
マテリアルズプロジェクト
のデータとCGCNNを用い
た先進材料分析の統合

The future of sustainable science

ハッシーンモハメッド

山田悟研究室



CGCNN
Crystal Graph Convolutional Neural Networks

結晶グラフ畳み込みニューラルネットワーク



プロジェクト概要

目的: CGCNNを使用して材料科学の
分析を強化

長期目標: 材料発見と最適化のた
めの画期的な進歩を実現



プロジェクトの
フェーズ
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フェーズ1: マテリアルズプロジェクトのオープ
ンソースデータベースからのデータ抽出用の
Pythonプログラムの開発。

フェーズ2: 抽出したデータをCGCNNで使用
できる形式に変換。

03 フェーズ3: CGCNNを使用して材料特性の予
測や新材料の発見に向けた分析の実行。
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マテリアルズプロジェ
クトからのデータ抽出

マテリアルズプロジェ
クト: 材料の特性に関す
るデータベース。

注目するデータ: 結晶
構造と化学特性。
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CGCNN形式への
データ変換

課題: 生データをグラフ形式に変換

計画されたアプローチ: 自動変
換のためのPythonプログラム
の開発
特徴: ノードに原子番号、電気
陰性度を定義；エッジに結合
長、タイプを定義
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技術的な複雑性：

データをCGCNNで使用で
きる形式に変換するのが
技術的に難しいかもしれ
ない。

予想される課題

データ品質の問題:
マテリアルズプロジェクト
から抽出したデータには、
不完全または不一致が含ま
れる可能性がある。

 計算資源の制約：
CGCNNのトレーニングに
は計算資源が必要です
が、リソースが限られて
いる可能性がある。
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Solutions:
基本的なデータクリーニング手法を
適用し、品質を確保する。

より効率的なデータ処理と、可能で
あればクラウドリソースを利用す
る。

簡単な変換プロトコルを初めに設計
し、段階的に複雑な機能を組み込んで
いく。



Thank
you!


