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環境整合材料基盤技術共同研究拠点における主要な共同
研究テーマである，省エネルギーと長寿命化を目指した環
境整合材料に関する研究を中心に，2025年度においては，
3つの研究テーマ，1）機械学習を用いた材料物性予測，
2）ペロブスカイト太陽電池の光吸収層材料の開発，3）
希土類フリー赤色蛍光体の発光メカニズム，に関する国際
共同研究を進めた。以下に，本年度の成果概要の一部につ
いて，それぞれ記す。

1）機械学習を用いた材料物性予測
本年度は，これまでに進めてきた次世代の構造材料とし
て注目される高エントロピー合金 （HEA） の機械的特性を
対象とした機械学習に関する研究を更に発展させて，因果
推論 （Causal Inference） を用いた研究を進めた。以下にそ
の成果の一部として発表した論文［1］の概要を示す。

HEAの機械的特性の推定において，特定の元素濃度の
変化が降伏応力に与える影響を，因果推論という新しい
データサイエンスの手法を用いて定量的に解明した。HEA
は 5種類以上の主要元素から構成される複雑な系であり，
その膨大な組成の組み合わせの中から望ましい機械的特性
を持つ材料を見つけ出すことは，従来の実験的手法や相関
関係に依存する標準的な機械学習では限界があった。
これまでの材料科学における機械学習の活用は，主に

「予測」に主眼が置かれてきた。しかし，高精度な予測モ
デルであっても，どの因子が結果に直接寄与しているの
かという「因果関係」を明らかにすることは困難であっ
た。例えば，ある元素を増やしたときに強度が上がったと
しても，それがその元素自体の効果なのか，あるいは他の
物理量の変化を介した間接的な影響なのかを切り分けるこ
とが材料設計には不可欠である。本研究では，この課題を
解決するために，構造的因果モデル （SCM） と「Double/
Debiased Machine Learning （DoubleML）」を導入した。
まず，HEAの特性を記述するための因果モデル「HEACM」
を構築した。このモデルは，原子濃度の変化が価電子濃
度 （VEC），混合エンタルピー （∆Hmix），混合エントロピー 
（∆Smix） といった物理的な記述子に影響を及ぼし，最終的
に降伏強度が決定されるという因果経路を定義したもので
ある。これにより，特定の元素を「介入 （操作）」した際
に，複雑に絡み合う他の変数の影響 （交絡） を統計的に排
除し，純粋な効果のみを抽出することが可能になった。
因果効果の推定には，DoubleMLというフレームワーク

を使用した。これは，機械学習を用いてデータ内のバイア
スを取り除きながら因果パラメーターを推定する手法であ
る。解析では，一般化線形モデル （GLM），ランダムフォ
レスト （RF），サポートベクターマシン （SVM），勾配ブー
スティング （XGB） という 4つの異なるアルゴリズムを採
用し，その精度と信頼性を比較した。

結果として，合金設計において極めて重要な定量的知見
が得られた。具体的には，VECが 1単位増加すると降伏
応力は平均で252.3 MPa減少し，∆Hmixが 1単位増加する
と平均29.8 MPa減少することが示された。一方で，∆Smix

の 1単位増加は降伏応力を平均217.4 MPa向上させるとい
う強い正の効果が確認された。特に，4つの手法の中で
XGBを用いたモデルが最も狭い信頼区間を示し，物理的
な因果関係を最も安定して捉えられることが明らかになっ
た。
本研究の意義は，材料探索のプロセスを「相関」から

「因果」へと進化させた点にあり，このアプローチにより，
研究者は「なぜこの強度が現れるのか」という物理的な理
由に基づき，特定の元素を戦略的に増減させるための具体
的な設計指針を得ることができるようになる。これは，試
行錯誤の回数を劇的に減らし，過酷な環境に耐えうる高性
能な新材料の開発を大幅に加速させる可能性を秘めてい
る。本研究により，因果推論を材料科学に統合すること
で，ブラックボックス化しがちな機械学習モデルに透明性
と解釈性を与えた。この手法はHEAのみならず，多様な
複雑合金や機能性材料の設計にも応用可能であり，データ
駆動型の材料開発 （マテリアルズ。インフォマティクス） 
における新たなスタンダードを提示した。今後は，さらに
微視的な構造因子をモデルに組み込むことで，より精緻な
材料操作が可能になると期待できる。

