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Matlantis Follow
2022年10月07日JACI先端化学・材料技術部会 高選択性反応分科会主催勉強会での講演資料です。
本資料の前半では、マテリアルズ・インフォマティクスや計算化学の潮流を踏まえて、NNP/Matlantisの仕組みや特徴を紹介しています。
そして後半では、Matlantisを用いた事例として、電池、触媒、反応選択性などに関する計算事例を紹介しております。Read less
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ウェビナー：Nejumiリーダーボードを使った自社LLMモデルの独自評価.pdfYuya Yamamoto 





Recently uploaded (8)
BusTimeTable by Edge Runtime - 公共交通オープンデータ最前線2024 -
BusTimeTable by Edge Runtime - 公共交通オープンデータ最前線2024 - 


20240229 DEIM2024 【技術報告】広告配信における安定して拡張性のある大量データ処理基盤の必要性と活用
20240229 DEIM2024 【技術報告】広告配信における安定して拡張性のある大量データ処理基盤の必要性と活用 


Kafka Connect：Iceberg Sink Connectorを使ってみる
Kafka Connect：Iceberg Sink Connectorを使ってみる 


Neural Radience Fields for laboratory paper rounds
Neural Radience Fields for laboratory paper rounds 


AWS (Amazon Web Services) を勉強してみる その3 2024/03/01の勉強会で発表されたものです。
AWS (Amazon Web Services) を勉強してみる その3 2024/03/01の勉強会で発表されたものです。 


A Study on Decision Support System for Snow Removal Dispatch using Road Surfa...
A Study on Decision Support System for Snow Removal Dispatch using Road Surfa... 


Kubernetes環境のアプリケーションバックアップソフトウェアKasten K10ご紹介
Kubernetes環境のアプリケーションバックアップソフトウェアKasten K10ご紹介 
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	1. 公益社団法人 新化学技術推進協会（JACI）
先端化学・材料技術部会 高選択性反応分科会主催勉強会
2022年10月07日
汎用なNeural  Network Potential「Matlantis」を使った新素材探索
Preferred Computational Chemistry
シニアマネージャー 浅野 裕介
1
関係者限り
 


	2. Preferred Computational Chemistry（PFCC）の概要
所在地：東京都千代田区大手町１丁目６－１大手町ビル
設立年月日：2021年6月1日
代表者：代表取締役社長  岡野原 大輔
ミッション：
業務内容：
汎用原子レベルシミュレーションクラウドサービスの販売、コンサルティング
革新的なマテリアルの創出に貢献し、持続可能な世界を実現する
関係者限り
2
出展：日本経済新聞
https://www.nikkei.com/article/DGKKZO71433790X20C2
1A4TJ1000/
 


	3. Webサイト / ソーシャルメディア
Official  website
https://matlantis.com/ja
YouTube channel
https://www.youtube.com/c/Matlantis
Twitter account
https://twitter.com/matlantis_pfcc
Email newsletter
version update, event, news release, etc..
GitHub
https://github.com/matlantis-pfcc
Slideshare account
https://www.slideshare.net/matlantis
3
関係者限り
 


	4. Matlantisが革新的なマテリアルの創出に
どのように貢献できるのか？
4
関係者限り
  


	5. Matlantis開発の背景: Materials Informaticsの歴史
5
関係者限り
  


	6. Materials Informaticsによる新素材探索
データ
ベース
AI・機械学習
モデル
計算
候補材料
X
6
関係者限り
  


	7. 計算化学の重要性が高まってきている？？
出展：Chem-Station
https://www.chem-station.com/blog/2015/07/DFT-2.html
DFT（密度汎関数理論）
物質の性質や反応性を予測するために、
物質の電子密度を計算する理論的な手法
7
関係者限り
  


	8. DFTシミュレーションの重要性
● DFTシミュレーションが活用されている論文数は増加傾向
● 公開論文でDFTシミュレーションが活用されている割合は近年顕著に増加
#
of
literatures
w/
DFT
ratio
(%)  8
関係者限り
2021年7月 Preferred Computational Chemistry調査
 


	9. DFT計算 x 機械学習の事例
https://www.nature.com/articles/s41586-020-2242-8
9
関係者限り
  


	10. DFT計算事例 全固体電池の電解質
10
関係者限り
  


	11. DFT x MIで特許出願
11
US2022263061A1
https://worldwide.espacenet.com/patent/search/family/080775236/publication/US2022263061A1?q=US20220263061A1
●  Samsung Electronics and Univ. Californiaから固体電解質材料に関する出願。
● 様々な元素を添加してDFT-MDでLiの拡散係数を計算、良い材料候補を抽出。
● 候補材料については合成してXRDで構造確認（バッテリー性能は実験で確認していない）
関係者限り
 


