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最先端材料科学研究：ソフトウェアロボットと最適化技術により結晶構造解析に必要な試行錯誤の

自動化を実現 

 

(Tsukuba ２ December ) Robotic Process Automation を活用して高コストなルーチン作業を自動

化  

 

 
図の説明：機械学習と RPA (Robotic Process Automation)を組み合わせることで、結晶構造の

Rietveld 解析を自動化することに成功。©ktsdesign/123rf 

 

 

物質・材料研究機構の田村 亮 主幹研究員, 泉 富士夫 客員研究員,  松下 能孝 副ステーション長, 理化

学研究所の隅田 真人 研究員, 横浜市立大学の寺山 慧 准教授,  東京大学の津田 宏治 教授の研究グル

ープは、独自に開発したソフトウェアロボットと機械学習を用いた最適化ソフトウェアを組み合わ

せることで、研究者が直接ソフトウェアを操作して試行錯誤しなければならなかった結晶構造解析

の自動化を実現しました。本技術を用いることで、専門家が割かなければならなかったリソースを

少ない工数で大幅に削減することができ、情報技術が材料研究・開発の効率化に大きく貢献できる

https://samurai.nims.go.jp/profiles?employee_position=G5200


ことを示しました。本成果は Science and Technology of Advanced Materials: Methods, Vol. 2 

(2022) p. 435 に掲載されました。 

 

材料研究・開発において、合成された試料の詳細を調べることは日常的に行われる作業です。特に

固体試料の結晶構造を決定することは試料の物性・機能を理解する上で極めて重要です。結晶構造

を同定するための代表的な手法が Rietveld 解析ですが、その解析を行うには多くのパラメータを決

めるための試行錯誤が必要です。この作業はルーチン作業ではありますが、高い専門性を要する作

業であるために専門家のリソースの多くを割く必要がありました。 

 

田村 主幹研究員らは、Robotic Process Automaton (RPA)と呼ばれる近年注目を集めている情報技

術を活用することで作業を代替するソフトウェアロボットを作成し、広く利用されている Rietveld

解析ソフトウェア RIETAN-FP のルーチン操作の自動化に成功しました。また専門家の経験・知見

が必要だったパラメータ探索も独自の機械学習を用いた最適化ソフトウェアである COMmon 

Bayesian Optimization (COMBO)を組み合わせることで自動化し、専門家の直接操作を必要としな

いシステムを実現しました。 

 

RPA を用いることで既存のソフトウェアに大幅な改良を加えることなく、作業を自動化するソフト

ウェアロボットを作成することが可能です。本研究成果はそれを実証した点が重要であり、今後、

幅広い物質・材料研究のルーチン作業に対して、ソフトウェア操作の工数を最小限に抑えた研究・

開発の自動・効率化につながると期待されます。 

 

用語 

・Robotic Process Automation: RPA 

人間がコンピュータの GUI（グラフィカルユーザーインターフェース）上で実際に行う作業を模倣

するようなソフトウェアロボットを作成し、作業プロセスを自動化する技術のこと。本研究では

RPA の開発ライブラリとして SikuliX  (https://raiman.github.io/SikuliX1/downloads.html）を活

用した。 

 

・RIETAN-FP 

泉 富士夫 客員研究員により開発された Rietveld 解析ソフトウェアのこと。利用希望の方は著者に

連絡ください。 
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