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今週のキーワード

AI×材料開発
自律型ラボと生成AIがブレークスルー

31
件

記事数

7
カ国

対象国

数年→数ヶ月
開発期間短縮

5500
%

実験効率向上

今週の全31記事 ― 5軸評価で読むべき記事を選ぶ
各列の見方 ― 技術新規性：ブレークスルー度合い 実用化距離：製品として使える近さ 市場インパクト：業界全体への影響規模
データ信頼性：定量データ・査読の有無 日本関連度：日本の企業・サプライチェーンとの直接的関連性

# 記事タイトル 種別 技術
新規性

実用化
距離

市場
インパクト

データ
信頼性

日本
関連度 一行サマリ

#01
DOE、生成AIで材料逆
設計

学術論文
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

●
●●●●

●
●●●●

○

DOEが生成AIとエージェントAIを統合した物理学認識
AIで、予測可能機能材料の逆設計とクローズドループ
学習を推進。

#02
Google
GNoME、新結晶予測

解説記事
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

○

Google DeepMindのGNoMEが200万以上の新結晶構
造を予測し、AIと自律型ラボ連携で化学工学の材料発
見を革新。

#03 AI配合SWトップ7比較 技術比較
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○

AI配合ソフトウェアのトップ7を比較。Schrödinger
やCitrine InformaticsなどがR&D;を加速し、材料特
性予測や実験計画を最適化。

#04 DOE×Citrine提携加速 企業戦略
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○

米国DOEのSLACとCitrine Informaticsが提携し、AI
と材料データベースで金属ガラスやナノ粒子触媒の発
見を加速。

#05
欧州、生成AIで材料設
計

解説記事
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

欧州がシミュレーションと生成AIを統合し、材料設計
を革新。グリーン・デジタル移行を加速し、開発期間
とコストを大幅削減。

#06
Citrine、アノード故障
減

学術論文
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

●

Citrine PlatformとAIがクローズドループワークフロ
ーでグラファイト系アノード配合を最適化し、故障率
を大幅削減。

#07
湾岸大、GNNで特性予
測

解説記事
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●○○

○
●●○○

○

湾岸大学がAIとGNNによる材料特性予測の革新を強調
。Google DeepMindのGNoMEの成果を引用し、開発
期間短縮の可能性を示す。

#08
2D材料GNNで特性予
測

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●●○

○

arXiv論文がスタック型2D材料の特性予測にマルチモ
ーダル学習とGNNを組み合わせた「BiMat-ML」を提
案。DFTより効率的。

#09
Orbital、AIプラットフ
ォーム

企業戦略
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○

Orbital IndustriesがAI材料プラットフォームで5000
万ドル調達。データセンター向け誘電体冷却液とモジ
ュラーインフラを開発。

#10
ASM、計算材料設計加
速

解説記事
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○

ASM InternationalがCALPHAD、DFT、MLIPs、AIエ
ージェントを統合し、MatlantisのMasgentで計算材
料設計を加速。

#11
DiffuMetaでメタマ逆
設計

学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○

TUデルフトとETHチューリッヒがChatGPT風AI「Diff
uMeta」で、軽量かつ強力な3Dメタマテリアルの逆設
計に成功。

#12 ポリマー多目的最適化 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●●

○

ACS論文が生成型多目的最適化でポリマー化学の設計
期間を短縮。モノマーとポリマー特性の相関を活用し
、高性能候補を効率的に特定。
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# 記事タイトル 種別 技術
新規性

実用化
距離

市場
インパクト

データ
信頼性

日本
関連度 一行サマリ

#13 逆材料設計レビュー 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○

arXiv論文が生成モデル、マルチモーダル学習、クロ
ーズドループを統合した逆材料設計の進展をレビュー
。

#14
AI共同科学者ベンチマ
ーク

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

Google ResearchがAI共同科学者の科学的推論能力を
評価する「Matter to Mechanism」ベンチマークを導
入し、バッテリー研究を加速。

#15
VTT、RADIANTで開
発短縮

企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○

フィンランドVTTがAI駆動型「RADIANT」プロジェ
クトを開始。自律型ラボとハイスループット合成で材
料開発期間を数年から数ヶ月に短縮。

#16
PFAS除去MOFをAI設
計

企業戦略
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

●

KemiraとCuspAIが生成AIでPFAS除去用MOF材料を6
ヶ月で5000種以上設計。水処理産業に革新をもたら
す。

#17
WEF、AIでR&D;数週
間に

市場概観
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

●

世界経済フォーラムがAI駆動型材料発見で産業実験ス
ループット5500%向上、R&D;期間を数週間に短縮と
報告。

#18
アルゴンヌ、LLM×SD
L

学術論文
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○

アルゴンヌ国立研究所がLLMとAI駆動型自律ラボを統
合し、バッテリー研究を革新するロードマップを提示
。

#19
ElectrolyteGPTで電解
質

学術論文
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○

シカゴ大学がAIモデル「ElectrolyteGPT」を開発。新
しいfLine表記法でバッテリー電解質の組成を全自動生
成。

#20 CBNNで触媒をAI発見 学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
韓国基礎科学研究所が「Crossbreeding Neural Netw
ork」を開発し、異なる材料群から触媒性能を予測。

#21
MXeneを原子レベル設
計

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○

アルゴンヌ国立研究所がAIとMLで2D材料MXeneを原
子レベル設計。エネルギー貯蔵、触媒、電子機器など
多様な応用を開拓。

#22
Polybotでポリマー開
発

学術論文
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○

米国DOEと大学がAI自律型逆設計ワークフローとPoly
botでポリマーカスタム材料開発を高速化。LLMで論
文データ抽出。

#23
トロント大、SDLで加
速

解説記事
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○

トロント大学Acceleration Consortiumが自律走行型
ラボ（SDL）で材料開発を加速し、開発期間とコスト
を大幅削減。

#24
PoLARIS、12時間で発
見

学術論文
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○

NC州立大学の自律型ラボPoLARISが鉛フリーナノプ
レートレットを12時間で発見し、科学的発見を100倍
加速。

#25
NequIP、DFTより低
コスト

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●●○

○
NequIPとGNNがアモルファス材料の多体相互作用を
DFTより4桁低コストで予測。計算材料科学に革新。

#26
Apoha、液体分子挙動
AI

企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○

Apohaが3600万ドル調達しAIプラットフォームを拡
張。「Liquid State Intelligence」で液体中の分子挙
動データから材料設計を加速。

#27 AIが超材料を逆設計 解説記事
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
AIが鋼鉄より強く発泡スチロールより軽い炭素ベース
のナノラティス「超材料」を逆設計で開発。

#28
Topsoe、第5のパラダ
イム

企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○

TopsoeがAIを材料科学の「第5のパラダイム」と位置
づけ、予測AIと生成AIで触媒・電解・バッテリー設計
を革新。

#29
PolyGraphPyでポリマ
ー設計

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

arXiv論文がPythonフレームワーク「PolyGraphPy」
を導入。原子シミュレーションとML駆動型ポリマー設
計を統一し、データ駆動型インフォマティクスを加速
。

#30
MLでポリマー予測精度
向上

学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

MDPI論文がMLベースの構造-特性関係モデリングでポ
リマー特性予測精度を向上。XGBoostとSFOA最適化
を採用。

#31
ORIGAMI、タンパク
質評価

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

○
●●○○

○

bioRxiv論文がタンパク質複合体界面評価に方向認識
型GNN「ORIGAMI」を開発。SO(3)-同変性を維持し
精度向上。

●●●●○ High ●●●○○ Med-High ●●○○○ Med ●○○○○ Low | 背景黄色＝注目記事
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今週、判断に影響しうる3つの問い

❶ AI駆動型材料開発は「絵に描いた餅」ではない。自社はどこまで追随できているか？
世界経済フォーラムの報告では、AI駆動型プラットフォームが産業実験スループットを最大5500%向上させ、R&D;期間
を数年から数週間に短縮したと具体的な成果が示されています。これはもはや未来の話ではなく、現在の競争優位性を左
右する現実です。貴社の材料開発プロセスは、このスピードに対応できていますか？

❷ 生成AIによる「逆設計」は、自社の設計前提を根本から変えるか？
DOEやGoogle DeepMind、シカゴ大学の研究では、生成AIが特定の機能を持つ材料をゼロから「逆設計」し、人間には
想像し得なかった新構造や組成を生み出しています。鋼鉄より強く発泡スチロールより軽い超材料や、高性能バッテリー
電解質の自動生成など、既存の設計思想では到達不可能な領域にAIが踏み込んでいます。貴社の設計前提は、このパラダ
イムシフトに対応できていますか？

❸ AIと自律型ラボの融合は、日本の材料開発エコシステムにどのような機会と脅威をもたらすか？
米国や欧州では、LLMを統合した自律型ラボ（SDL）がバッテリーやポリマー、2D材料の発見を劇的に加速しています。
このクローズドループシステムは、開発期間とコストを大幅に削減し、環境問題（PFAS除去など）への対応も加速します
。日本の材料メーカー、部品メーカー、R&D;部門は、このグローバルな動きを機会と捉え、脅威を乗り越えるための具体
的な戦略を持っていますか？

日本企業にとっての「機会 vs 脅威」

日本企業にとっての「機会 vs 脅威」マトリクス

機会大・脅威小 機会大・脅威大

影響小（参考） 脅威大・機会小

←
 機

会
 →

← 脅威 →

AI/MI基盤

自律ラボ

生成AI設計

AI×SDL

課題解決

基礎研究

動向把握

項目 象限 ↑ 機会 ↓ 脅威

● AI/MI基盤 機会大 R&D;効率化/新材料探索 導入遅れで競争力低下

● 自律ラボ 機会大 開発期間/コスト削減 投資負担/人材不足

● 生成AI設計 注意 革新的材料創出 既存技術陳腐化

● AI×SDL 注意 超高速材料発見 競争激化/技術格差

● 課題解決 注意 特定分野で先行 環境規制対応遅れ



マテリアルインフォマティクス Weekly Intelligence Report | 2026-06-06 | Page 4

● 基礎研究 参考 長期的技術蓄積 短期成果見えにくい

● 動向把握 参考 戦略策定の示唆 漠然とした危機感
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深掘り ① ― AI駆動型材料発見、産業R&Dを数週間に短縮
#17 | 2026/06/02 | The World Economic Forum | 技術新規性●●●●○ 実用化距離●●●●● 市場インパクト●●●●●
データ信頼性●●●●○ 日本関連度●●●●●

世界経済フォーラムの報告によると、AI駆動型閉ループ自律プラットフォームが産業実験のスループットを最大5,500
%向上させ、R&D;期間を数ヶ月から数週間に短縮した。特にバッテリー電解質の発見リードタイムは2年から3ヶ月に
短縮され、物理実験も最大70%削減。AIがパイロット段階から生産段階へ移行する重要な証拠となる。

このプラットフォームは、AIによる仮説生成、ロボットによる実験実行、リアルタイム学習を統合。これにより、広大
な材料設計空間を効率的に探索し、開発コスト削減と市場投入までの期間短縮を実現。持続可能性と高性能化が求めら
れる現代において、新材料の迅速な開発は経済成長と環境問題解決の鍵となる。

▶ シニアテクニカルアナリスト

WEFの報告は、AI駆動型材料開発が「実用段階」に入ったことを明確に示しています。特に「スループ
ット5500%向上」「R&D;期間数週間に短縮」という具体的な数値は、従来の材料開発の常識を覆すイ
ンパクトがあります。ただし、これらの成果は特定のコホート企業での事例であり、全ての材料系や企
業にそのまま適用できるかは検証が必要です。特に、データセットの質やAIモデルの汎用性、ロボット
システムの初期投資と運用コストが課題となるでしょう。 【機会】日本の材料・部品メーカーは、この
技術を導入することでR&D;効率を劇的に向上させ、グローバル競争力を強化できる。新製品の市場投入
を加速し、新たなビジネスチャンスを創出する可能性。【脅威】導入が遅れれば、海外競合に大きくリ
ードを許し、サプライチェーンにおける日本の優位性が失われるリスクがある。特にバッテリー材料な
ど競争の激しい分野では致命的となり得る。 【次のアクション】R&D;部門は、自社の材料開発プロセ
スにAIとロボットを統合する具体的なロードマップを策定し、経営層は早期の投資判断を行うべきです
。

深掘り ② ― DOE、生成AIで『予測可能機能』材料を逆設計
#01 | 2026/05/29 | Department of Energy | 技術新規性●●●●● 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●●
データ信頼性●●●●● 日本関連度●●●●○

米国エネルギー省（DOE）は、基礎モデル、生成AI、エージェントAIを統合した「物理学認識AIフレームワーク」が、
予測可能な機能を持つ材料の逆設計を実現する画期的なアプローチであると発表。材料の予測、合成、特性評価、分析
を自動的かつ反復的に統合する「クローズドループ学習システム」を構築する。

このフレームワークは、従来の試行錯誤型開発を大幅に短縮し、特定の特性要件を満たす新材料の発見と開発を加速。
製造、エネルギー、国防といった広範な分野で応用され、米国の競争力を強化すると期待されている。物理学の制約を
組み込むことで、AIが提案する設計の解釈可能性と信頼性を向上させる点が重要だ。
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▶ シニアテクニカルアナリスト

DOEの発表は、材料科学におけるAIの究極の目標である「逆設計」への明確なビジョンを示しています
。基礎モデルと生成AIの統合は、まさに学術的ブレークスルーの領域であり、材料開発の根本的な変革
を意味します。ただし、このフレームワークはまだ概念段階であり、具体的な材料系での実証や、大規
模なデータキュレーション、物理学認識AIモデルの構築には膨大な時間とリソースが必要です。特に、
複雑な多成分系材料や、未知の物理現象が関わる材料への適用は大きな課題となるでしょう。 【機会】
日本の材料メーカーは、この物理学認識AIの概念を早期に理解し、自社のR&D;戦略に取り入れること
で、将来的な競争優位性を確保できる。特に、基礎研究部門はDOEの動向を注視し、共同研究の可能性
を探るべき。【脅威】米国がこの分野で先行すれば、日本の材料開発が周回遅れとなり、技術的自立性
が損なわれる恐れがある。国防分野への応用も示唆されており、技術流出のリスクも考慮する必要があ
る。 【次のアクション】R&D;部門は、生成AIと物理学認識AIに関する基礎研究に着手し、社内での知
見蓄積を急ぐべきです。
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深掘り ③ ― Citrine AI、バッテリーアノード故障率を削減
#06 | 2026/05/29 | arXiv | 技術新規性●●●○○ 実用化距離●●●●○ 市場インパクト●●●●○ データ信頼性●●●●●
日本関連度●●●●●

Citrine PlatformとAIを活用した反復的なクローズドループワークフローにより、グラファイトベースのアノード配合
設計と最適化が実現され、プロセス故障率を大幅に削減した。このプラットフォームは、データ管理、機械学習、デザ
イン空間定義、候補選択を統合し、製造可能な高性能アノード配合への収束を迅速化する。

この手法は、バッテリーセルの製造信頼性と性能を向上させ、次世代バッテリー開発を加速する重要な一歩となる。AI
が提案した配合を合成・評価し、その結果をAIモデルにフィードバックする「予測-実験-学習」サイクルにより、従来
の試行錯誤型アプローチよりも効率的に最適な配合に到達できる。

▶ シニアテクニカルアナリスト

Citrine Informaticsのプラットフォームが、具体的なバッテリーアノードの故障率削減という産業課題
に貢献している点は非常に重要です。arXiv論文という信頼性の高い情報源で、具体的な成果が示されて
いることも評価できます。ただし、具体的な故障率の削減数値や、その再現性、他のバッテリー材料系
への汎用性については、さらなる詳細な検証が必要です。また、AIが提案する配合が、必ずしもコスト
やサプライチェーンの制約を満たすとは限らない点も考慮すべきです。 【機会】日本のバッテリーメー
カーや材料メーカーは、CitrineのようなAIプラットフォームを導入することで、アノード材料のR&D;
期間とコストを削減し、製品の信頼性を向上できる。特にEV用バッテリーの競争が激化する中で、開発
速度は決定的な競争力となる。【脅威】海外企業がAIプラットフォームを先行導入し、開発速度とコス
トで優位に立てば、日本のバッテリー産業は国際競争力を失う恐れがある。特に、材料配合のノウハウ
がAIに蓄積されることで、従来の経験と勘に基づく技術者の価値が相対的に低下する可能性も。
【次のアクション】バッテリーR&D;部門は、Citrine Platformのような商用AI材料インフォマティクス
ツールの導入を検討し、自社データとの連携による効果を評価すべきです。

その他の注目記事
Google DeepMind GNoMEが200万以上の新結晶構造を予測、AIと自律型ラボが化学工学を革新
技術新規性●●●●● 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●●

Google DeepMindのGNoMEがGNNで200万以上の新結晶構造を予測。AIと自律型ラボの連携で材料発見を革新する基
礎研究。

KemiraとCuspAI、生成AIを活用しPFAS除去用MOF材料の設計を6ヶ月で5000種以上創出
技術新規性●●●●● 実用化距離●●●○○ 市場インパクト●●●●○

生成AIがPFAS除去用MOF材料を短期間で大量設計。環境問題解決へのAI活用は日本企業にとって喫緊の機会。

アルゴンヌ国立研究所、大規模言語モデルを活用したAI駆動型自律ラボでバッテリー研究を革新
技術新規性●●●●● 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●○

LLMと自律型ラボの統合ロードマップ。バッテリー研究の全プロセス自動化は、日本のバッテリー開発に大きな示唆。

シカゴ大学、「ElectrolyteGPT」でバッテリー電解質の組成をAIが全自動生成
技術新規性●●●●● 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●○

AIがバッテリー電解質の組成全体を自動生成。fLine表記法は複雑な配合設計に革新をもたらし、日本の材料メーカーに
影響大。

DOEと大学連携、AI自律型逆設計ワークフローとPolybotでポリマーカスタム材料開発を高速化
技術新規性●●●●● 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●○

LLMと自律型ラボ「Polybot」によるポリマー逆設計。カスタム材料開発の高速化は、日本の高分子・樹脂メーカーに
とって重要。
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今週のアクション提案