	12. DFTでは物質の電子密度を計算 → これが結構大変:(
実験値を良く再現できる低計算コストな手法の研究がなされている
DFT  (Density Functional Theory)の課題
→ 高速化できないか？？？
DFT計算は計算コストが高いことが課題
● ex. 一般的な計算機を使った場合、
○ Liイオンの拡散計算：約１カ月
○ 固体触媒上での反応計算：約２週間
出展：Which functional should I choose?
https://dft.uci.edu/pubs/RCFB08.pdf
12
関係者限り
 


	13. Materials Informaticsによる新素材探索
データ
ベース
AI・機械学習
モデル
計算
候補材料
X
DFTの
高速化
13
関係者限り
  


	14. DFTシミュレーション 人工知能技術 Neural  Network Potential
14
関係者限り
 


	15. Neural Network Potential  (NNP)とは
原子座標 エネルギー、力
原子座標からエネルギー、力を求める際に、
DFTで行っていた複雑な電子状態計算が不要
→ 原子座標を入力すれば瞬時にエネルギー、力を算出することができる技術
15
関係者限り
 


	16. DFT計算を高速化する技術：Neural Network Potential
from  https://pubs.rsc.org/en/content/articlelanding/2017/sc/c6sc05720a#!divAbstract
メリット：
•量子化学計算手法(DFT)と比べ
圧倒的に高速！
デメリット：
•精度面 ― 精度の評価が難しい
•教師データ取得が必要
–学習するためのデータ収集として、結局DFT計算が必要
–取得したデータの周辺しか予測できない
16
関係者限り
 


	17. 17
関係者限り
2021.7より共同開発したNeural Network Potential  (PFP)を
Matlantisで提供開始
 


	18. 第一原理計算結果 2,200万を教師データ、独自に設計したGraph Neural  Networkで学習モデ
ルを構築したもの
Our Neural Network Potential “PFP”の概要
…
エネルギー
Matlantis予測値
エネルギー
DFT（教師データ）
Ex. molecule
Ex. cluster
Ex. slab
Ex. crystal
Ex. adsorption
Ex. disordered
18
関係者限り
教師データ（2,200万）
分子・結晶等様々な構造の第一原理計算を実施
Preferred Networks社の強力計算設備を活用
GNN
量子化学知見を取り込んだ
独自のAIモデル構築
学習・出力
教師データを再現できるまで
モデルの学習を実施
 


	19. 第一原理計算結果 2,200万を教師データ、独自に設計したGraph Neural  Networkで学習モデ
ルを構築したもの
Our Neural Network Potential “PFP”の概要
…
エネルギー
Matlantis予測値
エネルギー
DFT（教師データ）
Ex. molecule
Ex. cluster
Ex. slab
Ex. crystal
Ex. adsorption
Ex. disordered
19
関係者限り
教師データ（2,200万）
分子・結晶等様々な構造の第一原理計算を実施
Preferred Networks社の強力計算設備を活用
GNN
量子化学知見を取り込んだ
独自のAIモデル構築
学習・出力
教師データを再現できるまで
モデルの学習を実施
PFNのスーパーコンピューターで
1台のGPUなら1,144年かかる計算時間を費やし
データセットを作成
 


	20. 約10万倍
高速
Our Neural Network  Potential “PFP”の性能
DFT計算
Matlantis
2ヶ月
（外挿値）
0.3秒
0.1秒
2時間
DFT
原子数
DFT
DFT計算と比較し圧倒的高速
約2千万倍
高速
DFT計算条件
・solver = QUANTUM ESPRESSO (PWscf)
・ver：6.4.1
・PP：Pt.pbe-n-kjpaw_psl.1.0.0.UPF
・Ecutoff：40 Ry (≒544 eV)
・Xeon Gold 6254 3.1GHz x 2 (36 cores)
・RAM：384 GB
Fcc Ptバルク構造一点計算時間
72元素に対応
Our NNP対応元素周期表
20
関係者限り
 


