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요 약  

 
본 논문은 인공지능과 계산과학의 발전에 따라 변화하는 신소재 개발 방식의 흐름 속에서, 계산 기반 

소재 데이터 플랫폼인 Materials Project의 데이터 구성과 활용 가능성을 분석한다. 해당 플랫폼은 약 15만 

건 이상의 시뮬레이션 기반 물성 데이터를 제공하며, 밴드갭, 형성에너지, 결정 구조 등의 특성을 포함한다. 

본 논문은 플랫폼의 데이터 제공 범위와 이를 활용한 소재 필터링, 기계학습용 데이터 구성 등의 가능성을 

중심으로 정리하였으며, 향후 실험 기반 데이터와의 통합을 통한 인공지능 기반 신뢰도 높은 소재 

발굴/추천 시스템의 확장 방향성을 제시한다. 
 

Ⅰ. 서 론  

본 논문에서는 인공지능 (AI) 기술과 계산 과학의 

발전에 따라 신소재 개발 방식이 시뮬레이션 기반 고속 

계산과 데이터 기반 예측 중심으로 전환되고 있는 

흐름을 배경으로, 전통적인 실험 기반 접근의 한계를 

극복하고자 하는 연구 방향을 제시한다. 

Ⅱ. 본론  

미국 Lawrence Berkeley Laboratory 에서 운영하는 

Materials Project [1], [2]는 전 세계 연구자들에게 널리 

활용되는 고신뢰도 계산 데이터를 제공하는 대표적인 

소재 데이터 플랫폼으로써, 약 15 만 건 이상의 무기 

소재 데이터를 기반으로 밴드갭, 형성에너지, 밀도, 

열역학적 안정성 등 다양한 물리적 특성을 제공한다 

(그림 1 참고). 이 데이터는 공개적으로 활용 가능하며, 

소재 후보군 선별, 전자 소자 특성 평가, 학습용 입력값 

생성 등 여러 분야에서 응용되고 있다. 특히 밴드갭 등 

특정 조건을 기준으로 한 소재 필터링은 기초연구와 

산업현장에서 모두 유용하게 활용된다. 이러한 필터링은 

소재 개발의 실용성을 높이는 핵심 과정이다. 한편, 현재 

제공되는 데이터는 시뮬레이션 기반이며 실제 실험 

데이터는 포함되지 않기에, 향후 실험 기반 데이터와의 

통합이 이뤄질 경우 AI 기반 소재 조합 발굴/추천 

시스템의 신뢰도와 실용성이 크게 향상될 것으로 

기대된다. 

Ⅲ. 결론  

본 논문에서는 Materials Project 의 데이터 제공 

구조와 신소재 개발에서의 활용 가능성을 분석하였다. 이 

플랫폼은 계산 기반 물성 정보를 바탕으로 신소재 탐색 

및 예측 시스템 개발에 핵심적인 기반을 제공하고 

있으며, 향후 실험 데이터와의 융합을 통해 보다 

정밀하고 현실 적용 가능한 AI 기반 신소재 설계 

시스템으로 확장될 수 있을 것이다. 

 

그림 1. Materials Project 구성 개요 
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