2）ペロブスカイト太陽電池の光吸収層材料の開発
ペロブスカイト太陽電池の光吸収層材料の構造安定性，
電子状態等に関して，第一原理計算を用いた研究を進め
た。ここでは，全無機非鉛光吸収層材料として注目されて
いるCsSnI3 を対象とした成果［2］を示す。
次世代の高効率太陽電池材料として嘱望されている非鉛
ペロブスカイト化合物CsSnI3 を対象とし，塩素 （Cl） ドー
プと圧力印加がその電子構造，光学特性，および機械的性
質に及ぼす影響を第一原理計算によって包括的に論じた。
現在広く普及している鉛系ペロブスカイト太陽電池は，極
めて高い光電変換効率を示す一方で，鉛による環境負荷や
熱的，化学的安定性の低さが実用化における大きな懸念材
料となっている。こうした背景から，毒性のないスズ （Sn） 
を主成分とするCsSnI3 が代替材料として注目されている
が，理想的な光吸収を実現するためのバンドギャップ調整
や，デバイスとしての耐久性を担保する機械的安定性の向
上が不可欠な課題とされていた。本研究では密度汎関数法 
（DFT） を用い，ヨウ素 （I） サイトの一部を塩素で置換し
たCsSnI3-xClx （x＝0， 1， 2， 3） の系について，0から10 GPa
までの静水圧環境下における物理的挙動を詳細に検討し
た。
電子構造解析からは，塩素のドープ量が増加するに伴
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い，格子定数の縮小を主因としてバンドギャップが拡大す
る傾向が明らかになった。未ドープの状態では比較的狭い
バンドギャップを持つCsSnI3 に対し，塩素の導入は光吸
収特性を精密に制御するための有効な化学的手段となるこ
とが示されている。さらに，外部から圧力を印加すること
で，すべての組成においてバンドギャップが減少し，特定
のドープ量と圧力の条件下では，太陽光スペクトルのエネ
ルギー密度が最も高い領域に対応する1.3から1.5 eV付近
へとバンドギャップを最適化できることが判明した。これ
は，化学的ドープと物理的圧縮を組み合わせることで，デ
バイスの光学応答を自在にチューニングできるという，高
効率太陽電池設計のための具体的なロードマップを提示す
るものである。
光学特性の評価においても，塩素ドープによる吸収端の
ブルーシフトと，圧力印加によるレッドシフトが相補的に
作用することが確認された。本系は可視光から近赤外領域
にわたって105 cm-1 オーダーという極めて高い吸収係数を
維持しており，消衰係数や屈折率，反射率，光伝導度と
いった諸量の計算結果も，ドープと圧力の相乗効果が光電
変換効率の最大化に寄与することを理論的に裏付けてい
る。特に，高圧下での屈折率の変化や光伝導度の増大は，
キャリアの輸送効率向上を示唆する重要な知見である。
また，実用的なデバイス開発において不可欠な機械的性
質の検討では，弾性定数，体積弾性率，せん断弾性率，ヤ
ング率，およびポアソン比を算出することで，結晶構造の
安定性と材料の柔軟性を評価している。得られた弾性定数
はボルンーフランクの安定性条件をすべて満たしており，
高濃度のドープや極限的な高圧環境下においても材料が構
造的に破綻せず，安定して存在し得ることが証明された。
さらに，プッチ比 （B/G比） の分析により，本材料系がす
べての条件下で延性材料としての特性を保持していること
が明らかになった。これは，曲げや衝撃に対して脆性破壊
を起こしにくいことを意味しており，将来的なフレキシブ
ルデバイスへの応用や，製造工程における機械的ストレス
に対する堅牢性を備えていることを示唆している。
結論として，環境調和型の非鉛ペロブスカイト太陽電池
において，塩素ドープと圧力制御という二つのアプローチ
が，光学的なパフォーマンスと機械的な信頼性を同時に最
適化するための極めて有効な戦略であることを論理的に導
き出した。本研究が示した第一原理計算による予測値は，
今後の実験的な材料合成や薄膜成長，ひいてはデバイス構
造の最適化における確固たる物理的指針となり，持続可能
なエネルギー社会の実現に向けた高効率太陽電池開発を大
きく加速させる可能性を示した。