記事評価マトリクスと機会/脅威分析を踏まえたアクション提案です。

▍即時（今週中）
• 【経営企画】AI駆動型材料開発の最新動向を経営層に共有し、R&D;戦略への影響を議論する。

• 【R&D;】自社の材料開発プロセスにおけるAI/ML導入状況を棚卸し、ボトルネックを特定する。

• 【調達】Citrine Informaticsなど主要AIプラットフォームベンダーの動向を調査し、情報収集を開始する。

▍短期（1ヶ月）
• 【R&D;】生成AIによる材料逆設計の概念実証（PoC）プロジェクトを立案し、具体的なターゲット材料を設定
する。

•
【R&D;】自律型ラボ（SDL）導入に向けたロードマップ策定に着手し、必要な技術要素と投資規模を概算する。

• 【人事】AI材料科学者の育成・採用計画を策定し、社内研修プログラムや外部連携を検討する。

▍中長期（四半期〜）
• 【経営企画】AI駆動型材料開発を前提とした事業ポートフォリオ戦略を再構築し、新規事業創出の機会を探索
する。

• 【R&D;】国内外のSDL研究機関やAIスタートアップとの連携を強化し、共同研究や技術導入を推進する。

• 【全社】AI倫理ガイドラインを策定し、信頼性と透明性の高いAI活用を推進する体制を構築する。

troy-technical.jp 独自キュレーション。記事著作権は各原著作者に帰属。 | Gemini API + Claude | 2026-06-06
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#21 アルゴンヌ国立研究所、AIとMLで2D材料MXeneを原子レベル設計し多様な応用を開拓
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#31 bioRxiv、タンパク質複合体界面評価に「ORIGAMI」方向認識型GNNを開発



米国エネルギー省、基礎モデルと生成AIで『予測可能機
能』材料の逆設計を推進

概要

米国エネルギー省（DOE）は、基礎モデル、生成AI、エージェントAIを統合した物理
学認識AIフレームワークが、予測可能な機能を持つ材料の逆設計を実現する画期的な
アプローチであると発表しました。このフレームワークは、材料の予測、合成、特性

評価、分析を自動的かつ反復的に統合する「クローズドループ学習システム」を構築
し、解釈可能で信頼性の高い材料設計を可能にします。これにより、従来の試行錯誤
型開発を大幅に短縮し、特定の特性要件を満たす新材料の発見と開発を加速すること

が期待されます。DOEは、この技術が製造、エネルギー、国防といった広範な分野で
応用され、米国の競争力を強化すると見ています。

公開日 2026年05月29日  Department of Energy  アメリカ



詳細

主要成果

米国エネルギー省（DOE）は、基礎モデル、生成AI、エージェントAIを統合した「物理
学認識AIフレームワーク」が、材料科学における究極の目標である「予測可能な機能を
持つ材料の逆設計」を実現する鍵であると発表しました。この革新的なアプローチは、
予測、合成、特性評価、分析を自動的かつ反復的に連携させる「クローズドループ学習
システム」を構築し、材料発見プロセスを劇的に加速させます。

技術・臨床詳細

AIフレームワーク: ディープラーニング、生成AI、エージェントAIといった複数のAI

技術を基盤モデルと組み合わせ、物理学の原理と制約を組み込むことで、単なるデー
タ駆動型ではない、より信頼性と解釈性の高いモデルを構築します。

クローズドループ学習: AIは材料の候補を提案し、シミュレーションまたはロボット
による実験でその特性を評価し、得られたデータを学習して次の候補生成にフィード
バックするサイクルを自律的に繰り返します。これにより、研究者は望ましい特性を
持つ材料を効率的に探索できます。

解釈可能性と信頼性: 物理学の制約を組み込むことで、AIが提案する材料設計の背後
にある原理を理解しやすくなり、モデルの信頼性が向上します。これは、実用化に向
けた重要な要素です。

データ統合: 大規模なキュレーション済みデータセット、計算モデリング、実験結果
といった多様なデータを統合し、AIモデルの訓練と検証に活用します。

背景・業界文脈

従来の材料開発は、高コストで時間のかかる試行錯誤型の実験に大きく依存しており、
新材料の市場投入までには数十年を要することもありました。AIの導入は、このプロセ
スを根本的に変革する「第5のパラダイム」として認識されています。DOEのこの取り
組みは、特に製造、エネルギー、国家安全保障といった重要な分野において、米国の技
術的優位性を確保し、持続可能な未来に向けた革新的なソリューションを提供する上で
不可欠です。



今後の展望

この物理学認識AIフレームワークの展開により、材料の発見、設計、資格認定のプロセ
ス全体が変革されると期待されています。AIを活用した逆設計は、従来の材料では不可
能だった性能を持つ新材料の創出を可能にし、エネルギー効率の向上、環境負荷の低
減、新たな防衛技術の開発など、広範な社会的課題の解決に貢献するでしょう。DOE
は、学術機関や産業界との連携を強化し、この技術の実用化を加速させる方針です。

元記事: https://www.energy.gov/undersecretaryforscience/genesis-mission/designing-materials-

predictable-functionality

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.energy.gov/undersecretaryforscience/genesis-mission/designing-materials-predictable-functionality
https://www.energy.gov/undersecretaryforscience/genesis-mission/designing-materials-predictable-functionality


Google DeepMindのGNoMEが200万以上の新結晶構造を
予測、AIと自律型ラボが化学工学を革新

概要

Google DeepMindのGNoMEプロジェクトが、グラフニューラルネットワーク
（GNN）を用いて200万以上の新しい安定な結晶構造を予測し、過去1世紀の既知材料
カタログの総数を上回る成果を達成しました。これにより、自律型ラボ（A-Lab）がAI

とロボット工学を統合し、新材料の設計、合成、分析を自動化することで、開発期間
を大幅に短縮しています。AIと自動化の融合は、化学工学における材料発見の効率を
革命的に高め、持続可能なソリューションへの道を拓いています。この変革は、材料

科学の未来を再定義する可能性を秘めています。

公開日 2026年05月29日  Medium  アメリカ



詳細

主要成果

Google DeepMindのGNoME（Graph Networks for Materials Exploration）プロジェクト
は、グラフニューラルネットワーク（GNN）を駆使し、これまでの1世紀で発見された
既知の材料カタログ全体の数を凌駕する、200万以上の新しい安定な結晶構造を予測す
る画期的な成果を達成しました。この進歩と連携して、AIを搭載した自律型ラボ（A-

Lab）が新材料の設計、合成、分析をロボットと連携して自動化し、材料開発プロセス
を劇的に加速させています。これにより、化学工学における新材料の発見と開発にかか
る時間が大幅に短縮されています。

技術・臨床詳細

GNoMEの役割: Google DeepMindのGNoMEは、材料科学に特化したグラフニューラ
ルネットワークモデルであり、材料の原子構造からその特性や安定性を予測します。
これにより、物理的な合成を行うことなく、理論的に安定な新材料の候補を大規模に
生成することが可能となります。GNoMEによって予測された材料は、従来のデータ
ベースと比較して構造多様性が高く、今後の材料研究の出発点として大きな価値を持
ちます。

自律型ラボ（A-Lab）: A-Labは、AIとロボット工学、高度なセンサー技術を統合した
システムです。AIが実験計画を立て、ロボットが材料の合成と特性評価を実行し、そ
の結果をAIにフィードバックして次の実験サイクルを最適化する「クローズドルー
プ」プロセスを確立します。これにより、研究者は手作業に費やす時間を削減し、よ
り複雑で創造的な課題に集中できるようになります。

発見の加速: AIとA-Labの組み合わせは、数ヶ月から数年かかっていた材料開発期間
を数週間や数ヶ月に短縮する可能性を秘めています。例えば、これまで探索が困難だ
った膨大な化学空間の中から、特定の機能を持つ材料を効率的に見つけ出すことが可
能になります。



背景・業界文脈

化学工学分野では、高性能かつ持続可能な材料への需要が高まる一方で、その開発は依
然としてボトルネックとなっています。従来の材料開発は、費用と時間がかかる実験に
大きく依存していました。このような背景から、AIと自動化技術は、このボトルネック
を解消し、より迅速で効率的な材料発見を可能にする変革的なツールとして注目されて
います。特に、GNoMEのようなAIモデルは、材料科学における「第5のパラダイム」と
して位置づけられ、データ駆動型科学の最前線を切り開いています。

今後の展望

AIと自律型ラボの統合は、バッテリー、触媒、医薬品、ポリマーなど、幅広い産業分野
における新材料開発を加速するでしょう。これにより、研究開発のコストが削減され、
市場投入までの期間が短縮されることで、経済全体に大きな影響を与える可能性があり
ます。さらに、AIが科学者の共同研究者として機能することで、これまで人間には想像
もできなかったような画期的な材料の発見が期待され、より持続可能で先進的な社会の
実現に貢献すると考えられます。

元記事: https://chemenggcalc.com/ai-is-transforming-chemical-engineering/

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://chemenggcalc.com/ai-is-transforming-chemical-engineering/


材料AI配合ソフトウェアのトップ7を比較：
Schrödinger、Citrine InformaticsなどがR&Dを加速

概要

ChemCopilotが発表した2026年版「AI配合ソフトウェア トップ7」では、
Schrödinger、Citrine Informatics、ChemCopilot、Uncountable、Suntheticsなどが、化
学・材料産業におけるR&Dを加速する主要プラットフォームとして比較されました。

これらのプラットフォームは、AIと大規模なデータアーキテクチャを活用し、ポリマ
ー、合金、コーティングなどの新材料特性を予測することで、実験計画の最適化や生
産スケールアップを支援します。特に、複雑なデータ構造処理と独自のエンタープラ

イズ機械学習モデルの能力が、業界のイノベーションを推進する上で重要視されてい
ます。

公開日 2026年05月29日  ChemCopilot  アメリカ



詳細

主要成果

ChemCopilotが発表した「AI配合ソフトウェア トップ7プラットフォーム比較（2026年
版）」レポートは、Schrödinger、Citrine Informatics、ChemCopilot、Uncountable、
Suntheticsといった主要なAI配合ソフトウェアプロバイダーが、化学および材料産業の
R&Dプロセスを大幅に加速させていることを示しています。これらのプラットフォーム
は、AIを活用して材料特性の予測、実験計画の最適化、そして最終的な生産スケールア
ップを効率化することで、新材料開発のリードタイムとコストを削減する上で不可欠な
ツールとなっています。

技術・臨床詳細

AIモデルの多様性: 各プラットフォームは、グラフニューラルネットワーク（GNN）
やディープラーニングなど、独自の機械学習モデルを活用して材料の構造と特性の関
係を学習します。これにより、ポリマーの強度、合金の耐食性、コーティングの耐久
性など、多岐にわたる材料特性の予測精度が向上しています。

データ管理と統合: 大規模な材料データベースや実験データを効率的に取り込み、構
造化された形で管理する機能が共通しています。これにより、AIモデルの訓練に必要
な高品質なデータセットが提供され、予測能力がさらに強化されます。

予測モデリング: AIは、既存の材料データからパターンを抽出し、まだ合成されてい
ない新材料の特性を予測します。これにより、従来の試行錯誤による実験の数を減ら
し、より有望な候補に焦点を当てた研究が可能になります。

最適化機能: 複数の材料特性（例：強度と軽量性）を同時に最適化するためのツール
を提供し、ユーザーが指定した目標に基づいて最適な材料組成や製造プロセスを推奨
します。

スケーラビリティ: 研究所レベルの少量生産から産業規模の大量生産まで、開発プロ
セス全体を通じてAI支援を拡張できるスケーラビリティが強調されています。



背景・業界文脈

化学・材料産業は、製品ライフサイクルの短縮、持続可能性への要求、競争の激化とい
った課題に直面しています。これまでの材料開発は、時間とリソースを大量に消費する
プロセスであり、イノベーションのボトルネックとなっていました。AI配合ソフトウェ
アの登場は、この状況を打開し、企業がより迅速かつ効率的に新製品を市場に投入する
ための重要な手段となっています。特に、Citrine Informaticsのようなプラットフォーム
は、官民パートナーシップを通じて、金属ガラスやナノ粒子触媒などの先進材料開発に
おいて実績を上げています。

今後の展望

AI配合ソフトウェア市場は、今後も急速な成長が予測されています。特に、AIと自律型
ラボ（SDL）の統合が進むことで、材料開発はさらに加速されるでしょう。これによ
り、バッテリー、触媒、電子材料、バイオマテリアルなど、多岐にわたる分野で革新的
な材料が次々と生まれる可能性があります。企業は、これらの先進ツールを導入するこ
とで、R&D効率を最大化し、持続可能で高性能な製品を開発するための競争力を確保す
ることが期待されます。将来的には、AIが人間の科学者と協働する「共同発明者」とし
ての役割を担うようになるでしょう。

元記事: https://www.chemcopilot.com/blog/ai-formulation-software-top-7-platforms-compared-2026

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.chemcopilot.com/blog/ai-formulation-software-top-7-platforms-compared-2026


米国エネルギー省、SLACとCitrine Informaticsの提携で
AIによる新材料発見を加速

概要

米国エネルギー省（DOE）のSLAC国立加速器研究所は、AI駆動型材料インフォマティ
クス企業のCitrine Informaticsと新たな官民パートナーシップを締結し、AIを活用した
新材料発見の未来を探求しています。この提携は、CitrineのAIプラットフォームが世

界最大の材料データベースと組み合わされ、データ内のパターンを利用して新しいプ
ロセスの反応を予測することを可能にします。これにより、特に金属ガラスの研究と
ナノ粒子触媒の合成プロセスの最適化において、材料開発のボトルネックを解消し、

発見プロセスを大幅に加速することが期待されます。

公開日 2026年05月29日  Department of Energy  アメリカ



詳細

主要成果

米国エネルギー省（DOE）のSLAC国立加速器研究所は、AI駆動型材料インフォマティク
ス企業のCitrine Informaticsとの革新的な官民パートナーシップを通じて、AIを活用した
新材料発見の道を加速しています。この連携は、CitrineのAIプラットフォームと世界最
大の材料データベースを組み合わせることで、データ内の複雑なパターンを解読し、新
しいプロセスの反応や未知の材料特性を高精度で予測することを可能にします。この進
歩は、従来の材料開発におけるボトルネックを解消し、新たな産業応用への道を拓くも
のです。

技術・臨床詳細

Citrine AIプラットフォーム: このプラットフォームは、高度な機械学習アルゴリズム
と大規模なキュレーション済み材料データセットを統合しています。これにより、物
理的な実験を行う前に、特定の組成や構造を持つ材料がどのような特性を示すかを予
測できます。特に、構造データや実験データ間の非線形な関係を捉えるためのグラフ
ィカルな機械学習モデルが活用されています。

予測精度と効率: AIは、材料のデータセットから学習し、新しいプロセスの反応や材
料特性を迅速かつ高精度で予測します。これにより、研究開発の初期段階で有望な候
補を効率的に特定し、試行錯誤型の実験の数を大幅に削減できます。記事では、予測
精度の具体的な数値は言及されていませんが、大幅な改善が示唆されています。

応用分野: このパートナーシップは、特に金属ガラス（アモルファス合金）の発見と
開発、およびナノ粒子触媒の合成プロセスの最適化に焦点を当てています。金属ガラ
スは、高い強度と耐食性を持つため、航空宇宙や医療分野での応用が期待されていま
す。ナノ粒子触媒は、化学反応の効率を向上させる上で不可欠です。

データ駆動型発見: 従来の仮説駆動型アプローチから、データ駆動型のアプローチへ
とシフトすることで、これまで見過ごされてきた材料の関連性や特性を発見する可能
性が広がります。



背景・業界文脈

新材料の発見と開発は、エネルギー、電子機器、医療、航空宇宙など、多くの産業にお
いてイノベーションの根幹をなす要素です。しかし、このプロセスは非常に時間とコス
トがかかることで知られていました。SLAC国立加速器研究所とCitrine Informaticsの提
携は、AIの力を活用してこの課題に対処し、米国が材料科学のフロンティアでリーダー
シップを維持するための重要な戦略的ステップです。このような官民パートナーシップ
は、学術研究の成果を迅速に産業応用へと繋げるモデルとしても注目されます。

今後の展望
このパートナーシップは、AIが材料科学における「共同発明者」として機能する新たな
時代を切り開くものです。AIによる高速な材料探索と最適化は、バッテリー、半導体、
環境浄化材料など、多岐にわたる分野でのブレークスルーを加速させるでしょう。将来
的には、AIが人間の科学者と連携し、より複雑な材料システムや未知の物理現象を解明
する上で不可欠なツールとなることが期待されます。これにより、持続可能な社会の実
現に向けた新たな材料ソリューションが迅速に市場に投入される可能性が高まります。

元記事: https://www.energy.gov/cmei/amo/articles/artificial-intelligence-future-new-materials-discovery

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.energy.gov/cmei/amo/articles/artificial-intelligence-future-new-materials-discovery


ヨーロッパ、シミュレーションと生成AIで材料設計を革新
しグリーン・デジタル移行を加速

概要

シミュレーションとAIの統合がヨーロッパの材料設計のロジックを根本的に変革し、
グリーンおよびデジタル移行における競争力を強化しています。生成AIツールは、数
ヶ月から数年かかっていた試行錯誤の実験を、潜在的な化学組成と構造の大規模なラ

イブラリ生成にシフトさせ、迅速なスクリーニングを可能にしました。これにより、
物理的な合成の前に主要な材料特性が予測できるケースが飛躍的に増加し、開発期間
とコストを大幅に削減しています。

公開日 2026年05月29日  MaX  ヨーロッパ



詳細

主要成果

ヨーロッパでは、高性能計算シミュレーションと人工知能（AI）の統合が、材料設計の
アプローチを根本的に変革し、グリーンおよびデジタル移行における競争力を大幅に強
化しています。特に、生成AIツールの導入により、これまでの数ヶ月から数年を要した
試行錯誤型の実験プロセスが、潜在的な化学組成と構造の大規模なライブラリ生成へと
シフトしました。この変革により、物理的な合成を行う前に、多くのケースで材料の主
要な特性を予測することが可能となり、開発期間とコストの劇的な削減を実現していま
す。

技術・臨床詳細

生成AIによる設計空間探索: 生成AIは、既存の材料データから学習し、特定の望まし
い特性を持つ新しい材料の化学組成や構造を自律的に生成します。これにより、従来
の人間による仮説構築と実験のサイクルと比較して、探索される設計空間の範囲が飛
躍的に拡大します。