	21. （参考）Open Catalyst Project
21
関係者限り
  


	22. Open Catalyst Project
22
https://opencatalystproject.org/
学習済みモデルも公開されています。
https://github.com/Open-Catalyst-Project/ocp/blob/main/MODELS.md
関係者限り
分子吸着表面に関するDFT計算結果（教師データ）は公開、リーダーボードも出ています。
Overview  Paper: An Introduction to Electrocatalyst Design using Machine
Learning for Renewable Energy Storage, C. Lawrence Zitnick et al.,
https://arxiv.org/abs/2010.09435
 


	23. Open Catalyst Project
23
https://opencatalystproject.org/
学習済みモデルも公開されています。
https://github.com/Open-Catalyst-Project/ocp/blob/main/MODELS.md
関係者限り
Overview  Paper: An Introduction to Electrocatalyst Design using Machine
Learning for Renewable Energy Storage, C. Lawrence Zitnick et al.,
https://arxiv.org/abs/2010.09435
分子吸着表面に関するDFT計算結果（教師データ）は公開、リーダーボードも出ています。
多くがモデルに関する議論。
材料開発に応用した研究はまだ出てきていない。
 


	24. OC20を使ったNNPの性能
24
関係者限り
Towards Universal Neural  Network Potential for Material Discovery Applicable to Arbitrary Combination of 45 Elements, S. Takamoto et al.
https://arxiv.org/abs/2106.14583
いずれこのような問題を解決できるような教師データ、学習モデルがでてくると思われる。
 


	25. Matlantis (PFP) 事例紹介
25
関係者限り
  


	26. バッテリー関連
26
関係者限り
  


	27. LiBに関する計算事例 : イオン拡散
東工大  菅野教授Gr https://www.kek.jp/ja/newsroom/2016/06/22/1833/
Li10
GeP2
S12
系固体電解質は高イオン伝導度を示す結晶
構造としてよく知られており、次世代電池材料として
注目を集める。
既報データも多く、Matlantisで再現検討を実施。
計算条件
原子数 50
MD 1 ns (2x106
steps)
Ensemble NVT (Langevin)
実行時間 46 h
平均二乗距離@523K 拡散係数
活性化Energy（meV）
Matlantis DFT[1] Exp[2]
230 210 242
[1] Mo et al. Chem.Mater. (2012) 24, 15-17
[2] Y. Kato, et. al. Nat. Energy 1, 16030.
• DFTおよび実験結果をよく再現
• 高速な計算により低温領域まで計算可能
https://matlantis.com/ja/cases/calculation004/
第一原理計算
Matlantis
27
関係者限り
 


	28. 水素関連
28
関係者限り
  


	29. ヒドリドイオンの拡散
29
“Room-Temperature Fast H–
Conduction  in Oxygen-Substituted Lanthanum Hydride”
Keiga Fukui et al., J. Am. Chem. Soc. 2022, 144, 4, 1523–1527
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/jacs.1c11353
を参考にヒドリドの拡散計算を実施。
La128
H352
O16
(LaH2.75
O0.125
)
La128
H352
O16
の電荷
計算条件
・PFP version: v2.0.0
・MD: NVT ensemble
timestep = 0.25 fsec
steps = 0.3M ~ 0.8M (≒ 80 ~ 200 psec)
temperature = 250 ~ 700 K
ヒドリドの拡散係数のアレニウスプロット
ヒドリドの拡散経路
関係者限り
 


	30. トライボロジー関連
30
関係者限り
  


	31. 関係者限り
トライボロジーの事例 : 潤滑油添加剤の作用機構（ENEOS株式会社）
背景
•  潤滑油は機械装置の省エネに不可欠
• 摺動部の摩擦・摩耗を抑える添加剤
トリメチルフォスファイトP(OCH3
)3
の作用機構解明
実施内容
• P(OCH3
)3
作用機構解明には、
摩擦場における化学反応
（トライボケミカル反応）を扱う
• 第一原理分子動力学（従来手法）で
1年以上かかる計算がMatlantisを
用いて半日で完了
• 添加剤と鉄表面の反応による
潤滑油膜（リン化鉄）生成を再現
理論化学会誌に掲載：小野寺ほか、フロンティア第3巻3号 (2021) 161
鉄表面における
トリメチルフォスファイト
のトライボケミカル反応
MDシミュレーション結果
31
 


	32. 触媒関連
32
関係者限り
  


	33. 吸着エネルギー精度検証
33
関係者限り
corr: 0.993
MAE: 0.080  eV
RMSE: 0.103 eV
Reference: A benchmark database for adsorption bond energies to
transition metal surfaces and comparison to selected DFT functionals, Jess
Wellendorff et al., Surface Science, 2015, 640, 36
https://www.sciencedirect.com/science/article/abs/pii/S00396028150008
37
 


