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結晶学的知識を学習した AI 
～ 結晶構造予測タスクで世界最高性能に到達 ～ 

 機械学習と第一原理計算を融合した結晶予測アルゴリズム ShotgunCSP を開発 
 結晶構造予測のベンチマークにおいて、世界最高性能を達成 
 結晶の対称性を予測する機械学習アルゴリズムにより、複雑で大規模な結晶系の構

造予測の性能を飛躍的に向上 

概 要 

統計数理研究所とパナソニック ホールディングス株式会社の研究グループは、材料
の 組 成 か ら そ の 結 晶 構 造 を 高 速 かつ 高精度 に 予測 す る 機 械学習 ア ル ゴ リ ズ ム
ShotgunCSP を開発し、結晶構造予測のベンチマークにおいて世界最高性能を達成しま
した。 

結晶構造予測は、特定の条件下で材料や化合物がどのような結晶構造をとるかを予測
する問題です。具体的には、第一原理計算に基づくエネルギー評価を繰り返し実行し、
エネルギー最小化問題を解いて安定な原子配置を求めます。この問題は 20 世紀初頭か
ら物質科学の基本問題として研究されてきました。近年は計算機技術や生成 AI の進展
と相まって新たな技術開発が進行しています。しかしながら、大規模な結晶系や複雑な
分子系では広大な網羅的に相空間を探索するための計算資源が膨大になり、依然として
物質科学の未解決問題となっています。 

同グループは、機械学習アルゴリズムを導入することで安定な結晶構造が持つ対称性
のパターンを高精度で予測できることを発見しました。さらに、この予測器を用いて探
索空間を大幅に絞り込むことで、従来必要とされてきた第一原理計算の繰り返し実行を
省略し、非常に単純なアプローチで大規模で複雑な系においても安定構造を高精度かつ
効率的に予測できること実証しました。 

本研究成果は、2024 年 12 月 20 日に npj Computational Materials 誌にて発表されま
した。 



研究成果 
 結晶は、原子や分子が規則正しく並んで形成される固体であり、半導体、医薬品、電
池などに使われています。結晶は、その構造が材料の物性を大きく左右します。しかし、
材料開発の過程では、実際に合成してみないと結晶構造がわからず、これには多くの時
間と労力がかかります。このため、結晶構造が不明なままでは材料の物性を理解するこ
とも困難です。したがって、化学組成からエネルギー的に安定または準安定な結晶構造
を予測することは、物質科学における基本問題として長年に渡り研究されてきました。
原理的には、原子配列空間内のエネルギー最小化問題を解くことで結晶構造を予測でき
ます。エネルギー評価には、密度汎関数理論に基づく第一原理計算が一般的に用いられ
ます。 

結晶構造予測 （CSP: crystal structure prediction）の問題は、第一原理計算と最適化ア
ルゴリズムを組み合わせて解かれます。例えば、遺伝的アルゴリズムなどを適用し、原
子配列をエネルギー勾配に沿って逐次的に変位させることで、エネルギー曲面上の大域
解や局所解を探索します。しかしながら、これらの既存手法では、最適化の各ステップ
で生成された多数の候補構造を第一原理計算で緩和させる必要があり、その計算コスト
は非常に高くなります。特に、ユニットセル（結晶の繰り返し構造を定める基本単位）
に 30～40 個以上の原子を含む複雑な構造では、計算コストの観点から既存手法で結晶
構造を解くことは難しいとされています。近年のベンチマーク研究では、現在の CSP
アルゴリズムが解ける結晶構造は全結晶系の 50%にも満たないことが報告されていま
す 1, 2)。 

そこで同グループは、第一原理計算の繰り返し実行を必要としない非反復的な CSP
アルゴリズムの構築に取り組みました （図 1）。まず、機械学習で第一原理計算を近似す
るエネルギー予測器を構築しました。ここで、転移学習という手法を用いることで、ご
く少数の学習データから高精度なエネルギー予測器を構築できることが分かりました。
そして、新たに開発した結晶構造生成器を用いて多数の仮想結晶構造を生成し、エネル
ギー予測器を用いて安定構造に到達しそうな候補を絞り込みました。最後に、選抜され
た候補構造に対して第一原理計算によるエネルギー緩和を実行し、最小エネルギーに達
した結晶構造を安定構造として予測しました。このアルゴリズムは ShotgunCSP と命名
されました。名前の由来は、ショットガンを広範囲に散弾し、的に命中したものを精査
するというイメージに基づいています。 

ShotgunCSP において鍵となるのが結晶構造生成器です。大規模な系の構造空間は非
常に広大であるため、探索空間を効率的に絞り込む必要があります。同グループは、任
意の組成が与えられたとき、その安定構造が持つ結晶の対称性（空間群やワイコフ配置）
を機械学習で高精度に予測できることを発見しました。これにより、探索空間の効率的
な縮小が可能となり、計算コストを大幅に削減しつつ高精度な予測を実現しました。 



空間群は、結晶の対称性を数学的に記述する枠組みで、結晶格子の原子配置を元の位
置に一致させる幾何学的操作（平行移動、回転、反転、鏡映など）の集合を表します。
すべての結晶は 230 種類の空間群に分類されます。同グループは、結晶構造データベー
スを用いて学習したモデルで安定構造が取りうる空間群を上位 30 個程度に絞り込むこ
とが可能であり、これにより任意の組成に対する空間群のほぼ完全な同定が可能である
ことを示しました。 

ワイコフ位置は、特定の空間群の対称操作において許容される原子配置の自由度を表
します。各原子にはワイコフ記号が割り当てられ、そのルールに従い移動した原子位置
は元の対称性を保ちます。同グループは、機械学習を活用し、任意の組成に対して各原
子のワイコフ記号の割り当てを効率的に絞り込めることを明らかにしました。 

これらの対称性予測器を用いることで、結晶系の探索空間を大幅に刈り込むことがで
きます。これにより CSP の予測精度を飛躍的に向上させることに成功しました。本研
究で実施した大規模な性能評価テストによれば、ShotgunCSP は全結晶系の約 80%を
正確に予測できる可能性があります。その性能は、近年のベンチマーク 1)で現在のトッ
プランカーの座にある同グループが以前に開発した元素置換ベースの CSP アルゴリズ
ム CSPML2)を大きく上回りました。 
 

今後の展望 
CSP アルゴリズムは、新材料開発や科学的発見を加速する基盤技術です。物質の安定

構造を特定できれば、高温超伝導、電池材料、触媒、熱電材料、医薬品分子、さらには
高温高圧など極限環境下における物質の探索が飛躍的に進展します。同グループは、従
来の発想とは一線を画し、機械学習で安定相の結晶対称性を絞り込むという新たな切り
口を発見することで、CSP アルゴリズムの予測性能を大幅に向上させることに成功し
ました。さらに、ShotgunCSP はそのシンプルなアルゴリズム設計により並列計算との
親和性が高く、探索計算を大規模化することでさらなる性能向上が期待されます。  
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図 1: ShotgunCSPによる非反復的な結晶構造予測 
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図 2: 機械学習による空間群やワイコフ位置の絞り込みにより、複雑な結晶系の構造予測の精

度が飛躍的に向上した 