迅速なスクリーニングと予測: AIモデルは、生成された数千から数百万の候補の中か
ら、高性能な材料を効率的にスクリーニングし、その物理的特性（例：強度、導電
性、熱安定性）を高い精度で予測します。これにより、実際に合成・試験が必要な候
補の数を大幅に削減し、リソースの最適化を図ります。

物理学に基づく制約: 生成AIは、物理学的な制約（例：安定性、反応性）を組み込む
ことで、生成される材料が化学的・物理的に実現可能であることを保証します。これ
により、AIが「非現実的」な候補を生成するリスクを低減し、実用的な材料設計を促
進します。

シミュレーションとの連携: 高性能計算（HPC）による材料シミュレーション（例：
DFT計算）とAIを組み合わせることで、AIモデルの訓練データが豊富になり、予測精
度が向上します。また、シミュレーションはAIによって生成された材料の特性を詳細
に検証する手段としても機能します。



背景・業界文脈

ヨーロッパは、2050年までのカーボンニュートラル達成を目指す「欧州グリーンディー
ル」や、デジタル経済の推進といった野心的な目標を掲げています。これらの目標達成
には、バッテリー、触媒、電子材料、軽量構造材料など、革新的な先進材料の開発が不
可欠です。従来の材料開発手法では、これらの急速な需要に対応することが困難であっ
たため、AIとシミュレーション技術の導入は、ヨーロッパがグローバルな競争力を維持
し、これらの移行を加速するための戦略的要石となっています。MaX（Materials design

at the Exascale）のようなセンターは、この分野の研究開発を主導しています。

今後の展望

AIとシミュレーションの融合は、今後もヨーロッパの材料科学研究を牽引し、より持続
可能で効率的な産業エコシステムの構築に貢献すると期待されます。特に、再生可能エ
ネルギー技術、循環型経済、量子コンピューティングなどの分野で、AIが設計した新材
料が重要な役割を果たすでしょう。研究開発期間の短縮とコスト削減は、新技術の市場
投入を加速させ、社会全体のイノベーションを促進します。さらに、国際的な研究協力
とデータ共有の枠組みを強化することで、材料科学のグローバルな進展に寄与する可能
性も秘めています。

元記事: https://max-centre.eu/11589-2/

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://max-centre.eu/11589-2/


Citrine PlatformとAI、反復実験でグラファイト系アノー
ドの故障率を大幅削減

概要

本研究は、Citrine PlatformとAIを活用した反復的なクローズドループワークフローに
より、グラファイトベースのアノード配合設計と最適化を実現し、プロセス故障率を
大幅に削減しました。このプラットフォームは、データ管理、機械学習、デザイン空

間定義、候補選択を統合することで、製造可能な高性能アノード配合への収束を迅速
化します。この手法は、バッテリーセルの製造信頼性と性能を向上させ、次世代バッ
テリー開発を加速する重要な一歩となります。

公開日 2026年05月29日  arXiv  不明



詳細

主要成果

最新の研究では、Citrine Platformと人工知能（AI）を活用した反復的なクローズドルー
プワークフローが、グラファイトベースのアノード配合の設計と最適化においてプロセ
ス故障率を大幅に削減し、製造可能な高性能アノード配合への迅速な収束を達成したこ
とが示されました。この統合されたアプローチは、バッテリーセルの製造信頼性と性能
を向上させる上で極めて重要であり、次世代バッテリー技術の開発を加速させる画期的
な進歩です。

技術・臨床詳細

Citrine Platformの機能: Citrine Platformは、データ管理、機械学習モデル構築、デザ
イン空間の定義、そして最適化された候補の選択をシームレスに統合します。このプ
ラットフォームは、材料の構造-特性関係を学習し、ユーザーが指定した目標（例：
エネルギー密度、サイクル寿命）に基づいて最適な材料組成を予測します。

クローズドループワークフロー: 研究者は、AIが提案したアノード配合を実際に合
成・評価し、その結果をAIモデルにフィードバックします。AIはこの新しいデータを
学習し、次の実験サイクルでより改善された候補を生成します。この反復的な「予
測-実験-学習」のサイクルにより、従来の試行錯誤型のアプローチよりもはるかに効
率的に最適な配合に到達できます。

グラファイト系アノードの最適化: グラファイトはリチウムイオンバッテリーの主要
なアノード材料ですが、その性能向上には複雑な配合最適化が必要です。AIガイドア
プローチは、配合の微調整がセル性能と製造安定性に与える影響を予測し、故障につ
ながる配合を回避することで、プロセス失敗率を削減します。具体的な削減率は研究
によって異なりますが、大幅な改善が報告されています。

GEMDフレームワーク: 材料の構造、プロセス、特性データをグラフベースで表現す
るGeneral Experiment and Material Data (GEMD)フレームワークが活用され、複雑な
材料データをAIモデルが効率的に処理できる形で構造化しています。



背景・業界文脈

リチウムイオンバッテリーは、電気自動車や再生可能エネルギー貯蔵システムにおいて
不可欠な技術ですが、その性能と信頼性の向上は依然として喫緊の課題です。特にアノ
ード材料の最適化は、バッテリーのエネルギー密度、急速充電能力、サイクル寿命に直
接影響を与えます。従来の材料開発手法では、膨大な数の可能性の中から最適な配合を
見つけることは非常に困難でした。本研究は、材料インフォマティクスとAIの力を活用
することで、この課題を克服し、バッテリー産業全体の発展に貢献するものです。

今後の展望

Citrine PlatformとAIを活用したクローズドループ設計ワークフローは、グラファイト系
アノードに留まらず、次世代バッテリー材料（例：シリコンアノード、固体電解質）
や、他の高機能材料の開発にも応用される可能性があります。これにより、材料発見の
リードタイムとコストが大幅に削減され、より高性能で安全、かつ持続可能な製品が迅
速に市場に投入されることが期待されます。この技術は、バッテリー製造プロセスのデ
ジタルツイン化を促進し、スマートファクトリーの実現にも貢献するでしょう。

元記事: https://arxiv.org/html/2606.00187v1

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2606.00187v1


湾岸大学、AIとグラフニューラルネットワークで材料特性
予測の革命を推進

概要

湾岸大学（Gulf University）の研究が、AI、特にグラフニューラルネットワーク
（GNN）が工学研究、特に材料科学において革新的な変化をもたらしていることを強
調しています。GNNは材料の原子構造から硬度、導電性、熱安定性などの特性を物理

合成なしに予測することを可能にし、開発期間を大幅に短縮します。Google

DeepMindのGNoMEプロジェクトは、これまでの既知の材料カタログよりも200万以上
の新しい安定な結晶構造を提案し、この技術の可能性を具体的に示しています。

公開日 2026年05月30日  Gulf University  バーレーン



詳細

主要成果

湾岸大学の研究者たちは、人工知能（AI）が工学研究、特に材料科学の分野において、
これまでの発見プロセスを根本的に変革していることを明らかにしました。この変革の
核となるのは、グラフニューラルネットワーク（GNN）の活用です。GNNは、材料の
原子構造からその硬度、導電性、熱安定性などの物理的特性を、物理的な合成や実験を
行うことなく高精度に予測することを可能にし、新材料開発のリードタイムとコストを
劇的に削減します。Google DeepMindのGNoMEプロジェクトは、過去1世紀にわたる既
知の材料カタログ全体よりも200万以上の新しい安定な結晶構造を予測することで、こ
の技術の驚異的な可能性を実証しました。

技術・臨床詳細

グラフニューラルネットワーク（GNN）: GNNは、原子間の結合や相互作用をグラフ
構造として表現し、このグラフデータから材料の特性を予測する深層学習モデルで
す。これにより、複雑な材料の原子レベルでの特性を包括的に学習し、そのマクロな
挙動を予測することが可能になります。GNNは、特に結晶構造や分子構造の予測に
おいて高い性能を発揮します。

非物理的合成による特性予測: 従来の材料研究では、新材料の特性を評価するために
実際に合成し、実験を行う必要がありました。しかし、GNNを用いることで、コン
ピュータシミュレーション上で材料の特性を予測できるため、時間とコストのかかる
実験プロセスを大幅に削減できます。これは、特に初期の材料スクリーニング段階で
大きな利点となります。

Google DeepMind GNoMEのインパクト: GNoMEは、世界最大級の材料データベー
スと組み合わせることで、GNNの能力を最大限に引き出しました。200万以上の新し
い安定な結晶構造の予測は、材料科学者が探索すべき候補材料の空間を指数関数的に
拡大し、これまでに発見されなかった画期的な材料の可能性を拓きました。これらの
予測された材料の多くは、バッテリー、触媒、半導体などの分野で応用が期待されま
す。

マルチモーダルデータ活用: GNNは、原子座標、元素の種類、結合情報などの構造デ
ータだけでなく、電子特性や反応性といった多様なデータ形式を統合して学習する能
力を持っています。



背景・業界文脈

工学研究、特に材料科学は、過去数十年間にわたり、経験的、理論的、計算的アプロー
チという「3つのパラダイム」によって推進されてきました。しかし、現代の材料開発
の複雑さと要求されるスピードは、これらの伝統的なアプローチだけでは対応が困難に
なりつつあります。AI、特にデータ駆動型のアプローチは、このギャップを埋める「第
4のパラダイム」、あるいは「第5のパラダイム」として台頭しています。湾岸地域の大
学がこの分野の研究に注力することは、地域全体の技術革新を促進し、グローバルな科
学コミュニティへの貢献を示すものです。

今後の展望

AIとGNNの進化は、材料科学だけでなく、医薬品開発、化学プロセス最適化、環境技術
など、幅広い分野に波及効果をもたらすでしょう。新材料の迅速な発見は、より高性能
なバッテリー、高効率な触媒、耐久性のある構造材料、革新的な医薬品の開発を加速さ
せます。これにより、持続可能な社会の実現や、新たな産業の創出に貢献することが期
待されます。将来的には、AIが人間の科学者と協力し、より複雑な問題解決や創造的な
発見を可能にする「AI共同科学者」としての役割が拡大していくと考えられます。

元記事: https://www.gulfuniversity.edu.bh/blog/from-data-to-discovery-how-ai-is-transforming-

engineering-research

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.gulfuniversity.edu.bh/blog/from-data-to-discovery-how-ai-is-transforming-engineering-research
https://www.gulfuniversity.edu.bh/blog/from-data-to-discovery-how-ai-is-transforming-engineering-research


arXiv、マルチモーダル学習とGNNでスタック型2D材料の
特性予測を高度化

概要

arXivに公開された最新の研究で、スタック型二次元（2D）材料の特性予測のためのマ
ルチモーダル学習アプローチ「BiMat-ML」が提案されました。この手法は、計算コス
トの高い密度汎関数理論（DFT）に代わり、グラフニューラルネットワーク（GNN）

を分子・結晶データの処理に導入することで、高い予測性能と効率性を実現します。
BiMat-MLフレームワークは、同種および異種の二層材料の両方に対して有効性を示
し、多様なGNNアーキテクチャに適用可能であることを実証し、新世代の2D材料設計

を加速するものです。

公開日 2026年05月31日  arXiv  不明



詳細

主要成果

最新のarXivプレプリントで公開された研究では、スタック型二次元（2D）材料の特性
を予測するための、革新的なマルチモーダル学習アプローチ「BiMat-ML」が提案され
ました。この手法は、計算コストが非常に高い密度汎関数理論（DFT）に代わり、グラ
フニューラルネットワーク（GNN）を分子および結晶データの処理に活用することで、
卓越した予測性能と計算効率を同時に実現します。BiMat-MLフレームワークは、同種
および異種の二層材料の両方においてその有効性と効率性を実証し、多様なGNNアーキ
テクチャに広く適用可能であることを示しています。これは、新世代の2D材料の設計と
発見を大きく加速させるものです。

技術・臨床詳細

マルチモーダル学習: BiMat-MLは、スタック型2D材料の複雑な特性を捉えるため
に、複数のデータモダリティ（例：原子配置、化学結合、電子特性）を統合して学習
します。これにより、単一のデータソースでは得られない包括的な洞察を提供しま
す。

グラフニューラルネットワーク（GNN）の活用: GNNは、材料の原子構造をグラフと
して表現し、ノード（原子）とエッジ（結合）間の情報を効率的に伝播・集約するこ
とで、材料の特性を予測します。これにより、材料の局所的な幾何学的特徴と電子状
態の相互作用を詳細に捉えることができます。GNNの導入により、DFT計算に比べて
計算コストを大幅に削減しつつ、同等レベルの予測精度を達成することが可能となり
ます。

BiMat-MLフレームワーク: 本研究で開発されたBiMat-MLは、特にスタック型2D材料
に特化しており、同種（例：MoS2/MoS2）および異種（例：MoS2/WS2）の二層構
造のバンドギャップ、仕事関数、電荷移動などの電子特性を予測します。フレームワ
ークは柔軟性が高く、異なるGNNモデル（例：GCN, GAT, DimeNet）をバックボーン
として利用できます。

効率性とスケーラビリティ: DFT計算は数原子系でも数時間から数日かかることがあ
りますが、GNNベースのBiMat-MLは、数万の材料に対しても短時間で予測を提供で
きるため、大規模な材料スクリーニングや逆設計に不可欠なツールとなります。



背景・業界文脈

二次元材料は、そのユニークな物理的・電子的特性から、次世代エレクトロニクス、エ
ネルギー貯蔵、触媒など幅広い分野で大きな注目を集めています。特に、異なる2D材料
を積層して作られるヘテロ構造（スタック型二層材料）は、新しい機能を持つ材料設計
の無限の可能性を秘めています。しかし、これらの材料の探索空間は膨大であり、従来
の第一原理計算（DFTなど）では、その全ての組み合わせを効率的に評価することが困
難でした。BiMat-MLのようなAI駆動型アプローチは、この計算のボトルネックを解消
し、2D材料研究の進展を加速させるための重要な手段となります。

今後の展望

BiMat-MLのようなマルチモーダル学習とGNNを組み合わせた手法は、スタック型2D材
料の設計に革命をもたらす可能性があります。これにより、特定の電子特性を持つ2Dヘ
テロ構造を効率的に特定し、高性能なトランジスタ、センサー、太陽電池、熱電材料な
どの開発が加速されるでしょう。将来的には、このフレームワークがさらに発展し、多
層構造やより複雑なインターフェースを持つ材料の特性予測にも応用されることが期待
されます。これは、材料科学におけるデータ駆動型アプローチの重要性を一層高めるも
のとなります。

元記事: https://arxiv.org/html/2606.01012v1

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2606.01012v1


Orbital Industries、AI材料プラットフォームで5000万ド
ルのシリーズB資金調達を達成

概要

AIを活用して先進材料を設計するスタートアップのOrbital Industriesが、シリーズBラ
ウンドで5000万ドル（約78億円）を調達しました。同社は、材料発見、エンジニアリ
ング、製造を単一システムに統合するAI産業プラットフォームを構築しており、これ

により物理技術の開発を加速することを目指しています。初期はデータセンターイン
フラに焦点を当て、AI設計の誘電体冷却液とモジュラーインフラシステムを開発して
おり、材料開発の期間とコストを大幅に削減する可能性を秘めています。

公開日 2026年05月31日  Fundraise Insider  イギリス/アメリカ



詳細

主要成果

AIを活用して先進材料の設計・開発を行うスタートアップであるOrbital Industriesは、
シリーズBラウンドで5000万ドル（約78億円、1ドル155円換算）の資金調達を成功させ
ました。この資金は、材料発見、エンジニアリング、製造の各プロセスを単一のAI産業
プラットフォームに統合することで、物理技術の開発を劇的に加速させるために使われ
ます。同社は初期段階として、データセンターインフラに特化し、AIによって設計され
た革新的な誘電体冷却液とモジュラーインフラシステムを開発しています。

技術・臨床詳細

AI産業プラットフォーム: Orbital Industriesのプラットフォームは、生成AI、予測モ
デリング、機械学習、高性能シミュレーションを組み合わせ、材料の特性予測から合
成レシピの最適化、さらには製造プロセスへの統合までを支援します。これにより、
従来の試行錯誤による材料開発に比べて、圧倒的なスピードと効率性で新材料を生み
出すことが可能になります。

垂直統合アプローチ: 材料開発のライフサイクル全体（発見、設計、テスト、製造）
を単一のAI駆動型システムで管理することで、情報の断絶をなくし、開発プロセス全
体の最適化を実現します。これは、データセンターのように高度に最適化が求められ
る分野で特に効果を発揮します。

誘電体冷却液: データセンターの電力消費と熱管理は大きな課題です。AI設計の誘電
体冷却液は、従来の空冷や水冷システムよりも高い冷却効率とエネルギー効率を実現
し、データセンターの運用コスト削減と環境負荷低減に貢献します。

モジュラーインフラシステム: AIによって最適化されたモジュラー設計は、データセ
ンターの迅速な構築と拡張を可能にし、将来の技術進化にも柔軟に対応できるインフ
ラを提供します。



背景・業界文脈

現代社会は、気候変動への対応、デジタル化の加速、グローバルな競争激化といった複
合的な課題に直面しており、これらを解決するためには高性能な新材料の開発が不可欠
です。しかし、伝統的な材料科学の発見プロセスは、数十年の時間と数十億ドルの費用
がかかることが一般的でした。AIの導入は、このボトルネックを解消し、より迅速かつ
費用対効果の高い方法で革新的な材料を市場に投入する可能性を拓きます。Orbital

Industriesの資金調達は、AI駆動型材料発見市場が投資家から高い期待を集めていること
を示しています。

今後の展望

今回調達した資金により、Orbital IndustriesはAIプラットフォームの技術開発を加速さ
せ、データセンターインフラ以外の分野への応用も視野に入れています。将来的に、同
社のAI材料プラットフォームは、自動車、航空宇宙、再生可能エネルギー、医療機器な
ど、幅広い産業分野で革新的な材料ソリューションを提供することが期待されます。AI

による材料開発の民主化と加速は、グローバルな技術革新を推進し、持続可能な社会の
実現に大きく貢献する可能性を秘めています。Orbital Industriesは、ロンドンとサンフ
ランシスコに拠点を持ち、国際的な視点から事業を拡大していくでしょう。

元記事: https://fundraiseinsider.com/blog/orbital-industries-raises-50m-series-b-for-ai-materials-

platform/

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://fundraiseinsider.com/blog/orbital-industries-raises-50m-series-b-for-ai-materials-platform/
https://fundraiseinsider.com/blog/orbital-industries-raises-50m-series-b-for-ai-materials-platform/