3）希土類フリー赤色蛍光体の発光メカニズム
希土類フリー赤色蛍光体における発光メカニズムを詳細

に検討することを目的として，Cr3+をKMgF3 に添加した
物質を対象として，発光エネルギーを精密に評価するた
め，励起状態を直接扱う∆SCF法と第一原理計算 （DFT） 
を組み合わせた新たな手法を提案し，その有効性を検証し
た。遷移金属を添加した光機能材料の設計において，励起
状態のエネルギーや電子相関を正確に記述することは極め
て重要だが，従来のDFT計算のみではこれらを適切に扱
うことが困難であった。本研究はこの課題に対し，ハバー
ドU補正 （DFT+U） や複数の交換相関汎関数を導入するこ
とで，実験値との高い整合性を実現する計算スキームを確
立した。
まず，KMgF3 のMgサイトをCr3+が置換した際の局所構

造を最適化し，添加による格子歪みを解析した。計算には
標準的なPBE汎関数に加え，メタGGA汎関数のSCAN，
およびハイブリッド汎関数のHSE06を用いた。これらの
手法で，基底状態 （4A2g） から各励起状態 （4T2g， 2Eg） への
遷移エネルギーを算出した結果，単純なDFTではエネル
ギーを大幅に過小評価したが，Uパラメーターによる電
子相関の補正を加えることで精度が劇的に向上した。特
に，HSE06を用いた∆SCFアプローチは，計算コストは高
いものの実験値を極めて正確に再現し，不純物中心の電子
構造記述において極めて強力であることを示した。また，
SCAN汎関数にU補正を施した手法も，実用的な計算負荷
で高い精度を維持できる有力な選択肢となることが明らか
になった。
さらに，状態密度 （DOS） 解析によってCr3+の 3d軌道と

フッ素の 2p軌道の結合性を明らかにし，発光特性の物理
的背景を理論的に裏付けた。結論として，本研究は∆SCF
法が遷移金属添加材料の光学特性予測に非常に有効である
ことを実証した。この知見は，実験的な試行錯誤を大幅に
削減し，新たな高効率蛍光体や光機能材料の論理的な探索
を加速させる重要な指針となるものである。
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― 5 ―

岸　絢那，和田僚平，柴山直之，池上和志，宮坂　力，山本知之
塩化イソブチルアンモニウム添加FAPbI3 ペロブスカイト太陽電池の評価
第86回応用物理学会　秋季学術講演会，2025/9/7-10，愛知

森本拓実，河鰭一彦，廣田音奏，石川芽生子，山本知之
骨伝導音を用いた骨強度測定の新たな評価法の検討
日本機械学会　2025年度年次大会，2025/9-7-10，北海道

福田涼介，土井康太郎，廣本祥子，山本知之
高強度Al合金の局部腐食発生に及ぼすCu， Fe含有金属間化合物の影響
第72回材料と環境討論会，2025/10/29-31，愛知

嶋田　翔，廣本祥子，山本知之
炭酸アパタイト被膜の被覆時間が疑似体液中での純Mgの耐食性に及ぼす影響
第72回材料と環境討論会，2025/10/29-31，愛知

新宮やよい，廣本祥子，山本知之
AZ系Mg合金新生面の分極挙動に及ぼすAl濃度の影響
日本金属学会　第177回秋季講演大会，2025/9/17-19，北海道

嶋崎結子，鯉川智生，山本知之
希土類共添加CaSnO3 への炭酸アルカリ金属添加がアップコンバージョン発光特性に及ぼす影響
日本金属学会　第177回秋季講演大会，2025/9/17-19，北海道

嶋田　翔，廣本祥子，山本知之
TEM観察による純Mg表面での炭酸アパタイト被膜の形成メカニズムの検討
日本金属学会　第177回秋季講演大会，2025/9/17-19，北海道

新宮やよい，廣本祥子，山本知之
生理食塩水中でのAZ系Mg合金のAl濃度が新生金属面のアノード分極挙動に及ぼす影響
材料と環境討論会2025，2025/6/4-6，東京

福田涼介，土井康太郎，廣本祥子，山本知之
Cuを含んだ金属間化合物が及ぼす高強度Al合金の腐食発生への影響
材料と環境討論会2025，2025/6/4-6，東京


