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インターンシップ概要 
・実施期間 

２０２３年１０⽉２３⽇〜２０２３年１１⽉２４⽇ 
・受け⼊れ先 
 株式会社村⽥製作所 技術・事業開発本部 新規技術センター 先端技術研究
開発部 
・研究課題 
 計算科学とデータ科学を活⽤した誘電体材料の研究 
 
研究背景・業務内容 
近年、機械学習をはじめとしたデータ科学が実社会に応⽤される事例が増えて
いる。特に物質科学の分野での有⽤性は⽬覚ましく、新規物質の探索など、従
来は⼈の⼿で実験をしながら調べる必要があった部分を代替することが可能に
なっている。このようにデータ処理をメインとした物質科学の⽅法論はマテリ
アルズインフォマティクスとよばれ、新たな時代の潮流となっている。今回の
受⼊れ先である村⽥製作所もこのマテリアルズインフォマティクスには⼒を⼊
れており、IT 系の他企業と協同して⾃社のデータサイエンティスト教育プログ
ラムを実施するほどである。 

物質探索は古くから研究されてきた課題であり、物質合成によって新たな組
成をもつ物質を探す課題もあるが、そもそも既知の物質に対しても、すべての
材料物性を実験によって調べることは現実的ではなく、試⾏錯誤のサイクルが
早い数値計算で正確な物性を予⾔する需要が常にあった。しかし、既存の第⼀
原理計算や、第⼀原理計算と分⼦動⼒学法を組み合わせた固体シミュレーショ
ンなどは、正しい計算結果を出⼒はするが計算コストが重いという⽋点があっ
た。この⽋点によってセルサイズを⼤きくできなかった結果、例えば結晶構造
の逐次相転移などを正しく予⾔できないという原理的な問題が発⽣していた。 

本インターンシップでは、VASPとよばれる第⼀原理計算⽤のパッケージに
近年実装された、第⼀原理計算の代替⼿法[1]の有効性や普遍性を検証した。代
替⼿法は、有限温度の固体シミュレーションに対して、⼩さいセルサイズでの
第⼀原理計算の実⾏データを機械学習することで、より⼤きいセルサイズでの
第⼀原理計算をスキップする⼿法である。この⼿法を⽤いることにより、学術



的に興味深い応⽤例として先⾏研究がなされていた BaTiO3の計算結果を再現
できただけでなく、その他応⽤上の重要性ももつ物質群に対して代替⼿法が有
効であることと、普遍性をもつことの両⽅を確かめることができた。詳細につ
いては割愛させていただく。 

 
所感 
これまでの⾃分の研究はかなり基礎理論に近いものであり、実際の応⽤とは距
離があっため、学部で学んだ物性理論の知識が材料探索に直接応⽤されている
現場を⾒ることができたのは⾮常に有意義であった。特に、線形応答理論や相
転移付近のシミュレーションなど、学部以来まったく触れていないような分野
の知識も総動員しながら新しい分野を吸収する経験は唯⼀無⼆であった。ま
た、理論計算が不可能な領域を計算で攻めるという分野の特性上、正当性の確
認が難しいという特殊事情を⾝をもって実感できたように思う。その他、様々
な社員の⽅々の研究内容を聞くことで、材料物性探索に関わる専⾨分野の広さ
と、それぞれの分野間の違いが明確に意識され、理論物理出⾝である⾃分の専
⾨性を改めて認識することができた。 
 また、本インターンシップを通じ、少なくとも担当いただいた部署での研究
の進め⽅は研究室とさほど変わらないような印象を受けたが、それには企業に
おける研究部⾨の⽴ち位置がかなり影響しているという事実が注意された。現
在進路の１つとして企業研究職を検討しているので、今後のキャリア選択にも
役⽴つ経験だったと考えている。 
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