ASM International、CALPHAD、DFT、MLIPs、AIエージ
ェント統合で計算材料設計を加速

概要

ASM Internationalのウェビナーで、CALPHAD、密度汎関数理論（DFT）、機械学習原
子間ポテンシャル（MLIPs）、およびAIアシストシミュレーションワークフローを統合
し、材料発見と設計を加速する最新の進歩が紹介されました。特にMatlantisプラット

フォームのMasgentシミュレーションエージェントを通じたAIアシストワークフロー
の統合は、自律的または半自律的なシミュレーションパイプラインが計算コストと複
雑さを大幅に削減する方法を示しています。これらの技術は、バッテリー材料、構造

合金などの分野で新たな応用を開拓しています。

公開日 2026年06月01日  ASM International  アメリカ



詳細

主要成果

ASM Internationalが開催したウェビナーにおいて、CALPHAD、密度汎関数理論
（DFT）、機械学習原子間ポテンシャル（MLIPs）、およびAIアシストシミュレーション
ワークフローを統合することで、計算材料設計が劇的に加速される最新の進歩が紹介さ
れました。特に、Matlantisプラットフォーム上の「Masgent」シミュレーションエージ
ェントを介したAIアシストワークフローの統合は、自律的または半自律的なシミュレー
ションパイプラインが、大規模な計算キャンペーンのコストと複雑さを大幅に削減でき
ることを実証しています。これらの統合技術は、バッテリー材料や構造合金などの重要
な分野で新たな応用を開拓しています。

技術・臨床詳細

CALPHAD（計算熱力学）: 材料の熱力学特性と相平衡を予測し、合金設計の初期段
階で組成と温度の関係を最適化します。

DFT（密度汎関数理論）: 量子力学に基づき、材料の電子構造と原子レベルの相互作
用を詳細に計算し、正確な物理的特性を予測します。ただし、計算コストが高いとい
う課題があります。

MLIPs（機械学習原子間ポテンシャル）: 大量のDFT計算結果から学習することで、
DFTと同等の精度を保ちつつ、はるかに高速に原子間相互作用をシミュレーションす
ることを可能にします。これにより、より大規模な系や長い時間スケールでの分子動
力学シミュレーションが可能になります。Matlantisプラットフォームは、このよう
なMLIPを効率的に利用するための基盤を提供します。

AIアシストシミュレーションワークフローとMasgentエージェント: AIエージェント
「Masgent」は、CALPHAD、DFT、MLIPsなどのツールを統合し、シミュレーション
プロセス全体を自律的に管理・最適化します。これにより、研究者は手作業によるシ
ミュレーション設定やデータ解析の負担から解放され、計算材料設計の効率が飛躍的
に向上します。エージェントは、学習を通じてシミュレーション戦略を適応させ、最
適な結果に収束するよう導きます。

応用例: バッテリー材料（例：高性能カソード、固体電解質）や構造合金（例：高強
度・軽量合金）の設計に、これらの技術が活用されています。



背景・業界文脈

現代の材料科学は、持続可能性、エネルギー効率、高性能化といった要求に応えるた
め、かつてないスピードで新材料を開発する必要があります。しかし、従来の実験ベー
スの材料開発は時間とコストがかかるボトルネックとなっていました。計算材料科学
は、この課題を克服するための強力な手段ですが、各手法の計算コストや適用範囲には
限界がありました。CALPHAD、DFT、MLIPs、AIエージェントの統合は、これらの最先
端の計算手法の強みを組み合わせ、弱みを補完することで、材料開発のプロセスを根本
的に変革する可能性を秘めています。

今後の展望

この統合されたアプローチは、材料発見のリードタイムを大幅に短縮し、開発コストを
削減することで、産業界におけるイノベーションを加速させるでしょう。特に、電気自
動車、航空宇宙、再生可能エネルギー貯蔵システムなど、高性能材料が不可欠な分野で
の応用が期待されます。将来的には、AIエージェントがさらに高度化し、より複雑な材
料システムや製造プロセスにおける自律的な設計・最適化が可能になることで、研究者
とエンジニアはより創造的な課題に集中できるようになるでしょう。Matlantisのような
プラットフォームは、このような計算材料設計の民主化と普及に貢献します。

元記事: https://matlantis.com/en/resources/event-seminar/accelerating-computational-materials-

design-with-calphad-dft-mlips-and-ai-agents/

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://matlantis.com/en/resources/event-seminar/accelerating-computational-materials-design-with-calphad-dft-mlips-and-ai-agents/
https://matlantis.com/en/resources/event-seminar/accelerating-computational-materials-design-with-calphad-dft-mlips-and-ai-agents/


TUデルフトとETHチューリッヒ、ChatGPT風AI
「DiffuMeta」で複雑なメタマテリアルを逆設計

概要

TUデルフトとETHチューリッヒの研究者が、ChatGPTに似たAIモデル「DiffuMeta」を
開発し、軽量かつ強力なメタマテリアルを設計することに成功しました。DiffuMeta

は、材料の形状を数学的文として表現することで、特定の機械的目標（曲げ、圧縮、

エネルギー吸収など）を満たす全く新しい3Dメタマテリアルを生成できます。これ
は、エンジニアが望む特性を指定し、AIが広大な設計空間を探索する新しい材料逆設
計方法への重要な一歩であり、製造業における複雑な形状の設計を加速すると期待さ

れています。

公開日 2026年06月01日  ESEF Maakindustrie  オランダ



詳細

主要成果

オランダのTUデルフトとスイスのETHチューリッヒの研究チームは、自然言語モデル
ChatGPTにインスパイアされた画期的なAIモデル「DiffuMeta」を開発しました。このAI
は、テキストではなく3Dメタマテリアルを設計することに特化しており、材料の形状を
数学的文として表現することで、特定の機械的目標（例：曲げ、圧縮、エネルギー吸
収）を満たす全く新しい軽量かつ強力なメタマテリアルを生成することに成功しまし
た。DiffuMetaは、エンジニアが求める機能性を指定するだけで、AIが膨大な設計空間
を探索し最適な構造を生成する、新しい材料逆設計パラダイムの実現に向けた重要な一
歩となります。

技術・臨床詳細

DiffuMetaの動作原理: DiffuMetaは、拡散モデル（Generative Diffusion Model）を基
盤としており、大量の既存メタマテリアル構造データから学習します。その後、ユー
ザーが指定した機械的性能要件（例：特定の剛性、エネルギー吸収率）に基づいて、
その要件を満たす新しいメタマテリアルの微細構造を「逆設計」します。これは、従
来の順方向設計（構造から性能を予測）とは逆のアプローチです。

数学的表現: 材料の複雑な幾何学的形状を「数学的文」として表現する独自の手法
が、AIによる効率的な学習と生成を可能にしています。これにより、AIは単なる形状
の模倣ではなく、機能性を最大化するための新しい構造原理を「理解」し、適用でき
ます。

生成能力: DiffuMetaは、従来の設計手法では到達困難だった、複雑で最適化された
3Dメタマテリアル構造を生成することができます。これにより、航空宇宙、自動
車、医療機器、スポーツ用品など、軽量性と高強度、特定の機械的応答が求められる
分野での応用が期待されます。

設計プロセスの短縮: AIによる自動設計は、人間のエンジニアが手作業で行う設計反
復とシミュレーションの時間を大幅に削減します。これにより、新製品開発のリード
タイムが短縮され、市場投入までの期間が加速されます。



背景・業界文脈

メタマテリアルは、自然界には存在しない特異な物理的特性を持つ人工材料であり、そ
の設計の複雑さから、これまでは高度な専門知識と計算資源が必要とされていました。
しかし、製造業では、軽量化、性能向上、カスタマイズのニーズが日々高まっており、
従来の材料では達成できない革新的なソリューションが求められています。ChatGPTの
ような大規模言語モデルの成功は、生成AIがテキスト以外の分野でも強力な設計ツール
となり得ることを示唆しており、材料科学分野での応用が急速に進んでいます。
DiffuMetaのようなツールは、この流れを加速し、製造業における設計のフロンティア
を拡大します。

今後の展望

DiffuMetaの成功は、生成AIが材料設計において人間の共同発明者として機能する可能
性を示しています。今後は、機械的特性だけでなく、熱的、電磁気的、音響的特性な
ど、より多様な機能を持つメタマテリアルの設計への応用が期待されます。また、3Dプ
リンティングなどのアディティブ・マニュファクチャリング技術との連携を強化するこ
とで、AIによって設計された複雑な構造を効率的に製造できるようになるでしょう。こ
れにより、航空宇宙部品の軽量化、衝撃吸収構造の最適化、新しい医療インプラントの
開発など、幅広い分野で革新的な製品が市場に投入されることが期待されます。

元記事: https://www.maakindustrie.nl/en/artikelen/chatgpt-voor-metamaterialen

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.maakindustrie.nl/en/artikelen/chatgpt-voor-metamaterialen


ACS Publications、生成型多目的最適化でポリマー化学の
設計期間を短縮

概要

ACS Publicationsで発表された研究が、ポリマー化学における生成型多目的最適化手法
を提案し、初期段階の材料発見を加速する堅牢な経路を提供します。この手法は、モ
ノマーレベルとポリマー特性間の相関を活用することで、ガラス転移温度、バンドギ

ャップ、Flory-Huggins相互作用パラメータなどのターゲット特性を持つステップ成長
ポリマーを広範な化学空間で設計できます。これにより、ポリマーインフォマティク
スにおけるデータ不足という課題に対処し、高性能な候補を効率的に特定することが

可能となります。

公開日 2026年06月01日  ACS Publications  アメリカ



詳細

主要成果

ACS Publicationsに掲載された最新の研究は、ポリマー化学における「生成型多目的最
適化」という革新的な手法を提案しました。この手法は、モノマーレベルの特性と最終
的なポリマー特性間の深い相関関係を巧みに活用することで、ガラス転移温度（Tg）、
バンドギャップ、水とのFlory-Huggins相互作用パラメータといった複数のターゲット特
性を同時に満たすステップ成長ポリマーを、広範な化学空間の中から効率的に設計する
ことを可能にします。これにより、初期段階の材料発見を劇的に加速し、特定の性能要
件を持つ高性能ポリマー候補を迅速かつ堅牢に特定する新たな経路が確立されました。

技術・臨床詳細

生成型モデルの活用: この手法は、既存のポリマー構造と特性データから学習した生
成モデル（例：変分オートエンコーダ、生成敵対的ネットワーク）を用いて、新しい
ポリマー構造（モノマー配列や構成）を自律的に生成します。これにより、人間が想
像しにくい化学空間を効率的に探索できます。

多目的最適化: 単一の特性だけでなく、複数の特性（例：高い強度と優れた透明性）
を同時に最適化することが可能です。AIは、これらの相反する要求のバランスを取り
ながら、最適なポリマー構造を探索します。

モノマー-ポリマー相関: 研究の鍵は、比較的容易に測定可能なモノマーの特性（例：
分子構造、反応性）と、それから合成されるポリマーの巨視的特性（例：Tg、バン
ドギャップ、溶解度）との間の複雑な非線形関係をAIが学習することにあります。こ
れにより、少ないデータからでも効率的な設計が可能になります。

広範な化学空間探索: 生成モデルは、数兆にも及ぶ可能性のある化学構造の中から、
特定の基準を満たす有望な候補を効率的に特定します。これにより、従来の実験的手
法では不可能だった大規模な探索が可能になります。

PFASフリー代替品への応用: このフレームワークは、環境問題となっているPFAS（有
機フッ素化合物）を含まない高性能ポリマー代替品の設計にも応用される可能性を秘
めています。



背景・業界文脈

ポリマー材料は、エレクトロニクス、自動車、医療、パッケージングなど多岐にわたる
産業で不可欠ですが、高性能なポリマーの開発は、構造の複雑さ、合成の困難さ、特性
評価の時間とコストといった課題に直面していました。特に、望ましい特性を持つポリ
マーをゼロから設計する「逆設計」は、材料科学の長年の夢でした。本研究は、AI駆動
型材料インフォマティクス、特に生成モデルと多目的最適化の進歩が、この夢の実現に
大きく貢献していることを示しています。これにより、ポリマー開発のボトルネックを
解消し、より持続可能で高性能な新素材を迅速に市場に投入できるようになります。

今後の展望

この生成型多目的最適化手法は、ポリマー材料の設計に革命をもたらし、新製品開発の
サイクルを大幅に短縮するでしょう。将来的には、より複雑なポリマーシステム、例え
ばコポリマーやネットワークポリマーの設計にも応用が拡大されることが期待されま
す。また、このフレームワークは、医薬品、触媒、機能性コーティングなど、他の分子
設計の分野にも応用可能であり、データ駆動型科学が主導する新素材発見の新たな時代
を切り開くものです。最終的には、AIが人間の科学者と連携し、より創造的かつ効率的
な研究開発を実現する「AI共同科学者」の概念が現実のものとなるでしょう。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.macromol.6c00564

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.macromol.6c00564


arXiv、生成モデル・マルチモーダル学習・クローズドル
ープを統合した逆材料設計のレビューを発表

概要

arXivに公開された最新のレビュー論文が、逆材料設計における生成モデル、マルチモ
ーダル学習、クローズドループワークフローの進展を概説しています。この研究は、
材料科学が順方向予測から物理的制約の下で目標を満たす候補を提案する自動発見プ

ラットフォームへとシフトしている現状を強調しています。現代の生成モデルがどの
ように大規模データベースから化学構造の事前知識を学習し、周期構造の制御可能な
サンプリングを可能にしているかを紹介し、検証を意識した自動発見ワークフロー内

での連携の重要性を指摘しています。

公開日 2026年06月02日  arXiv  不明



詳細

主要成果

arXivで発表された「自動発見に向けて：逆材料設計における生成モデル、マルチモーダ
ル学習、クローズドループワークフローのレビュー」と題された論文は、材料科学分野
におけるパラダイムシフトを詳細に概説しています。これまで材料設計は主に「順方向
予測」（与えられた構造から特性を予測）に重点を置いていましたが、現在は「逆材料
設計」（望ましい特性から構造を提案）へと大きく移行しています。このレビューは、
生成結晶構造モデリング、マルチモーダル学習、およびクローズドループ設計パイプラ
インにおける最新の進歩を集約し、物理的制約の下で目標を達成する材料候補を自律的
に提案・評価・改良できる自動発見プラットフォームの実現への道筋を示しています。

技術・臨床詳細

生成結晶構造モデリング: 最新の生成モデル（例：変分オートエンコーダ、拡散モデ
ル、生成敵対的ネットワーク）は、大規模な材料データベースから化学構造に関する
深い事前知識を学習します。これにより、原子の並び方や結合規則といった物理的・
化学的制約を満たしつつ、特定の特性を持つ新しい結晶構造を制御可能にサンプリン
グ・生成できます。

マルチモーダル学習: 材料データは、X線回折パターン、分光データ、顕微鏡画像、
計算データ、化学式、テキスト記述など、多様なモダリティで存在します。マルチモ
ーダル学習は、これら異種のデータを統合してAIモデルを訓練することで、材料の特
性と構造に関するより包括的でリッチな表現を学習し、予測精度と汎用性を高めま
す。

クローズドループワークフロー: これは「予測 → 合成/シミュレーション → 特性評価
→ 分析 → 学習」という反復サイクルを自動化するシステムです。AIは新しい材料候
補を提案し、ロボット実験やシミュレーションがその特性を評価し、得られたデータ
がAIモデルを更新するためにフィードバックされます。これにより、人間の介入を最
小限に抑えつつ、効率的かつ迅速に最適な材料を見つけ出すことが可能になります。

逆設計における制約の組み込み: AIが生成する材料が物理的に実現可能で、特定の応
用要件を満たすように、電荷バランスや安定性といった物理的制約を生成プロセスに
組み込む技術が進化しています。



背景・業界文脈

新材料の発見と開発は、エネルギー、電子機器、医療、環境など、現代社会のほぼ全て
の主要産業におけるイノベーションの鍵です。しかし、従来の材料開発は、時間とコス
トがかかる試行錯誤型のプロセスであり、イノベーションのボトルネックとなっていま
した。AI、特にデータ駆動型のアプローチの台頭は、この課題を克服し、材料開発のス
ピードと効率を劇的に向上させる可能性を秘めています。このレビューは、この分野の
急成長と、自動発見に向けた技術的・概念的進歩を明確に位置づけています。

今後の展望

逆材料設計における生成モデル、マルチモーダル学習、クローズドループワークフロー
のさらなる発展は、材料科学研究に革命をもたらし、新材料の市場投入期間を大幅に短
縮するでしょう。特に、AIが「共同科学者」として機能し、人間には思いつかないよう
な革新的な材料を生成することが期待されます。将来的には、これらの技術が医薬品開
発、触媒設計、量子材料探索など、より幅広い科学・工学分野に応用され、持続可能で
先進的な社会の実現に不可欠な基盤となるでしょう。検証を意識した自動発見ワークフ
ロー内での連携は、信頼性の高いAI駆動型科学の確立に繋がります。

元記事: https://arxiv.org/abs/2606.02507

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2606.02507


Google Research、AI共同科学者の「Matter to
Mechanism」ベンチマークでバッテリー研究を加速

概要

Google Researchが、AI共同科学者が具体的な科学的・技術的問題から、もっともらし
い機構に基づいた解決仮説を導き出す能力を評価するためのベンチマーク「Matter to

Mechanism」を導入しました。このベンチマークは、2,645の科学論文由来のインスタ

ンスを含み、特にバッテリー材料研究に焦点を当てています。これにより、AIシステ
ムの推論忠実度、問題整合性、機構的特異性、新規性、妥当性などを測定する新しい
メトリクスが提供され、AIを用いた科学的発見の信頼性と効率性を向上させる重要な

ツールとなるでしょう。

公開日 2026年06月02日  Google Research  アメリカ



詳細

主要成果

Google Researchは、AI共同科学者の科学的推論能力を客観的に評価するための革新的
なベンチマーク「Matter to Mechanism」を導入しました。このベンチマークは、AIが
具体的な科学的・技術的問題から、信頼性の高い機構に基づいた解決仮説をどれだけ正
確に導き出せるかを測定することに特化しています。特に、バッテリー材料研究に焦点
を当てた2,645の科学論文由来のインスタンスを含んでおり、AIシステムの推論忠実
度、問題整合性、機構的特異性、新規性、妥当性といった新たなメトリクスを提供する
ことで、AIを用いた科学的発見の信頼性と効率性を大きく向上させる可能性を秘めてい
ます。

