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PRESS RELEASE  2025/8/20      
 

AI から導くバンドギャップ設計とペロブスカイト合成 
〜AI と実験を融合した無機材料開発フローを実現〜 

 
ポイント 

・ペロブスカイト材料のバンドギャップを予測する記述⼦を発⾒。 
・1,800 超の化合物を予測し、⽬的に適した新規材料の合成に成功。 
・構造・組成・光学特性を⼀致させたバンドギャップ設計の実証。 

 
概要 

北海道⼤学⼤学院理学研究院の髙橋啓介教授、髙橋ローレン助教、フェルナンド・ガルシア＝エスコ
バル博⼠研究員、同⼤学⼤学院理学院博⼠後期課程 1 年の⽥代智哉⽒、修⼠課程 2 年の柴⽥憲伸⽒らの
研究グループは、機械学習によってバンドギャップ＊1（光吸収の指標）を精密に予測・設計できるペロ
ブスカイト無機材料の開発⼿法を確⽴しました（図 1）。 

これまで、ペロブスカイト材料＊2 は太陽光を効率的に吸収できる優れた構造として知られていまし
たが、バンドギャップがわずかな構造変化で⼤きく変動するため、材料設計は困難でした。 

本研究では、過去の⽂献に基づく 282 件の実験データを⽤い、材料中の元素の性質と構造に基づく
記述⼦（特徴量）＊3 を数千種類⽣成しました。研究グループが独⾃開発した MonteCat 法＊4 を⽤い、
バンドギャップに強く関与する 24 個の記述⼦を選び出し、予測精度の⾼いサポートベクター回帰モ
デルを構築しました。 

このモデルを⽤いて、1852 種類の仮想ペロブスカイト化合物のバンドギャップを⼀括予測しまし
た。その中から、太陽光エネルギー変換に適したバンドギャップ（0.45‒2.2 eV）と構造安定性を持つ
と予測された 86 種を抽出し、最終的に LaCrO₃、LaFeO₃、YFeO₃、YCrO₃の 4 種を実際に合成しまし
た。合成後の X 線回折（XRD）、⾛査電⼦顕微鏡（SEM-EDS）、紫外可視近⾚外分光（UV-vis-NIR）
による評価では、すべての材料で構造・組成・バンドギャップが予測通りであることを確認しました
（図 2 と図 3）。これは、機械学習で設計した記述⼦に基づく材料設計が、実験によっても実証された
ことを意味します。 

本研究のように、機械学習による記述⼦選定・予測、そして実験合成と特性評価までを⼀貫して⾏
うことで、バンドギャップなどの特性を⾃在に設計する“インフォマティクス主導型の材料開発“が可
能になることが⽰されました。 

本成果は、再⽣可能エネルギー活⽤や光触媒、⽔分解⽤材料の加速的開発に資するだけでなく、材
料インフォマティクスと実験を統合した設計フローの基盤となります。研究グループは、今後さらに
複雑な材料系や他の光・電気・磁性特性への展開も視野に⼊れ、記述⼦駆動型の材料探索を拡張して
いく予定です。 

本研究成果は、2025年8⽉19⽇（⽕）公開の英国王⽴化学会のフラッグシップジャーナル Chemical 
Science 誌にオンライン掲載されました。 
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【背景】 
近年、マテリアルズインフォマティクスの発展により、機械学習を⽤いた新材料設計が急速に進

展しています。とりわけ、光エネルギーを活⽤する太陽電池や光触媒材料においては、材料のバン
ドギャップ（光の吸収範囲を決定する物性）の最適化が性能を左右する重要因⼦です。しかし、バ
ンドギャップは材料の構造や原⼦配置に強く依存するため、実験的に制御することは⾮常に困難で
した。 

これまでの研究では、単⼀の組成や構造に対する計算的な探索にとどまり、機械学習による設計
が実験まで結びつく例は限られていました。そこで研究グループは、機械学習でバンドギャップを
精密に予測し、実際に合成と検証まで⾏う⼀貫した材料開発⼿法の確⽴を⽬指しました。 

 
【研究⼿法】 

研究グループは、過去の実験⽂献から収集した 282 種のペロブスカイト型化合物のバンドギャップ
情報をもとに、構造情報と元素の特徴から数千種類におよぶ記述⼦（特徴量）を⽣成しました。その
後、独⾃のアルゴリズム「MonteCat 法」によって最適な記述⼦を選定し、サポートベクター回帰（SVR）
モデルを構築しました。これにより、構造や組成に基づいてバンドギャップを⾼精度で予測するモデ
ルを開発しました。 

次にこのモデルを⽤いて、理論的に安定とされる 1852 種の仮想ペロブスカイト化合物のバンドギ
ャップを予測しました。その中から、太陽光応⽤に適した 0.45‒2.2 eV のバンドギャップと、構造安
定性を満たす 86 種の有望候補を選定しました。そのうち 4 種（LaCrO₃、LaFeO₃、YCrO₃、YFeO₃）
を実際に合成し、X 線回折（XRD）、⾛査電⼦顕微鏡（SEM-EDS）、紫外可視分光（UV-vis-NIR）によ
って、構造・組成・バンドギャップの予測通りの特性を持つことを確認しました。 

 
【研究成果】 

この研究により、構造・組成情報から記述⼦を抽出 → バンドギャップを予測 → 実際に合成 → 
物性評価で検証という、機械学習と実験を融合した新たな材料開発フローの構築に成功しました。バ
ンドギャップという感度の⾼い物性に対して、記述⼦ベースでここまで⾼い予測精度を実現し、さら
に合成と⼀致させた研究は⾮常に珍しく、今後の材料開発の標準モデルとなることが期待されます。 

 
【今後への期待】 

本研究成果は、太陽電池・光触媒・⽔分解触媒などのエネルギー関連材料の加速的開発に貢献する
だけでなく、物性設計を起点としたインフォマティクス主導の合成可能材料設計を強く後押しします。
今後は、磁性・誘電性・熱電など他の物性領域にも記述⼦ベースのアプローチを応⽤することで、よ
り多様で⾼機能な材料の発⾒が期待されます。 
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【参考図】 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

図 1．⽂献データから材料合成までの道筋 
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図 2．合成した材料の XRD ピーク、（a）LaFeO₃（b）YFeO₃（c）LaCrO₃（d）YCrO₃ 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 3．合成した材料（LaFeO3）の電⼦顕微鏡画像 
 
【⽤語解説】 
＊1 バンドギャップ … 材料の電⼦状態における価電⼦帯と伝導帯の間のエネルギー差。太陽光吸収や
光触媒反応に⼤きく関わる。  

＊2 ペロブスカイト材料 … ABX₃の⼀般式で表される結晶構造。太陽電池・光触媒・磁性体など多分野
で注⽬されている。  

＊3 記述⼦（特徴量） … 材料の性質を数値的に表す指標。機械学習では特徴量とも呼ばれる。 
＊4 MonteCat 法 … 記述⼦の最適組み合わせを探索するためのモンテカルロベースのアルゴリズム。
研究グル ー プが独⾃ に 開発した プ ログラム 。 Github で公開中(https://github.com/Materials-
Informatics-Group/MonteCat) 