	34. Fischer-Tropsch processに関する精度検証と触媒探索スキーム
34
関係者限り
  


	35. Fischer-Tropsch process触媒探索
35
関係者限り
  


	36. Co-V合金の表面安定性
36
Co+V触媒につきMulti Canonical Monte  Carlo法とMatlantisを組合せて表面安定性を評価
（計算条件：324原子, 573K, 20万回試行）
V表面偏在から開始 V中間偏在から開始
関係者限り
 


	37. H2
O → O2
の電極反応
37
関係者限り
  


	38. NO還元触媒反応解析と第二元素添加の効果
Rh触媒の一部元素を置換してNO開裂反応の活性化エネルギーを計算 by pfp  v1.0.0
（1,814種の触媒表面状態についてMatlantisで全てNEB計算→約5日で計算完了）
第一原理計算：Rh触媒上でのNO開裂反応エネルギーダイアグラム
約10分でNEB計算完了
NNPによる超高速
スクリーニングイメージ
(initial state)
Ea = 1.4 eV
Ea = 1.5 eV
Catalysis Today, 2019, 332, 272–279
無置換
NNP image
38
関係者限り
 


	39. アンモニア合成触媒への金属添加の効果
Alkali promotion of  N-2 dissociation over Ru(0001)
Jens Jørgen Mortensen et al. Phys. Rev. Lett. 80, 1998, 4333
https://journals.aps.org/prl/abstract/10.1103/PhysRevLett.80.4333
Ru触媒(cluster)の一部元素を置換してN2
開裂反応の活性化エネルギーを計算
（363種の触媒表面状態について汎用NNPで全てNEB計算→約半日で計算完了）
Na K Rb Cs
N2
吸着構造探索 by MD
無置換
39
関係者限り
 


	40. 吸着構造探索
40
slab adsorbent
吸着構造作成の課題：
・slabの様々なポジションに様々な向き
でadsorbentをつける必要がある。
解決法：吸着構造作成の自動化
・slabの様々なポジションに様々な向きで
adsorbentをつけてNNPで超高速に構造最適
化、吸着構造を分類までを自動化する。
自動で作成した吸着構造の二次元マップ（tSNE, k-means++使用）
関係者限り
  


	41. 反応選択性に関する事例
41
関係者限り
  


	42. Acroleinの部分水素化
42
+ H2
Single-Atom Alloy  Pd–Ag Catalyst for Selective Hydrogenation of Acrolein
Payoli Aich et al. J. Phys. Chem. C, 2015, 119, 32, 18140–18148
+ + +
Pd-Ag
関係者限り
 


	43. NEB法による反応障壁計算
43
関係者限り
1
2
3
4
1 2 3  4
NEB計算により、Acrolein to Propanalの水素化障壁が低いこと、反応熱が高いことを確認。
実験で生成率が高い事実をサポートする結果。
 


	44. 触媒添加剤スクリーニング計算
44
前ページの1と4の反応について、Ag触媒表面付近に異元素を入れた際の活性化障壁への影響をNEB計算に
より求めた。
異元素の置き場所についてはランダムで実施（置換元素の効果を全て検証していない）。
関係者限り
無置換のEa
無置換のEa
H*
H*
  


	45. 添加元素の効果、最小のEaでプロット
45
Eaを下げたい
関係者限り
範囲を拡大したのが右図
拡大図
  


	46. 低Eaとなった反応のイメージ
46
関係者限り
Mn添加 Co添加 Nd添加
Ce添加  Pr添加
Mn, Co（第4周期元素）添加については置換元素上にC=Cが吸着、そこにH*が付加する形で反応が進行。
Ce, Pr, Nd（ランタノイド）添加については置換元素にC=Oが吸着、近傍のC=CにH*が付加する形で反応が
進行。
 


	47. ● 汎用なNeural Network  Potentialを使った材料設計について紹介いたしました。
● 汎用なNeural Network Potential: Matlantisを使うことで、
○ デジタル空間で大規模なスクリーニング実験→実空間実験の効率化、
○ 実空間での分析等では解明が進まない現象の解析、
等が実施可能になります。
● Matlantisは、革新的なマテリアルの創出、持続可能な世界の実現に貢献します。
まとめ
47
関係者限り
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