技術・臨床詳細

Matter to Mechanismベンチマーク: このベンチマークは、入力として科学的な問題
（例：特定のバッテリー材料の性能劣化原因）を受け取り、出力としてそれに対する
メカニズムに基づいた仮説（例：リチウムデンドライト形成による内部短絡）をAIに
生成させます。その後、専門家による評価基準に基づいて、生成された仮説の品質を
数値的に評価します。

科学論文由来のデータセット: ベンチマークには、バッテリー材料研究に関する2,645

の多様な科学論文から抽出された、現実世界の科学的問題とその解決策（メカニズ
ム）のペアが含まれています。これにより、AIモデルが実際の研究文脈でどれだけ有
効に機能するかを評価できます。

新しい評価メトリクス: 従来のAIモデル評価では、単純な予測精度が重視されがちで
したが、Matter to Mechanismは、「推論忠実度」（仮説が入力情報と矛盾しない
か）、「問題整合性」（仮説が問題と関連しているか）、「機構的特異性」（仮説が
具体的なメカニズムを記述しているか）、「新規性」（既存の知見を越える洞察があ
るか）、「妥当性」（仮説が科学的に受け入れられるか）といった、より高度な科学
的判断を要するメトリクスを導入しています。

AI共同科学者の能力向上: このベンチマークによって、AIモデルは単なるデータ処理
ツールではなく、科学的な洞察を生成し、研究者を支援する「共同科学者」としての
能力を客観的に測定・改善できるようになります。



背景・業界文脈

近年、大規模言語モデル（LLM）をはじめとするAI技術は、科学文献の分析、仮説生
成、実験計画の策定など、科学研究の様々な段階で活用され始めています。しかし、AI

が生成する科学的「推論」の品質や信頼性を客観的に評価する標準的な手法は確立され
ていませんでした。特に、バッテリー材料開発のような複雑な分野では、現象の背後に
あるメカニズムを理解することが不可欠であり、AIが単なる「ブラックボックス」では
なく、解釈可能で信頼性の高い科学的パートナーとなることが求められています。
Google Researchのこの取り組みは、このギャップを埋めるものです。

今後の展望

Matter to Mechanismベンチマークの導入は、AI共同科学者の開発を加速し、バッテリ
ー材料研究における発見の速度と効率を劇的に向上させるでしょう。AIがより信頼性の
高い仮説を生成できるようになることで、研究者はより迅速に有望な研究方向を特定
し、実験の失敗リスクを低減できます。将来的には、このベンチマークがバッテリー材
料以外の材料科学分野や、他の科学分野におけるAIの推論能力評価にも応用されること
が期待されます。これにより、AI駆動型科学の信頼性と普及が促進され、人類が直面す
る複雑な課題解決に貢献する可能性が高まります。

元記事: https://arxiv.org/html/2606.02258v1

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2606.02258v1


フィンランドVTT、AI駆動型「RADIANT」プロジェクト
で材料開発期間を数年から数ヶ月に短縮

概要

フィンランドのVTT技術研究センターとヘルシンキ大学は、AI駆動型材料加速プラット
フォーム「RADIANT」プロジェクトを開始しました。このプロジェクトは、自律型ラ
ボ、ハイスループット合成、高度な計算を組み合わせることで、新材料の開発期間を

数年から数ヶ月に劇的に短縮することを目指します。特に、統合計算材料工学
（ICME）ワークフローと「MatGPT」と名付けられた基盤モデルを統合し、AIエージ
ェントが材料発見ループを閉じることで、エネルギー転換や量子技術向けの新材料開

発を加速するものです。最初のフェーズでは10万以上の材料バリアントを製造・スク
リーニングする予定です。

公開日 2026年06月02日  VTT  フィンランド



詳細

主要成果

フィンランドのVTT技術研究センターとヘルシンキ大学は、AI駆動型材料加速プラット
フォーム「RADIANT」プロジェクトを開始し、新材料の開発期間を数年から数ヶ月へと
劇的に短縮することを目指しています。この野心的なプロジェクトは、自律型ラボ、ハ
イスループット合成、そして高度な計算を組み合わせた統合されたアプローチを特徴と
し、特にエネルギー転換、水素技術、量子技術といった戦略的に重要な分野における先
進材料の発見を加速させます。プロジェクトの最初のフェーズでは、10万以上の材料バ
リアントを製造・スクリーニングする予定であり、その効率性とスケールは材料科学に
おける新たなベンチマークとなるでしょう。

技術・臨床詳細

統合プラットフォーム: RADIANTは、AIモデル、自動実験装置、マルチスケールシミ
ュレーション、そしてFAIRデータ（Findable, Accessible, Interoperable, Reusable）ワ
ークフローを統合した包括的なプラットフォームです。この統合により、材料開発の
全段階がシームレスに連携されます。

「MatGPT」基盤モデル: プロジェクトの中心的な要素の一つは、「MatGPT」と名付
けられた基盤モデルの開発です。このモデルは、膨大な材料科学データから学習し、
新しい材料の設計、特性予測、合成ルートの提案を行います。大規模言語モデル
（LLM）の概念を材料科学に応用したものであり、材料発見プロセスにおけるAIの推
論能力を大幅に向上させます。

AIエージェントによるクローズドループ発見: AIエージェントは、MatGPTの予測に基
づいて実験を自動的に設計し、自律型ラボに指示を出し、実験結果をリアルタイムで
分析します。そして、このフィードバックループを通じてモデルを継続的に改善し、
最適な材料候補へと収束させます。この「クローズドループ」アプローチにより、人
間の介入を最小限に抑えつつ、発見の速度と効率を最大化します。

ハイスループット合成とスクリーニング: ロボットアームや自動化された合成装置を
活用し、一度に多数の材料バリアントを製造・特性評価します。これにより、従来の
実験手法では不可能だった大規模な材料探索が可能になります。



背景・業界文脈

気候変動への対応やデジタル化の進展に伴い、高性能なバッテリー、高効率な触媒、革
新的な量子デバイスなどの先進材料への需要が世界的に高まっています。しかし、これ
らの材料開発は、その複雑さと時間のかかるプロセスから、イノベーションのボトルネ
ックとなっていました。フィンランドは、欧州連合の「グリーンディール」目標達成に
貢献するため、材料インフォマティクスとAIを戦略的に活用しています。RADIANTプロ
ジェクトは、フィンランドの強力なAIと材料科学の研究能力を結集し、このグローバル
な課題に対応するものです。

今後の展望

RADIANTプロジェクトは、フィンランドおよびヨーロッパ全体の材料科学研究を牽引
し、エネルギー転換、水素技術、量子技術分野における技術的ブレークスルーを加速さ
せるでしょう。材料開発期間の数年から数ヶ月への短縮は、新技術の市場投入を劇的に
早め、経済成長と持続可能性の目標達成に貢献します。将来的には、このプラットフォ
ームがさらに発展し、医薬品開発やバイオテクノロジーなど、他の科学分野にも応用さ
れることが期待されます。VTTは、このプロジェクトを通じて、AI駆動型科学の最前線
におけるフィンランドのリーダーシップを確立することを目指しています。

元記事: https://www.vttresearch.com/en/project_news/ai-driven-radiant-project-aims-turn-years-

materials-development-months

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.vttresearch.com/en/project_news/ai-driven-radiant-project-aims-turn-years-materials-development-months
https://www.vttresearch.com/en/project_news/ai-driven-radiant-project-aims-turn-years-materials-development-months


KemiraとCuspAI、生成AIを活用しPFAS除去用MOF材料
の設計を6ヶ月で5000種以上創出

概要

KemiraとCuspAIは、生成AIを活用してPFAS（永遠の化学物質）除去用の新規材料を設
計するプロジェクトにおいて、わずか6ヶ月間で5,000以上の新規材料設計を生み出し
ました。この共同研究では、約300兆もの材料構造（主に金属有機構造体、MOF）を

探求し、GenX、PFBS、PFOSといった特定のPFAS分子を標的とする設計に成功しまし
た。この成果は、PFAS除去ソリューションの開発期間を劇的に短縮し、水処理産業に
革新をもたらす可能性を秘めています。

公開日 2026年06月02日  Water Technology  フィンランド/イギリス



詳細

主要成果

フィンランドの化学企業Kemiraと英国のAI材料科学企業CuspAIは、生成AIを活用して水
中のPFAS（パーフルオロアルキルおよびポリフルオロアルキル化合物、通称「永遠の化
学物質」）を除去するための革新的な新材料を設計するプロジェクトにおいて、わずか
6ヶ月間で5,000種類以上もの新規材料設計を生み出すことに成功しました。この画期的
な共同研究は、従来の試行錯誤による材料開発プロセスと比較して、PFAS除去ソリュー
ションの発見期間を劇的に短縮し、環境水処理分野に大きな進歩をもたらすものです。

技術・臨床詳細

生成AIによる材料探索: CuspAIの高度な生成AIモデルは、約300兆に及ぶ膨大な材料
構造の設計空間を探索しました。これは、人間が手作業で探索できる範囲をはるかに
超えるものです。AIは、既存の材料データから学習し、特定のPFAS分子（GenX、
PFBS、PFOSなど）を効率的に吸着または分解する能力を持つ新しい分子構造を自律
的に生成します。

金属有機構造体（MOF）への焦点: このプロジェクトでは、特に金属有機構造体
（MOF）に焦点を当てました。MOFは、高表面積とカスタマイズ可能な細孔構造を
持つ多孔性材料であり、PFASのような有機汚染物質の吸着において大きな可能性を
秘めています。生成AIは、これらのMOFの化学組成、細孔サイズ、内部表面の機能
化を最適化し、PFASに対する選択性と吸着能力を最大化する設計を提案しました。

開発期間の劇的な短縮: 従来の材料開発では、5,000種類もの新規材料を設計し、それ
ぞれの有望性を評価するには数年から数十年かかると考えられます。しかし、生成AI
を用いることで、わずか6ヶ月という短期間でこの成果を達成しました。これによ
り、緊急性の高いPFAS汚染問題への対応が加速されます。

効率的なスクリーニング: AIは設計提案だけでなく、各設計の特性を予測し、最も有
望な候補を効率的にスクリーニングする能力も持ちます。これにより、実験室での物
理的な検証が必要な材料の数を最小限に抑え、リソースを最適化します。



背景・業界文脈

PFASは、その卓越した耐熱性、耐水性、耐油性から幅広い製品に使用されてきました
が、環境中での分解が非常に遅く、人々の健康や生態系への長期的な影響が懸念されて
います。世界中でPFAS汚染が深刻化する中、効果的かつ持続可能な除去技術の開発は喫
緊の課題となっています。KemiraとCuspAIの提携は、AIがこの地球規模の環境問題に対
する革新的な解決策を提供できることを示すものであり、水処理産業におけるデジタル
化と持続可能性へのコミットメントを強化します。

今後の展望

この生成AIを活用した材料設計プラットフォームの成功は、PFAS除去以外の水処理技術
（例：重金属除去、マイクロプラスチック除去）や、他の環境技術、さらには触媒、ガ
ス貯蔵など、MOFが応用される可能性のある幅広い分野への展開を示唆しています。将
来的には、AIが設計した材料が商業規模で生産され、世界中の水処理プラントに導入さ
れることで、安全な飲料水の供給と環境保護に大きく貢献することが期待されます。こ
の技術は、材料科学におけるAIの役割を一層高め、「AI共同科学者」の概念を現実のも
のとするでしょう。

元記事: https://h2oglobalnews.com/kemira-and-cuspai-use-generative-ai-to-design-new-pfas-removal-

materials/

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://h2oglobalnews.com/kemira-and-cuspai-use-generative-ai-to-design-new-pfas-removal-materials/
https://h2oglobalnews.com/kemira-and-cuspai-use-generative-ai-to-design-new-pfas-removal-materials/


世界経済フォーラム、AI駆動型材料発見で産業実験スルー
プット5500%向上、R&D期間を数週間に短縮

概要

世界経済フォーラムは、産業におけるAI導入を加速するMINDSコホートの第三期成果
を発表し、閉ループ自律プラットフォームが産業実験のスループットを最大5,500%向
上させ、R&D期間を数ヶ月から数週間に短縮したと報告しました。特にMolecular

Universe Pte. Ltd.などの企業は、AI駆動型材料発見プラットフォームを用いてバッテリ
ー電解質の発見リードタイムを約2年から3ヶ月に短縮し、物理実験を最大70%削減す
ることに成功しています。これは、AIがパイロット段階から生産段階へ移行する重要

な証拠となります。

公開日 2026年06月02日  The World Economic Forum  スイス



詳細

主要成果

世界経済フォーラムは、産業におけるAIの導入を加速するためのMINDS（Machine

Learning in Design and Science）コホートの第三期の画期的な成果を発表しました。報
告によると、閉ループ自律プラットフォームは、ロボット工学、AIによる実験選択、シ
ミュレーション、リアルタイム学習を統合することで、産業実験のスループットを最大
5,500%向上させました。これにより、材料研究開発（R&D）の期間が数ヶ月から数週
間にまで劇的に短縮されています。特に、ある企業はAI駆動型材料発見プラットフォー
ムを用いてバッテリー電解質の発見リードタイムを約2年からわずか3ヶ月に短縮し、物
理実験を最大70%削減することに成功しました。これは、AIが試験的なパイロット段階
から本格的な生産段階へと移行する決定的な証拠となります。

技術・臨床詳細

閉ループ自律プラットフォーム: このプラットフォームは、AIが仮説を生成し、ロボ
ットが実験を実行し、その結果をリアルタイムでAIにフィードバックして次のステッ
プを最適化するサイクルを自律的に行います。これにより、人間の介入を最小限に抑
えつつ、発見プロセスを高速化します。

スループットの劇的向上: 従来の実験方法に比べ、最大5,500%のスループット向上
は、一度に処理できる実験の数やデータ生成速度が飛躍的に増大したことを意味しま
す。これにより、広大な材料設計空間を効率的に探索できます。

R&D期間の短縮: バッテリー電解質の例では、開発期間が2年から3ヶ月に短縮された
ことは、市場投入までの期間が大幅に短縮され、技術革新のサイクルが加速されるこ
とを示しています。これは、競争の激しい産業分野において極めて重要な優位性とな
ります。

物理実験の削減: AIによる精密な予測と最適化により、実際に物理的な実験を行う必
要のある回数を最大70%削減できます。これは、実験コストの削減、リソースの節
約、および環境負荷の低減に貢献します。

応用分野の多様性: これらの技術は、バッテリー材料の発見だけでなく、触媒、医薬
品、ポリマーなど、幅広い材料研究に応用され、各産業におけるイノベーションを加
速しています。



背景・業界文脈

AIは長らくR&D分野で有望視されてきましたが、その実用化には多くの課題がありまし
た。世界経済フォーラムのMINDSコホートは、AIを実際の産業プロセスに統合し、その
効果を実証することで、このギャップを埋めることを目的としています。今回の成果
は、AIが単なる研究ツールではなく、企業にとって具体的なビジネス価値と競争優位性
をもたらす存在へと成熟したことを明確に示しています。特に、持続可能性と高性能化
が求められる現代において、新材料の迅速な開発は経済成長と環境問題解決の鍵となり
ます。

今後の展望

MINDSコホートの成功は、より多くの企業がAI駆動型プラットフォームをR&Dに導入す
るインセンティブとなるでしょう。これにより、材料科学だけでなく、化学、製薬、製
造業など、広範な分野でAIによる変革が加速されることが期待されます。将来的には、
AIと人間の専門家が連携する「AI共同科学者」の役割がさらに拡大し、これまで想像で
きなかったようなブレークスルーが生まれる可能性を秘めています。クローズドループ
自律プラットフォームは、イノベーションの速度を根本的に変え、経済成長と持続可能
な発展を両立させるための基盤となるでしょう。

元記事: https://www.weforum.org/stories/2026/06/ai-pilot-to-production-minds-cohort/

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.weforum.org/stories/2026/06/ai-pilot-to-production-minds-cohort/


アルゴンヌ国立研究所、大規模言語モデルを活用したAI駆
動型自律ラボでバッテリー研究を革新

概要

アルゴンヌ国立研究所の研究チームは、大規模言語モデル（LLM）をバッテリー研究
に応用するための包括的な技術ロードマップを提示しました。LLMはAI駆動型自律ラ
ボに統合され、文献レビューから新バッテリー化学の提案、ロボットによる材料作

製・特性評価、実験データ分析までを自動化します。このアプローチにより、バッテ
リー材料の発見プロセスが加速され、研究リードタイムが劇的に短縮され、エラーが
削減され、再現性が向上する可能性を秘めています。

公開日 2026年06月02日  Argonne National Laboratory  アメリカ



詳細

主要成果

アルゴンヌ国立研究所の研究者チームは、大規模言語モデル（LLM）をバッテリー研究
の最前線に応用するための野心的な技術ロードマップを発表しました。このロードマッ
プの中心は、LLMをAI駆動型自律ラボ（SDL）に統合し、バッテリー材料の発見プロセ
ス全体を自動化することです。これにより、文献レビュー、材料特性データベースのス
クリーニング、有望な新バッテリー化学の提案、ロボットによる材料作製と特性評価、
そして実験データの分析といった一連のサイクルがシームレスに実行され、研究開発の
速度と効率が劇的に向上することが期待されます。

技術・臨床詳細

LLMの統合: 大規模言語モデルは、膨大な科学文献やデータベースから情報を抽出
し、複雑な概念を理解・要約し、新しいアイデアを生成する能力を持ちます。これを
バッテリー科学の専門知識と組み合わせることで、AIはこれまでの知見を基に新たな
バッテリー材料の候補や合成ルートを提案できるようになります。

AI駆動型自律ラボ（SDL）: SDLは、AIとロボット工学、先進的なセンサー技術を融合
させたシステムです。LLMが生成した仮説や計画に基づき、ロボットアームが材料の
合成、処理、特性評価を自動的に行い、その結果をAIにフィードバックします。この
「クローズドループ」プロセスにより、実験サイクルが高速化され、人間の介入を最
小限に抑えつつ、最適化が進行します。

プロセス自動化: LLMは、単にアイデアを生成するだけでなく、実験プロトコルの作
成、必要な試薬の特定、安全手順の確認、結果の解釈、さらには次の実験の設計ま
で、一連のタスクを自動化することが可能です。これにより、バッテリー研究のリー
ドタイムは、数ヶ月から数週間に、場合によっては数日に短縮される可能性がありま
す。

