える 

 

 
 

ときは、ユーザーによる個別の変更（あるいは一

括変更）が必要となる。 

 

2.4. バッチモデリング 

Advance/PHASE Ver. 4.0 で利用可能な機能は、 

(a) 表面構造作成[surface slab builder] 

(b) 表面吸着構造作成[adsorption structure 

generator] 

(c) 点欠陥作成[point defect creator]  

となっている。 

表面構造作成では、Plugins>Batch modeling> 

surface slab builder の順に選択し、図 10(a)のよ

うなダイアログで、スラブに変換したい材料、ス

ラブ化において考慮するミラー指数の最大値を

(a) 

(b) 

図 9 界面ビルダーの設定ダイアログ(a)と

超格子の整合性の表示(b) 

(a) (b) 

(c) 

図 10 バッチモデリングの設定ダイアログ。

(a) 表面構造作成、(b) 表面吸着構造作成、(c) 

点欠陥作成。 
 

図 11 スラブの候補と吸着位置の候補 



Advance/PHASE の MI 機能 

アドバンスシミュレーション 2020.9 Vol.28 57 

入力する。作成できた構造ファイルを各フレーム

に取り込んだ原子配置ビューアーが起動する。フ

レームの切り替えやプロジェクトの作成は、これ

までと同様に、保存操作を行うと、現在のフレー

ム、全てのフレーム、特定のフレームのいずれか

を選択(図 5)して、Advance/PHASE を用いた第

一原理計算が実行できるようになる。このとき、

all frames や specified frames を選択すると、複

数のプロジェクトを一括で作成できる。ただし、

計算に必要な初期設定は全てデフォルト値に

なっているので、精度などを考えるときは、ユー

ザーによる個別の変更（あるいは一括変更）が必

要となる。 

表 面 吸 着 構 造 作 成 で は 、 Plugins>Batch 

modeling>adsorption structure generator の順

に選択し、図 10(b)のようなダイアログでスラブ

に変換したい材料(図では Pt(mp-126))、表面のミ

ラー指数( (1 1 1)表面)、表面セルの超格子の大き

さ(2×2）、吸着分子の構造(CO(PubChemID 281))

などを入力する。その後、図 11 のように作成さ

れたスラブの候補と吸着位置の候補が表示され

る（スラブの候補ごとに複数表示される場合があ

る）。この画面を消すと、作成できた構造ファイル

を各フレームに取り込んだ原子配置ビューアー

が起動する。フレームの切り替えやプロジェクト

の作成は、これまでと同様に、保存操作を行うと、

現在のフレーム、全てのフレーム、特定のフレー

ムのいずれかを選択 (図  5)して、Advance/ 

PHASE を用いた第一原理計算が実行できるよう

になる。このとき、all frames や specified frames

を選択すると、複数のプロジェクトを一括で作成

できる。ただし、計算に必要な初期設定は全てデ

フォルト値になっているので、精度などを考える

ときは、ユーザーによる個別の変更（あるいは一

括変更）が必要となる。 

点欠陥構造作成では、Plugins>Batch modeling 

>point defect creator の順に選択し、図 10(c)の

ようなダイアログで母材の材料、作成する点欠陥

の条件（空孔生成、アンチサイト生成、不純物置

換、不純物挿入）を入力する。作成できた構造ファ

イルを各フレームに取り込んだ原子配置ビュー 

 
 

アーが起動する。フレームの切り替えやプロジェ

クトの作成は、これまでと同様に、保存操作を行

うと、現在のフレーム、全てのフレーム、特定の

フレームのいずれかを選択(図 5)して、Advance/ 

PHASE を用いた第一原理計算が実行できるよう

になる。このとき、all frames や specified frames

を選択すると、複数のプロジェクトを一括で作成

できる。ただし、計算に必要な初期設定は全てデ

フォルト値になっているので、精度などを考える

ときは、ユーザーによる個別の変更（あるいは一

括変更）が必要となる。 

バッチモデリングでは、考慮すべきモデルが自

動で作成されるので、経験が少なくても、計算用

のモデルを作成することが可能である。しかし、

自動作成されたモデルが、物理的に意味あるモデ

ルであるかはユーザーが判断する必要がある。 

 