データ管理と解析: SDLは、生成された大量の実験データをリアルタイムで収集・整
理し、AIが解析しやすい形式で提供します。LLMは、このデータから新たなパターン
や傾向を抽出し、モデルを継続的に改善することで、より正確で効率的な材料発見に
貢献します。



背景・業界文脈

高性能バッテリーは、電気自動車の普及、再生可能エネルギーの貯蔵、モバイル電子機
器の進化にとって不可欠です。しかし、既存のバッテリー技術は依然としてエネルギー
密度、安全性、コスト、寿命といった面で課題を抱えています。従来のバッテリー材料
開発は、時間とコストのかかる手作業に大きく依存しており、これがイノベーションの
ボトルネックとなっていました。アルゴンヌ国立研究所の取り組みは、AI、特にLLMの
強力な能力を材料科学に適用することで、このボトルネックを解消し、米国のクリーン
エネルギー技術におけるリーダーシップを強化するものです。

今後の展望

LLMを搭載したAI駆動型自律ラボのビジョンが実現すれば、バッテリー研究はこれまで
にない速度と効率で進展するでしょう。これにより、より高性能で安全、安価、長寿命
なバッテリーが迅速に開発され、電気自動車の普及、スマートグリッドの構築、持続可
能な社会の実現に大きく貢献することが期待されます。このロードマップは、バッテリ
ー分野だけでなく、触媒、医薬品、ポリマーなど、他の材料科学分野におけるAI駆動型
発見のモデルケースとなる可能性も秘めています。研究者は、AIにルーチンワークを任
せることで、より複雑な問題解決や創造的な研究に集中できるようになるでしょう。

元記事: https://www.anl.gov/article/turbocharging-battery-research-ai-an-ambitious-vision

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.anl.gov/article/turbocharging-battery-research-ai-an-ambitious-vision


シカゴ大学、「ElectrolyteGPT」でバッテリー電解質の組
成をAIが全自動生成

概要

シカゴ大学プリツカー分子工学部の研究チームが、バッテリー電解質の組成全体を生
成することを可能にするAIモデル「ElectrolyteGPT」を開発しました。このAIは、人間
には不可能な速度で理論的な分子を生成し、複数の相反する特性要件を同時に満たす

最適な組成を提案します。新しい表記法「fLine」を発明することで、電解質材料の生
成に必要なパラメータをAIに学習させ、リチウム金属電池用の既存最先端電解質と同
等以上の性能を持つ新規組成を複数発見しました。

公開日 2026年06月03日  UChicago News  アメリカ



詳細

主要成果

シカゴ大学プリツカー分子工学部の研究チームが、バッテリー電解質の化学組成全体を
自律的に生成できる画期的なAIモデル「ElectrolyteGPT」を開発しました。このAIは、人
間が想像し得ない速度で膨大な数の理論的な分子を生成し、特定の目的（例：安全性と
エネルギー密度の両立）に適した電解質組成を提案します。研究者たちは、新しい表記
法である「fLine」を導入することで、電解質材料の生成に必要な複雑なパラメータをAI

に効率的に学習させ、既存の最先端リチウム金属電池用電解質と同等以上の性能を持つ
新規組成を複数発見しました。この技術は、バッテリー開発のボトルネックを解消し、
飛躍的な進歩をもたらすものです。

技術・臨床詳細

ElectrolyteGPTの機能: ElectrolyteGPTは、大規模言語モデル（LLM）の概念を応用し
た生成AIであり、電解質溶液の成分、その濃度、混合比、添加剤の選択といった、組
成全体の詳細なレシピを生成できます。これは単一分子の設計に留まらず、複雑な混
合系の全体像をAIが把握できることを意味します。

fLine表記法の導入: 電解質のような多成分系は、従来の分子記述子では表現が困難で
した。研究チームは、これを解決するために「fLine (formulation Line notation)」と
いう新しい表記法を開発しました。fLineは、電解質組成の全ての要素を簡潔かつ構
造化された文字列として表現することで、AIが効率的に学習・生成を行うことを可能
にします。

多目的最適化能力: ElectrolyteGPTは、バッテリーに求められる複数の特性（例：高い
イオン伝導性、広い電位窓、優れた安定性、低いコスト）を同時に考慮し、これらの
相反する要求のバランスを取りながら最適な組成を提案できます。これにより、試行
錯誤型の実験サイクルを大幅に短縮できます。

性能検証: AIが生成した新規電解質組成は、リチウム金属電池における実験的評価に
おいて、既存の最先端電解質に匹敵する、またはそれを上回る性能（例：サイクル寿
命、容量維持率）を示すことが確認されました。これにより、AI生成材料の実用性が
実証されました。



背景・業界文脈

バッテリー技術は、電気自動車、再生可能エネルギー貯蔵、ポータブル電子機器の普及
において中核をなす技術です。しかし、安全性、エネルギー密度、コスト、サイクル寿
命といった面で、電解質は依然として主要なボトルネックの一つです。従来の電解質開
発は、膨大な化学空間の中から最適な組成を見つけ出すための、時間とコストがかかる
実験に依存していました。ElectrolyteGPTのようなAI駆動型アプローチは、この課題を
克服し、より高性能で安全、かつ持続可能なバッテリーを迅速に市場に投入するための
重要な手段となります。

今後の展望

ElectrolyteGPTの成功は、バッテリー電解質開発に革命をもたらし、次世代バッテリー
技術の商用化を加速させるでしょう。将来的には、この生成AIモデルが、固体電解質や
他のエネルギー貯蔵材料、さらには燃料電池や触媒といった他の化学分野における複雑
な組成設計にも応用されることが期待されます。これにより、材料科学におけるAIの役
割は一層拡大し、人間の研究者がより複雑で創造的な課題に集中できるようになる「AI

共同科学者」の時代が現実のものとなるでしょう。最終的に、より持続可能でエネルギ
ー効率の高い社会の実現に貢献します。

元記事: https://news.uchicago.edu/story/electrolytegpt-can-generate-new-formulations-battery-

development

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://news.uchicago.edu/story/electrolytegpt-can-generate-new-formulations-battery-development
https://news.uchicago.edu/story/electrolytegpt-can-generate-new-formulations-battery-development


基礎科学研究所、Crossbreeding Neural Networkで異な
る材料群から触媒をAIが発見

概要

基礎科学研究所の研究チームが、伝統的な機械学習モデルの材料領域の制約を打破す
るため、「Crossbreeding Neural Network（CBNN）」と呼ばれる深層学習モデルを開
発しました。このモデルは、炭素材料に支持された単原子触媒とペロブスカイト酸化

物触媒という、全く異なる2つの触媒グループから同時に学習し、これまで未探索だっ
た単原子触媒とペロブスカイト酸化物のハイブリッド材料クラスの性能を予測するこ
とに成功しました。このAI技術は、バッテリー材料やエネルギー貯蔵システム、創薬

など、異種データセットの統合を含む他の分野にも応用できる可能性を秘めていま
す。

公開日 2026年06月03日  Lab Manager  韓国



詳細

主要成果

韓国の基礎科学研究所（IBS）の研究チームは、従来の機械学習モデルが持つ材料領域
の制約を打破する画期的な深層学習モデル「 Crossbreeding Neural Network
（CBNN）」を開発しました。CBNNは、単一原子触媒とペロブスカイト酸化物触媒と
いう、化学的性質が大きく異なる2つの触媒グループから同時に学習することで、これ
まで未探索だった両者のハイブリッド材料クラスの触媒性能を予測することに成功しま
した。この成果は、AIが異なるデータセット間の知識を「交配」させ、未知の材料クラ
スの特性を予測できる可能性を示し、材料科学におけるAIの応用範囲を大幅に拡大する
ものです。

技術・臨床詳細

Crossbreeding Neural Network (CBNN): CBNNは、複数の異なるタイプの材料デー
タセットから同時に学習できるように設計された深層学習アーキテクチャです。従来
のモデルが特定の材料ファミリーに限定されがちであったのに対し、CBNNは異種の
情報を統合し、より汎用的な知識を獲得します。

異なる触媒グループからの学習: 本研究では、炭素材料に支持された単原子触媒
（SACs）とペロブスカイト酸化物触媒という2種類の触媒が対象となりました。SACs

は非常に高い触媒活性を示す一方で安定性に課題があり、ペロブスカイト酸化物は安
定していますが活性が低いという特徴があります。CBNNは、これら2つの材料群の
特性を統合的に学習することで、それぞれの利点を兼ね備えたハイブリッド触媒の性
能を予測しました。

未知の材料クラスの予測: CBNNは、学習データには含まれていない単原子触媒とペ
ロブスカイト酸化物のハイブリッド構造に対して、触媒活性（例：酸素発生反応、
OER活性）を正確に予測することに成功しました。これにより、実験的な合成や詳細
な計算を行う前に、有望なハイブリッド触媒候補を絞り込むことが可能になります。

データ統合と転移学習: CBNNのアプローチは、異なる材料ドメイン間での知識転移
を効率的に行うことを可能にします。これは、データが限定的である材料科学の多く
のサブフィールドにおいて、非常に重要な意味を持ちます。



背景・業界文脈

触媒は、化学産業、エネルギー変換、環境浄化など、幅広い分野で不可欠な役割を果た
します。特に、より高効率で持続可能な触媒の開発は、地球規模の課題解決に貢献する
上で重要です。しかし、新しい触媒材料の発見は、依然として時間とコストのかかるプ
ロセスであり、多くの場合、膨大な数の候補の中から「針の山から針を探す」ような状
況です。AI、特に深層学習モデルは、この探索空間を効率化し、発見プロセスを加速す
る強力なツールとして期待されています。CBNNの登場は、AIが材料科学における複雑
な問題に対して、より高度な推論と発見能力を発揮できることを示しています。

今後の展望

CBNNのような「交配型」AIフレームワークは、触媒発見だけでなく、バッテリー材
料、エネルギー貯蔵システム、創薬、機能性ポリマーなど、異種データセットの統合が
重要な他の材料科学分野にも広範に応用される可能性を秘めています。この技術によ
り、研究者はこれまで手つかずだった材料の組み合わせやハイブリッド構造を効率的に
探索し、革新的な機能を持つ新材料を迅速に開発できるようになるでしょう。最終的に
は、AIが人間の科学者の共同研究者として、より創造的かつ効率的な研究開発を実現す
る「AI共同科学者」の役割が拡大していくことが期待されます。

元記事: https://www.labmanager.com/new-crossbreeding-neural-network-predicts-catalyst-

performance-across-material-families-35489

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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アルゴンヌ国立研究所、AIとMLで2D材料MXeneを原子レ
ベル設計し多様な応用を開拓

概要

アルゴンヌ国立研究所の科学者たちが、2D材料であるMXene（マキシーン）の設計と
応用に関する知見を発表しました。研究者たちはAIと機械学習を活用することで、元
素の組み合わせを効率的に絞り込み、MXeneの組成、構造、表面化学を制御し、エネ

ルギー貯蔵、触媒、電子機器、通信、生物医学など、幅広い技術分野で特定の用途に
合わせた材料を原子レベルで設計できることを示しました。このブレークスルーは、
MXeneの実用化を加速し、高性能材料開発の新たな道筋を確立するものです。

公開日 2026年06月03日  Argonne National Laboratory  アメリカ



詳細

主要成果

アルゴンヌ国立研究所の科学者チームは、二次元（2D）材料として急速に注目を集める
MXene（マキシーン）の設計と応用に革命をもたらす新たな知見を発表しました。彼ら
は、人工知能（AI）と機械学習（ML）を駆使することで、MXeneの元素組成、構造、
表面化学を精密に制御し、特定の応用分野に合わせた材料を原子レベルで設計できるこ
とを実証しました。この画期的なアプローチにより、エネルギー貯蔵、触媒、エレクト
ロニクス、通信、生物医学、さらには宇宙システムといった幅広い技術分野で、テーラ
ーメイドのMXene材料を効率的に開発する道が開かれました。

技術・臨床詳細

MXeneとは: MXeneは、遷移金属炭化物、窒化物、炭窒化物からなる数原子層の厚さ
を持つ二次元材料ファミリーです。高い導電性、親水性、表面積を持ち、電気化学的
エネルギー貯蔵、電磁波シールド、触媒など、多岐にわたる応用が期待されていま
す。

AI/MLによる設計加速: 研究チームは、AIとMLアルゴリズムを用いて、数百万もの可
能性のある元素の組み合わせの中から、特定の望ましい特性を持つMXene組成を効
率的に絞り込みました。これにより、従来の試行錯誤による実験と比較して、材料発
見のプロセスが劇的に加速されます。AIは、MXeneの合成条件、原子欠陥、表面官
能基が最終的な材料特性にどのように影響するかを学習し、予測します。

原子レベルの制御: AIとMLは、MXeneの組成だけでなく、層状構造、表面の終了基
（例：-O, -F, -OH）、原子レベルの欠陥の導入など、材料の微細構造と表面化学を精
密に制御するための洞察を提供します。この制御レベルは、MXeneの電気的、触媒
的、機械的特性を特定の用途に合わせて「チューニング」するために不可欠です。

多機能性の最適化: AIは、MXeneが持つ高い導電性と触媒活性といった複数の機能を
同時に最適化するためのガイドラインを提供します。これにより、多機能デバイスへ
の応用が促進されます。



背景・業界文脈

2D材料MXeneは、そのユニークな物理化学的特性から、エレクトロニクス、エネルギ
ー、環境、医療といった最先端技術分野で大きな期待を集めています。しかし、MXene

の多様な組成と構造は、従来の実験的アプローチでは系統的な探索が困難でした。AIと
MLの導入は、この複雑性に対処し、材料開発のボトルネックを解消するための強力な
手段となります。アルゴンヌ国立研究所のような国家レベルの研究機関がAIを活用する
ことで、米国の技術的リーダーシップを強化し、高性能材料の迅速な市場投入を可能に
するための重要な役割を担っています。

今後の展望

MXeneのAI/ML駆動型設計アプローチは、新材料開発のパラダイムを変革する可能性を
秘めています。この技術は、バッテリーやスーパーキャパシタの性能向上、次世代触媒
の開発、高効率センサーやフレキシブルエレクトロニクスの実現、さらには生物医学的
応用（例：バイオセンサー、薬物送達）において、大きなブレークスルーをもたらすで
しょう。将来的には、AIが人間の科学者と共同で、より複雑な材料システムを設計し、
未知の物理現象を解明する「AI共同科学者」としての役割が拡大していくことが期待さ
れます。この進歩は、持続可能で高性能な未来社会の構築に不可欠な基盤を提供するも
のです。

元記事: https://www.anl.gov/article/from-atomic-chaos-to-custom-materials

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.anl.gov/article/from-atomic-chaos-to-custom-materials


DOEと大学連携、AI自律型逆設計ワークフローとPolybot
でポリマーカスタム材料開発を高速化

概要

米国エネルギー省（DOE）のアルゴンヌ国立研究所、シカゴ大学、パデュー大学の研
究者が連携し、自律型逆設計ワークフローにより、目標特性からポリマーのレシピへ
のより迅速な経路を実証しました。この画期的なシステムは、AI「読書」ツールと大

規模言語モデル（LLM）を用いて科学論文からデータを抽出し、機械学習で最適なビ
ルディングブロックの組み合わせを予測します。その後、Polybotという自律型ラボが
予測に基づいてポリマーを合成し、結果をフィードバックすることで、少ない実験で

カスタム材料を迅速に生成し、開発期間を大幅に短縮します。

公開日 2026年06月03日  Tech Briefs  アメリカ



詳細

主要成果

米国エネルギー省（DOE）のアルゴンヌ国立研究所、シカゴ大学、パデュー大学の研究
チームは、AI駆動型の自律型逆設計ワークフローを開発し、目標特性から直接ポリマー
の合成レシピを導き出す、これまでになく迅速な経路を実証しました。この革新的なシ
ステムは、科学論文からデータを自動抽出するAI「読書」ツール（大規模言語モデル
LLMを含む）と機械学習を組み合わせ、最適なポリマービルディングブロックを予測し
ます。その後、Polybotと名付けられた自律型ラボが、AIの予測に基づいて自動でポリ
マーを合成し、結果をAIにフィードバックする「クローズドループ」プロセスを確立。
これにより、少ない実験でカスタム材料を迅速に生成することが可能になり、材料開発
期間を大幅に短縮する画期的な成果です。

技術・臨床詳細

自律型逆設計ワークフロー: このワークフローは、ユーザーが望む最終的な材料特性
（例：特定の強度、柔軟性、熱安定性）を入力すると、AIがその特性を持つ可能性の
あるポリマーの化学構造と合成経路を逆算して設計します。従来の順方向設計（構造
から特性を予測）とは逆のアプローチです。

AI「読書」ツールとLLM: 研究の最初の段階として、AIは既存の科学論文や特許など
の非構造化テキストデータから、材料の合成方法、特性、関連する化学構造などの情
報を自動的に抽出します。大規模言語モデル（LLM）は、この非構造化データから構
造化された知識ベースを構築する上で重要な役割を果たします。

機械学習による最適化: 抽出されたデータは、機械学習モデルの訓練に用いられ、異
なるモノマーや重合条件がポリマーの最終特性にどのように影響するかを学習しま
す。AIは、この知識を基に、目標特性を達成するための最適なビルディングブロック
の組み合わせを予測します。

Polybot（自律型ラボ）: AIの予測に基づき、Polybotというロボット化学者が自動で
ポリマーの合成、精製、特性評価を行います。Polybotは、液体ハンドリング、加
熱・冷却、混合などの操作を精密に制御でき、高スループットで実験を実行します。
実験結果はAIにリアルタイムでフィードバックされ、モデルの精度が継続的に向上し
ます。



効率性の向上: このクローズドループシステムにより、従来の人間が主導する実験と
比較して、必要な実験回数を大幅に削減し、数ヶ月から数年かかっていた開発期間を
数週間から数ヶ月に短縮できます。

背景・業界文脈

ポリマー材料は、医療、自動車、エレクトロニクス、パッケージングなど、多くの産業
において不可欠です。しかし、特定の要件を満たすカスタムポリマーの開発は、その複
雑な化学と合成プロセスにより、時間とコストがかかるボトルネックとなっていまし
た。AIと自律型ラボの統合は、この課題を克服するための強力な手段となります。米国
DOE、主要大学の連携は、この分野における国家的な戦略的投資と、学術と産業の連携
の重要性を示しています。

今後の展望

この自律型逆設計ワークフローは、ポリマー材料の開発に革命をもたらし、新製品の市
場投入を加速させるでしょう。将来的には、ポリマー以外の材料（例：触媒、バッテリ
ー材料）への応用も期待されます。AIと自律型ラボの連携は、材料科学者がより複雑で
創造的な問題に集中できるようになる「AI共同科学者」の時代を現実のものとします。
この技術は、パーソナライズ医療における生体適合性材料の開発から、持続可能なパッ
ケージング材料、高性能複合材料まで、幅広い分野で革新的なソリューションを提供
し、社会全体の進歩に貢献する可能性を秘めています。

元記事: https://www.techbriefs.com/component/content/article/55278-autonomous-ai-design-unlocks-

a-faster-route-to-custom-materials

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.techbriefs.com/component/content/article/55278-autonomous-ai-design-unlocks-a-faster-route-to-custom-materials
https://www.techbriefs.com/component/content/article/55278-autonomous-ai-design-unlocks-a-faster-route-to-custom-materials


トロント大学Acceleration Consortium、自律走行型ラボ
（SDL）で材料開発を加速し、開発期間とコストを大幅削
減

概要

トロント大学のAcceleration Consortium (AC) が、自律走行型ラボ（SDL）が物理科学

の変革的なインフラ層として成熟しつつあることを示し、材料開発の期間とコストを
大幅に削減することを目指しています。ACは、AI、ロボット工学、材料科学、ハイス
ループット化学を駆使してSDLを創出し、バッテリー部品、太陽電池材料、グリーン

水素製造用触媒、熱電材料の最適化など、持続可能性に関連する分野でその価値を実
証しています。SDL 2.0の協調的、モジュール式、アクセスしやすいビジョンは、大規
模AIシステムと組み合わされ、前例のない広範な材料・化学の探索を可能にします。

公開日 2026年06月03日  Harrowings - Substack  カナダ



詳細

主要成果

トロント大学のAcceleration Consortium (AC) は、自律走行型ラボ（SDL）が物理科学分
野における変革的なインフラ層として成熟しつつあることを主導しており、材料開発に
かかる期間とコストを大幅に削減することを目指しています。ACは、AI、ロボット工
学、材料科学、ハイスループット化学を融合させてSDLを構築し、バッテリー部品、太
陽電池材料、グリーン水素製造用触媒、熱電材料の最適化といった、持続可能性に直結
する分野でその革新的な価値を実証しています。特に「SDL 2.0」のビジョンは、協調
的、モジュール式、アクセスしやすいプラットフォームを大規模AIシステムと組み合わ
せることで、これまで不可能だった広範な材料・化学空間の探索を可能にすると期待さ
れています。

技術・臨床詳細

SDLの構成要素: SDLは、AIモデル（予測、最適化）、ロボットアーム（自動合成、液
体ハンドリング）、センサー（リアルタイム特性評価）、データ管理システム（実験
データの自動収集と整理）から構成されます。AIが実験計画を立案し、ロボットがそ
れを実行、結果がAIにフィードバックされ学習するという「クローズドループ」プロ
セスを確立します。

最適化の加速: 従来の材料開発が数十年と数億ドルを要したのに対し、SDLはこれを
最短1年と100万ドルに削減する可能性を秘めています。これは、実験の高速化、失
敗の減少、そしてAIによる効率的な探索空間の絞り込みによって実現されます。

応用分野: ACのSDLは、クリーンエネルギー技術（バッテリー、太陽電池、触媒）、
生分解性プラスチック、医薬品など、幅広い分野で具体的な成果を上げています。例
えば、グリーン水素製造用触媒の最適化では、AIが触媒組成や構造を提案し、ロボッ
トが合成・評価を繰り返し、目標性能を達成するまでサイクルを回します。

SDL 2.0のビジョン: 複数拠点に分散されたSDLがネットワーク化され、AIによって管
理されることで、より複雑な研究課題に対応できるようになります。モジュール性と
アクセスしやすさが重視され、研究者や企業が容易にSDLの恩恵を受けられるように
なることを目指しています。



背景・業界文脈

現代社会は、気候変動、資源枯渇、エネルギー危機といった地球規模の課題に直面して
おり、これらを解決するためには高性能かつ持続可能な新材料の迅速な発見と開発が不
可欠です。しかし、伝統的な材料開発手法は、その非効率性と高コストにより、イノベ
ーションのボトルネックとなっていました。トロント大学のAcceleration Consortium
は、この課題を克服するために、AIと自動化を組み合わせたSDLという革新的なアプロ
ーチを世界に先駆けて推進しています。この動きは、韓国やヨーロッパの国際的な研究
グループにも影響を与え、グローバルなSDLエコシステムの形成を促しています。

今後の展望

SDLのさらなる進化は、科学的発見の速度と効率を根本的に変革し、未来の産業と社会
を形作る上で極めて重要な役割を果たすでしょう。AIと大規模データシステムの統合に
より、材料科学者はこれまで探索できなかった化学空間に踏み込み、予期せぬ発見をす
る可能性が高まります。これにより、より高性能で環境に優しい材料が迅速に市場に投
入され、持続可能な未来社会の実現に大きく貢献することが期待されます。SDLは、学
術界、産業界、政府間の協力を促進し、オープンサイエンスの原則に基づいた新たな研
究パラダイムを確立する可能性も秘めています。

元記事: https://halgill.substack.com/p/self-driving-labs-sdls

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://halgill.substack.com/p/self-driving-labs-sdls


NC州立大学、自律型ラボPoLARISが鉛フリーナノプレー
トレットを12時間で発見し、科学的発見を100倍加速

概要

NC州立大学が開発を主導する自律型ラボ（SDL）技術は、機械学習を用いて新分子や
材料の最適な「レシピ」を発見する実験をインテリジェントに計画・実行し、従来の
化学・材料科学に比べて最大100倍速く発見を加速します。特に、PoLARISというSDL

は、数十億の合成レシピ候補から、わずか12時間でより明るく、かつ環境に優しい鉛
フリーのナノプレートレット（半導体ナノ材料）を発見しました。Rainbow、Fast-

Cat、PoLARISといったNC州立大学のSDLは、AIを活用して実験を継続的に微調整し、

学習し、次のステップを選択する閉ループ学習システムを実現しています。

公開日 2026年06月03日  NC State News  アメリカ



詳細

主要成果

ノースカロライナ州立大学（NC州立大学）が開発を主導している自律型ラボ（SDL）技
術は、新分子や新材料の最適な「レシピ」を発見する実験を人工知能（AI）と機械学習
を用いてインテリジェントに計画・実行し、従来の化学・材料科学の研究プロセスと比
較して、科学的発見を最大100倍加速する画期的な成果を上げています。特に、同大学
が開発したSDLの一つである「PoLARIS」は、数十億にも及ぶ合成レシピの候補の中か
ら、わずか12時間という驚異的な速さで、より明るく環境に優しい鉛フリーのナノプレ
ートレット（半導体ナノ材料）を発見しました。これは、材料開発のリードタイムとコ
ストを劇的に削減するものです。

技術・臨床詳細

自律型ラボ（SDL）の動作原理: NC州立大学のSDLは、AIが実験データを分析し、仮
説を生成し、ロボット工学システムに指示して物理的な実験を実行させ、結果をリア
ルタイムで収集・評価する「閉ループ学習システム」を採用しています。AIはこのフ
ィードバックループを通じて、最適な材料組成や合成条件に迅速に収束します。

発見速度の最大100倍向上: 従来の人間による試行錯誤型の実験サイクルでは数ヶ月
から数年かかっていたプロセスを、SDLは数日または数時間で完了できるため、発見
速度が飛躍的に向上します。これにより、研究者はより多くの可能性を探索し、複雑
な問題を迅速に解決できます。

PoLARISによる鉛フリーナノプレートレットの発見: PoLARISは、特に量子ドットな
どの半導体ナノ材料の分野に特化したSDLです。数十億の合成条件を探索し、従来の
課題であった毒性のある鉛を含まない、より高性能なナノプレートレットをわずか
12時間で発見しました。これは、環境に優しい電子材料の開発において大きな一歩
となります。

その他のSDLプロジェクト: NC州立大学では、Rainbow（高分子材料）やFast-Cat

（触媒）など、多様な材料系に対応する複数のSDLが開発されており、それぞれが異
なる研究課題の解決に貢献しています。



背景・業界文脈

新材料の発見は、エネルギー、エレクトロニクス、医療、環境といった現代社会の多く
の主要産業においてイノベーションの根幹をなします。しかし、このプロセスは、膨大
な探索空間、複雑な合成、時間のかかる特性評価といった課題により、長年のボトルネ
ックとなっていました。AIとロボット工学を統合したSDLの登場は、このボトルネック
を解消し、より持続可能で高性能な材料を迅速に開発するための強力な手段となりま
す。NC州立大学の取り組みは、米国の科学技術分野におけるリーダーシップを強化
し、未来の産業を形作る上で重要な役割を担っています。

今後の展望

NC州立大学のSDL技術は、材料科学だけでなく、医薬品開発、化学プロセス最適化、環
境モニタリングなど、幅広い科学・工学分野に革命をもたらす可能性を秘めています。
特に、AIが人間の科学者と連携し、これまで見過ごされてきた材料の関連性や特性を発
見する「AI共同科学者」としての役割が拡大していくことが期待されます。これによ
り、電気自動車用バッテリーの性能向上、再生可能エネルギーシステムの効率化、画期
的な医薬品の創出など、地球規模の課題解決に貢献する新技術が迅速に市場に投入され
るでしょう。SDLは、科学的発見の未来を再定義するものです。

元記事: https://news.ncsu.edu/2026/06/speeding-up-scientific-discovery/

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://news.ncsu.edu/2026/06/speeding-up-scientific-discovery/


ResearchGate、NequIPとGNNがアモルファス材料の多体
相互作用をDFTより4桁低コストで予測

概要

最新の研究で、溶媒フリーポリマーグラフト化ナノ粒子（PGN）のモデルソフトガラ
スにおける多体相互作用の予測にグラフニューラルネットワーク（GNN）の一種であ
るNequIPが適用されました。NequIPは、系の高次元で起伏の多いポテンシャルエネル

ギー面を学習し、従来の密度汎関数理論（DFT）と比較して4桁低い計算コストでエネ
ルギーを再現することに成功しました。この成果は、機械学習ポテンシャル（MLP）
の汎用性と高精度を示し、アモルファス材料の複雑な動態を効率的にシミュレーショ

ンする新たな道を開きます。

公開日 2026年06月03日  ResearchGate  不明



詳細

主要成果

最新の研究論文は、アモルファス材料における多体相互作用の予測にグラフニューラル
ネットワーク（GNN）が持つ画期的な能力を実証しました。特に、同変メッセージパッ
シングGNNであるNequIPを溶媒フリーポリマーグラフト化ナノ粒子（PGN）のモデル
ソフトガラスに適用した結果、NequIPは系の高次元で起伏の多いポテンシャルエネル
ギー面を極めて正確に学習しました。この成果の最も重要な点は、NequIPが従来の密
度汎関数理論（DFT）と比較して、実に4桁低い計算コストでエネルギーを再現するこ
とに成功したことです。これは、アモルファス材料の複雑な動態と熱力学をこれまでに
なく効率的にシミュレーションするための新たな道を開くものです。

技術・臨床詳細

NequIP GNNの原理: NequIPは、原子間に作用する力の性質を学習する機械学習原子
間ポテンシャル（MLP）の一種です。特に、このモデルは回転・並進に対する同変性
（Equivariance）を持つように設計されており、物理法則に合致した予測を可能にし
ます。これにより、原子の配置がどのように変化しても、力が一貫して予測され、物
理的な整合性が保たれます。

アモルファス材料への適用: アモルファス材料（ガラスなど）は、長距離秩序を持た
ないため、その多体相互作用やエネルギー面をモデル化することは非常に困難でし
た。NequIPは、原子間の複雑な相互作用を効果的に学習し、これらの材料の局所的
な構造変化やダイナミクスを正確に記述できます。

計算コストの劇的削減: 密度汎関数理論（DFT）は、高精度な電子構造計算を提供し
ますが、計算コストが膨大であるため、大規模な系や長い時間スケールでのシミュレ
ーションには不向きです。NequIPは、DFT計算から学習したデータを基に、DFTの精
度をほぼ維持しながら、計算時間を4桁（1万倍）短縮できることを実証しました。
これにより、以前は不可能だったスケールでの分子動力学シミュレーションが可能に
なります。

高次元ポテンシャルエネルギー面の学習: PGNのようなソフトガラスは、多くの自由
度と複雑な相互作用を持つため、ポテンシャルエネルギー面が非常に起伏に富んでい
ます。NequIPは、この複雑な面を効率的に学習し、安定構造、遷移状態、反応経路
などを高精度で特定する能力を示します。



背景・業界文脈

アモルファス材料は、窓ガラス、プラスチック、ゴム、そして一部の先進的な機能性材
料（例：バルク金属ガラス）など、私たちの日常生活や産業において不可欠な役割を果
たしています。しかし、その原子構造の無秩序性ゆえに、性質を理解し制御することは
非常に困難でした。新しいアモルファス材料の設計や既存材料の性能向上には、原子レ
ベルでの正確なシミュレーションが不可欠ですが、従来の計算手法では限界がありまし
た。MLP、特にNequIPのようなGNNベースのモデルは、この長年の課題を解決し、ア
モルファス材料科学のフロンティアを拡大するための強力なツールとして台頭していま
す。

今後の展望

NequIPおよび類似のGNNベースMLPの進歩は、アモルファス材料の設計と理解に革命
をもたらすでしょう。これにより、より高性能なガラス、耐久性の高いポリマー、革新
的なゴム材料、そして新しいソフトマター材料が開発される可能性があります。計算コ
ストの削減は、産業界において大規模な材料スクリーニングやプロセス最適化を可能に
し、新製品の市場投入を加速させます。将来的には、これらのMLPがクローズドループ
の自律型ラボに統合され、アモルファス材料の発見と開発がさらに効率化されることが
期待されます。これは、材料科学におけるデータ駆動型アプローチの重要性を一層高め
るものとなるでしょう。

元記事:

https://www.researchgate.net/publication/405561906_Using_graph_neural_networks_to_predict_many-

body_interactions_in_amorphous_materials/download

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.researchgate.net/publication/405561906_Using_graph_neural_networks_to_predict_many-body_interactions_in_amorphous_materials/download
https://www.researchgate.net/publication/405561906_Using_graph_neural_networks_to_predict_many-body_interactions_in_amorphous_materials/download


ApohaがAIプラットフォーム拡張のため3600万ドル資金
調達、液体中の分子挙動データで材料設計加速

概要

ロンドンとサンフランシスコを拠点とするスタートアップApohaが、タンパク質、食
品成分、医薬品、先進材料を設計するためのAIプラットフォームを拡張するため、総
額3600万ドルの資金調達を行いました。同社は「Liquid State Intelligence」という新

しいカテゴリーのデータを構築しており、これは材料や分子が液体中で物理的な力を
受けたときにどのように振る舞うかに基づいています。この独自のアプローチによ
り、材料挙動に関するAIモデルを訓練し、多様な産業応用を目指します。

公開日 2026年06月05日  PPTI News  イギリス/アメリカ



詳細

主要成果

ロンドンとサンフランシスコに拠点を置くAI駆動型材料発見スタートアップApohaは、
タンパク質、食品成分、医薬品、そして先進材料の設計を加速するためのAIプラットフ
ォームを拡張すべく、総額3600万ドル（約55億8000万円、1ドル155円換算）の資金調
達を成功させました。同社は、材料や分子が液体中で物理的な力を受けた際にどのよう
に振る舞うかという、これまで未開拓だった「Liquid State Intelligence」という新しい
カテゴリーのデータを構築しており、この独自のアプローチによってAIモデルを訓練
し、多様な産業分野における材料設計のイノベーションを推進することを目指していま
す。

技術・臨床詳細

Liquid State Intelligence (LSI): Apohaが開発するLSIは、材料や分子が液体環境下で
経験する物理的相互作用（例：せん断力、流体力学、混合による分子配置の変化）に
関するデータを指します。これは、従来の静的な構造データや理想的な条件下での特
性データだけでは捉えきれなかった、より現実世界に近い材料挙動の洞察を提供しま
す。

AIモデルの訓練: このLSIデータは、ApohaのAIモデル「Liquid Brain」を訓練するため
に活用されます。Liquid Brainは、液体環境下での分子のダイナミクス、自己組織
化、集合挙動などを予測し、望ましい機能を持つ新しい分子や材料の設計を支援しま
す。例えば、特定の粘度を持つ食品成分、安定性の高い医薬品製剤、特定の流体特性
を持つ工業用流体などの設計が可能です。

マルチドメイン応用: Apohaのプラットフォームは、そのLSIとAIモデルの汎用性か
ら、タンパク質のフォールディングと安定性、食品のテクスチャーとフレーバー、医
薬品の溶解性と生体利用性、そして先進材料のプロセス性と最終性能など、幅広い領
域で応用が期待されています。

開発の加速: 液体中の複雑な分子挙動をAIが予測できることで、従来の試行錯誤によ
る実験の必要性を大幅に削減し、開発期間とコストを短縮します。



背景・業界文脈

多くの製品（医薬品、食品、塗料、接着剤など）は、製造プロセス中や最終的な使用環
境において、液体中で機能します。しかし、液体中の分子挙動や材料相互作用は極めて
複雑であり、予測が困難なため、製品開発のボトルネックとなっていました。Apohaの
資金調達は、AI駆動型材料発見分野への投資家の関心の高まりを示すとともに、特に
「液体状態」というこれまで見過ごされてきたデータ領域に焦点を当てることで、業界
に新たな価値をもたらす可能性を示しています。このようなアプローチは、より効率的
で持続可能な製品開発を可能にします。

今後の展望

今回調達した3600万ドルは、ApohaのAIプラットフォームの技術開発とチームの拡大に
活用され、LSIデータ収集技術の改善とAIモデルの精度向上に貢献するでしょう。将来的
には、Apohaの技術が、パーソナライズ医療における医薬品開発、持続可能な食料生産
のための新しい食品成分、高性能な工業用材料など、多岐にわたる産業分野で革新的な
ソリューションを提供することが期待されます。液体中の材料挙動をAIが理解すること
で、材料科学者はより深い洞察を得て、これまで不可能だった製品設計を実現できるよ
うになるでしょう。