(a) (b) 

図 13 類似性分析の結果。(a)2 つの構造比較、

(b)似た構造の探索。 

(a) (b) 

(c) 

図 12 類似性分析の設定ダイアログ。(a) 2 つの

構造比較、(b)似た構造の探索、(c)一連の構造にお

ける類似性の評価。 
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2.5. 類似性分析 

Advance/PHASE Ver. 4.0 で利用可能な機能は、 

(a) 2つの構造の比較[compare two 

structure] 

(b) 似た構造の探索[find similar 

structures] 

(c) 一連の構造における類似性の評価[evaluate 

structure collection] 

となっている。 

2 つの構造の比較では、Plugins>Similarity 

analyzer>compare two structures の順に選択す

る。図 12(a)のようなダイアログで比較する 2 つ

の構造の情報(例では、Li2FeO3(mp-774155)と

Li3Fe(NiO2)4(mp-757010))を入力する。結果は、

図 13(a)のように類似度が表示される。類似度が

1 より大きな材料はあまり似ていないことを示し

ている。 

似た構造の探索では、 Plugins>Similarity 

analyzer>find similar structures の順に選択す

る。図 12(b)のようなダイアログで比較の元とな

る材料(例では LiCoO2(mp-1173189)）の情報とど

のデータを探索するか(例では Li-Fe-Ni-O を含む

系)を入力する。結果は、図 13(b)のようなログが

表示され、別ウィンドウでは設定した類似度（デ

フォルトでは 0.5）以下となる情報だけが表示さ

れる。 

一連の構造における類似性の評価では、

Plugins>Similarity analyzer>evaluate structure 

collection の順に選択する。図 12(c)のようなダイ

アログで、比較する一連の構造ファイルが格納さ

れているフォルダを入力する。結果は、構造全体

での類似度に関する統計データ（最小値、最大値、

平均値、偏差値）が表示される。 

 

2.6. 構造予測 

構造予測の機能は、Plugins>Structure predictor

の順に選択する。図 14 のようなダイアログで、

予測に使うイオン種と電荷の情報（図 14 の例で

は (Ba, Ca)-Ti-O）を入力する。存在確率の閾値

も制御できる。予測により得られた構造を描くフ

レームに取り込んだ原子配置ビューアーが起動

する。フレームの切り替えやプロジェクトの作成

は、これまでと同様に、保存操作を行うと、現在

のフレーム、全てのフレーム、特定のフレームの

いずれかを選択(図 5)して、Advance/PHASE を

用いた第一原理計算が実行できるようになる。こ

のとき、all frames や specified frames を選択す

ると、複数のプロジェクトを一括で作成できる。

ただし、計算に必要な初期設定は全てデフォルト

値になっているので、精度などを考えるときは、

ユーザーによる個別の変更（あるいは一括変更）

が必要となる。 

 

2.7. 機械学習ツール 

Advance/PHASE Ver. 4.0 で利用可能な機能は、 

(a) 既存の学習済みモデルを用いた材料物性値の

予測[using pre-built models] 

(b) 構造と物性値を用いた機械学習モデルのト

レーニング[training with structures] 

(c) 学習済みのモデルを用いた材料物性値の予測

[predicting target property] 

となっている。利用できる機能や予測できる物

性値は限定的だが、機械学習を用いた材料開発

のツールを提供している。 

 

3. まとめ 

Advance/PHASE Ver. 4.0のPHASE-Viewerに

搭載した MI 機能について紹介した。材料開発に

おいて AI を利用するデータマイニングのような

情報科学技術を利用する MI は、これからも発展

していく分野であると考えられる。MI について

は、さまざまな教科書[8-10]が出版されているの

図 14 構造予測の設定ダイアログ(a)と結

果のログファイルの一部(b)。 

(b) (a) 
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で、詳細はそちらを参考されたい。 

第一原理計算ソフトウェア Advance/PHASE

は、これからも公開されている MI ライブラリの

利用や独自で MI 機能の開発を進めて、より使い

やすいツールにしていくことを計画している。 
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