元記事: https://www.proteinproductiontechnology.com/post/apoha-raises-us-36-million-to-scale-ai-

platform-for-designing-proteins-food-ingredients-and-new-materials

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.proteinproductiontechnology.com/post/apoha-raises-us-36-million-to-scale-ai-platform-for-designing-proteins-food-ingredients-and-new-materials
https://www.proteinproductiontechnology.com/post/apoha-raises-us-36-million-to-scale-ai-platform-for-designing-proteins-food-ingredients-and-new-materials


AIが鋼鉄より強く発泡スチロールより軽い「超材料」を逆
設計で生み出す

概要

人工知能が、鋼鉄よりも強く、発泡スチロールよりもはるかに軽量な画期的な炭素ベ
ースのナノラティス「超材料」を開発したと報じられました。この成果は、AIが材料
科学における真の共同発明者として機能し、人間には考案しえなかった全く新しい微

細構造を逆設計を通じて生み出したものです。これにより、材料発見のプロセスが数
十年から数ヶ月に短縮され、かつて物理的に両立不可能と考えられていた特性の組み
合わせを解き放つ新しい時代が到来することを示唆しています。

公開日 2026年06月04日  Medium - Dark Energy Articles  アメリカ



詳細

主要成果

人工知能（AI）が、鋼鉄よりも高い強度を持ちながら、発泡スチロールよりもはるかに
軽量な、画期的な炭素ベースのナノラティス「超材料」を開発したと報じられました。
この驚異的な成果は、AIが材料科学において単なる補助ツールではなく、人間の研究者
には想像し得なかった全く新しい微細構造を「逆設計」アプローチを通じて自律的に生
み出す「共同発明者」として機能する新時代の到来を明確に示しています。これによ
り、材料発見にかかる期間が数十年からわずか数ヶ月に劇的に短縮される可能性が示唆
されています。

技術・臨床詳細

ナノラティス構造: この超材料は、炭素原子が特定の方法で配列された微細な「ナノ
ラティス」構造を持っています。この構造により、材料全体としては非常に低密度で
ありながら、個々の要素が極めて高い強度を持つため、全体として優れた比強度（強
度/密度比）を実現します。AIは、この微細構造の幾何学的配置とトポロジーを最適
化しました。

逆設計アプローチ: 従来の材料設計では、既存の材料から新しい構造を推測し、その
特性を予測する「順方向設計」が主流でした。しかし、この研究では「逆設計」が採
用されました。つまり、まず望ましいマクロな特性（鋼鉄以上の強度、発泡スチロー
ル以下の軽さ）を入力し、AIがその目標を達成するための最適な原子スケールのアー
キテクチャと合成経路を逆算して導き出します。

AIの「創造性」: AIは、人間の直感や経験則では到達困難な、非直感的かつ革新的な
微細構造を提案しました。これは、AIが膨大な設計空間を効率的に探索し、物理的制
約の中で最も最適な解決策を見つけ出す能力を持っていることを示しています。

材料の性能: 報告されている超材料は、密度が約10〜15mg/cm³でありながら、引張
強度や圧縮強度が鋼鉄を上回るとされています。この比強度の高さは、航空宇宙、自
動車、国防といった分野で革新的な応用をもたらす可能性があります。



背景・業界文脈

高性能な軽量材料は、輸送効率の向上、エネルギー消費の削減、新しい製品機能の実現
において不可欠です。しかし、強度と軽量性を両立させることは、材料科学の長年の課
題でした。特に、自然界の材料では限界があるため、人工的に設計された「メタマテリ
アル」や「超材料」への期待が高まっています。AIの導入は、この設計プロセスにおけ
るブレークスルーを可能にし、従来の材料発見のボトルネックを解消するものです。こ
の成果は、AIが「第5のパラダイム」として材料科学研究を再定義しているという認識
をさらに強めるでしょう。

今後の展望

AIによって設計されたこの超材料の発見は、航空宇宙産業（より軽量な航空機や宇宙
船）、自動車産業（燃費向上と安全性強化）、ロボット工学（軽量で堅牢な構造）、防
衛産業（高性能防護材）など、幅広い分野に計り知れない影響を与えるでしょう。将来
的には、AIがさらに複雑な材料システムや、光学的、電磁気的、熱的特性を持つ超材料
の設計にも応用されることが期待されます。これにより、AIが人間の科学者と協力し
て、これまで不可能だった材料の性能と機能を解き放つ「AI共同発明者」の時代が現実
のものとなり、持続可能で先進的な社会の実現に大きく貢献する可能性を秘めていま
す。

元記事: https://medium.com/@darkenergyarticles/ai-just-created-a-super-material-stronger-than-steel-

but-lighter-than-foam-81867ac36e2b

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://medium.com/@darkenergyarticles/ai-just-created-a-super-material-stronger-than-steel-but-lighter-than-foam-81867ac36e2b
https://medium.com/@darkenergyarticles/ai-just-created-a-super-material-stronger-than-steel-but-lighter-than-foam-81867ac36e2b


Topsoe、AIが材料科学の「第5のパラダイム」として触
媒・電解・バッテリー設計を革新

概要

Topsoe社は、AIが材料科学における「第5のパラダイム」として台頭し、新材料の発見
と設計方法を根本的に変革していると発表しました。AIシステムは、予測AIと生成AI

を組み合わせ、物理学の制約内で動作するように訓練され、視覚的、数学的、テキス

トベースの大容量データを統合できます。Topsoeは、不均一系触媒、高温電解、バッ
テリーといった分野でAIの可能性を探求しており、材料発見のプロセスを加速し、よ
り大きな実験空間をスクリーニングすることで、これまで見過ごされてきた予期せぬ

発見を可能にすると期待しています。

公開日 2026年06月04日  Topsoe  デンマーク



詳細

主要成果

触媒技術の世界的リーダーであるTopsoe社は、人工知能（AI）が材料科学において「第
5のパラダイム」として台頭し、新材料の発見と設計方法を根本的に変革していること
を発表しました。この新しいパラダイムでは、AIシステムが予測AIと生成AIを組み合わ
せ、物理学の制約内で動作するように訓練され、視覚的、数学的、テキストベースとい
った多様なモダリティの大容量データを統合します。Topsoe社は、特に不均一系触媒、
高温電解、バッテリーといった主要分野でAIの可能性を積極的に探求しており、これに
より材料発見のプロセスを加速し、これまでの手法では不可能だった広大な実験空間を
スクリーニングすることで、予期せぬ画期的な発見を可能にすると期待しています。

技術・臨床詳細

第5のパラダイム: 従来の材料科学は、経験的、理論的、計算的、ビッグデータとい
う4つのパラダイムを経て進化してきました。AIは、これらを統合し、さらに「自律
的な発見」という新たな次元を加えることで、「第5のパラダイム」として位置づけ
られています。

予測AIと生成AIの融合: 予測AIは、既存の材料データから学習し、特定の構造がどの
ような特性を持つかを高精度で予測します。一方、生成AIは、望ましい特性をインプ
ットとして、それを満たす新しい材料構造や組成を自律的に提案します。この二つの
AIの連携により、材料設計の効率と創造性が飛躍的に向上します。

物理学に基づく制約: Topsoe社のAIシステムは、単にデータからパターンを学ぶだけ
でなく、化学、物理学、材料科学の基本法則と制約（例：熱力学的安定性、反応経
路、元素の許容結合）を組み込んで訓練されます。これにより、AIが提案する材料が
現実的で物理的に実現可能であることを保証し、無駄な実験を削減します。

マルチモーダルデータ統合: AIは、計算シミュレーションデータ、実験結果、科学文
献のテキスト、結晶構造データ、分光データなど、多様な形式のデータを統合して学
習します。これにより、材料に関するより包括的で深い理解が可能になり、予測精度
が向上します。

主要応用分野: Topsoeは、AIを不均一系触媒（例：グリーン水素製造、化学合成）、
高温電解（例：P2X技術）、およびバッテリー材料（例：高性能・長寿命バッテリ
ー）の開発に応用しています。



背景・業界文脈

世界は、持続可能なエネルギーソリューション、脱炭素化、資源効率の向上といった喫
緊の課題に直面しており、これらの解決には革新的な新材料が不可欠です。しかし、従
来の材料開発プロセスは、時間、コスト、そして試行錯誤の反復に大きく依存していま
した。Topsoeのような産業界のリーダーがAIを材料科学に本格的に導入することは、こ
のボトルネックを解消し、より迅速かつ効率的にブレークスルーを生み出すための戦略
的な動きです。これは、産業全体のイノベーションを加速し、環境目標の達成に貢献す
るものです。

今後の展望

Topsoeが推進するAI駆動型材料科学は、同社のコアビジネスである触媒技術をさらに強
化し、グリーン水素、合成燃料、持続可能な化学品などの分野で新たな価値創造を可能
にするでしょう。材料発見のリードタイムとコストの劇的な削減は、新技術の市場投入
を加速させ、競争力を高めます。将来的には、AIが人間の科学者と連携し、これまで見
過ごされてきた新しい材料の概念や反応経路を発見する「AI共同科学者」としての役割
がさらに拡大していくことが期待されます。これにより、Topsoeは、持続可能な社会の
実現に向けたイノベーションをグローバルに牽引していくでしょう。

元記事: https://www.topsoe.com/knowledge-and-insights/expert-articles/the-fifth-paradigm-the-

emerging-role-of-ai-in-material-science

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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arXiv、Pyhtonフレームワーク「PolyGraphPy」で原子シ
ミュレーションとML駆動型ポリマー設計を統一

概要

arXivに公開された論文が、ポリマーの原子シミュレーションと機械学習（ML）駆動型
設計のための統一Pythonフレームワーク「PolyGraphPy」を導入しました。このオープ
ンソースフレームワークは、原子シミュレーションと機械学習をシームレスに統合

し、正確な特性予測と特性ガイド型ポリマー設計を可能にします。Bayesian Graph

Neural Networks（GNNs）を用いた特性予測と、SELFIESベースのGenerative

Pretrained Transformer（GPT）およびGenetic Algorithm（GA）による新規分子のde

novo設計が特徴で、データ駆動型ポリマーインフォマティクスを加速します。

公開日 2026年06月05日  arXiv  不明



詳細

主要成果

arXivで公開された最新の研究論文は、ポリマーの原子シミュレーションと機械学習
（ML）駆動型設計を統一するオープンソースPythonフレームワーク「PolyGraphPy」を
発表しました。この革新的なフレームワークは、原子レベルのシミュレーションと高度
な機械学習モデルをシームレスに統合することで、ポリマーの正確な特性予測と、特定
の望ましい特性を持つポリマーをゼロから設計する「特性ガイド型設計」を可能にしま
す。特に、Bayesian Graph Neural Networks（GNNs）を用いた高精度な特性予測と、
SELFIESベースのGenerative Pretrained Transformer（GPT）およびGenetic Algorithm
（GA）を組み合わせた新規分子のde novo設計機能が特徴であり、データ駆動型ポリマ
ーインフォマティクスを劇的に加速するものです。

技術・臨床詳細

統一フレームワーク: PolyGraphPyは、原子シミュレーション（例：分子動力学、モ
ンテカルロ法）の機能と、GNN、GPT、GAなどのMLモデルを単一の環境で提供しま
す。これにより、研究者はシミュレーションから得られたデータをMLモデルの訓練
に直接利用し、MLモデルの予測に基づいてシミュレーションをガイドするという、
効率的な「クローズドループ」ワークフローを構築できます。

Bayesian GNNsによる特性予測: 材料の原子構造をグラフとして表現するGNNに、ベ
イズ推論を組み込むことで、単なる予測値だけでなく、その予測の不確実性も評価で
きます。これは、実験計画を最適化し、リスクの高い領域を特定する上で重要です。
PolyGraphPyは、ポリマーのガラス転移温度、ヤング率、溶解度などの多様な特性を
予測できます。

SELFIESベースGPTとGAによるde novo設計: SELFIES（Simplified Molecular-Input

Line-Entry System）は、分子構造を一意で化学的に有効な文字列として表現する手法
です。このSELFIES表記とGPT（大規模言語モデルの一種）を組み合わせることで、AI

は既存のポリマー構造から学習し、新しい化学的に有効なポリマーを自律的に生成で
きます。さらに、GAは、生成された候補の中から目的の特性を最もよく満たすもの
を探索・最適化します。

Pythonエコシステムとの互換性: オープンソースであるPolyGraphPyは、NumPy,

SciPy, PyTorchなどの既存のPythonライブラリと簡単に連携でき、研究者や開発者が
柔軟にカスタマイズ・拡張できます。



背景・業界文脈

ポリマー材料は、エレクトロニクス、自動車、医療、パッケージングなど多岐にわたる
産業で不可欠ですが、望ましい特性を持つ新しいポリマーの設計と合成は、その複雑な
構造と化学反応性により、依然として時間とコストがかかるプロセスです。材料科学に
おけるAIの台頭は、このボトルネックを解消する大きな可能性を秘めています。
PolyGraphPyのような統一されたオープンソースフレームワークは、学術研究者や産業
界のエンジニアが、より効率的にAIとシミュレーションを組み合わせてポリマー設計を
行うための強力なツールを提供します。

今後の展望

PolyGraphPyの導入は、ポリマーインフォマティクス分野に大きな進展をもたらし、新
世代のポリマー材料の開発を加速させるでしょう。これにより、より高性能な機能性ポ
リマー、生体適合性材料、リサイクル可能なプラスチックなどが迅速に発見・設計され
ることが期待されます。将来的には、このフレームワークがさらに発展し、複合材料や
ハイブリッド材料、さらには自己修復ポリマーなどの複雑なシステム設計にも応用され
る可能性があります。AIと原子シミュレーションの密接な統合は、材料科学者がより深
い洞察を得て、これまで不可能だった材料の性能と機能を解き放つ「AI共同科学者」の
時代を加速するものです。

元記事: https://arxiv.org/abs/2606.06415

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2606.06415


MDPI、MLベースの構造-特性関係モデリングでポリマー
特性予測精度を向上

概要

MDPIで発表された研究が、ポリマーの物理的特性を予測し、構造-特性関係（SPR）を
特定するための機械学習（ML）ベースの包括的フレームワークを提案しました。この
フレームワークは、XGBoostとSFOA最適化手法を採用し、データの前処理、特徴量エ

ンジニアリング、モデリング、最適化、解釈性を統合することで、予測精度を向上さ
せます。これにより、データセットの不整合性、分子構造の高次元性、および現在の
手法の非解釈性の問題に対処し、ポリマー材料設計におけるデータ駆動型アプローチ

の重要性を強調しています。

公開日 2026年06月05日  MDPI  スイス



詳細

主要成果

MDPIで公開された最新の研究は、ポリマーの物理的特性を予測し、その構造-特性関係
（SPR）を特定するための機械学習（ML）ベースの包括的なフレームワークを提案しま
した。本研究は、XGBoostフレームワークと最適化手法SFOA（Salp Swarm Algorithm

with Fuzzy Optimization Algorithm）を採用することで、ポリマー特性の予測精度を大
幅に向上させました。このフレームワークは、データの前処理、特徴量エンジニアリン
グ、モデリング、最適化、および解釈性をシームレスに統合し、従来のグループ寄与法
やQSPRモデルが抱えていた複雑な非線形システムでの限界を克服します。これによ
り、データ駆動型アプローチがポリマー材料設計において不可欠であることを強調して
います。

技術・臨床詳細

XGBoostとSFOAによる予測: 本研究では、勾配ブースティングのアルゴリズムであ
るXGBoostが予測モデルとして採用され、優れた予測性能を示しました。さらに、
Salp Swarm Algorithm（SSA）とFuzzy Optimization Algorithm（FOA）を組み合わせ
たSFOAというハイブリッド最適化手法を導入することで、XGBoostモデルのハイパ
ーパラメータを効率的に最適化し、予測精度を最大化しています。

構造-特性関係（SPR）モデリング: MLモデルは、ポリマーの分子構造から得られる
記述子（特徴量）と、ガラス転移温度、ヤング率、密度などの物理的特性との間の複
雑な非線形関係を学習します。これにより、物理的な実験なしに材料特性を予測し、
新しいポリマーの設計をガイドできます。

課題への対処: 従来のポリマー特性予測手法は、データセットの不整合性、分子構造
の高次元性、およびモデルの「ブラックボックス」性（非解釈性）といった課題に直
面していました。本研究のフレームワークは、これらの課題に対処し、より堅牢で解
釈可能な予測システムを提供します。例えば、SHAP（SHapley Additive

exPlanations）値などのツールを用いて、モデルの予測にどの特徴量が最も影響を与
えているかを可視化することで、解釈性を向上させます。

計算効率と汎用性: このMLベースのアプローチは、高精度を維持しつつ、従来の第一
原理計算と比較してはるかに高速に特性を予測できます。また、異なるポリマーデー
タセットや特性タイプにも容易に適用できる汎用性を持っています。



背景・業界文脈

ポリマー材料は、その多様な特性から、エレクトロニクス、自動車、医療、建設など、
幅広い産業で不可欠です。しかし、特定の応用要件を満たす新ポリマーの開発は、合成
の複雑さ、特性評価の時間とコスト、そして膨大な設計空間の探索という点で大きな課
題を抱えています。データ駆動型科学、特に機械学習は、これらの課題を克服し、ポリ
マー開発のボトルネックを解消するための強力なツールとして期待されています。本研
究は、高度なML技術を導入することで、ポリマーインフォマティクスの精度と効率を
向上させ、産業界における材料イノベーションを加速するものです。

今後の展望

本研究で提案されたMLベースのフレームワークは、ポリマー材料のR&Dプロセスに革
命をもたらし、新製品の市場投入を加速させるでしょう。より高性能なプラスチック、
ゴム、複合材料、さらには生体適合性ポリマーなどが迅速に設計・開発されることが期
待されます。将来的には、このフレームワークが自律型ラボ（SDL）と統合され、ポリ
マーの発見、合成、特性評価、最適化の全プロセスが完全に自動化されることで、材料
科学者はより複雑で創造的な課題に集中できるようになるでしょう。これは、持続可能
で高性能な社会の実現に不可欠な基盤を提供するものです。

元記事: https://www.mdpi.com/2073-4360/18/11/1320

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.mdpi.com/2073-4360/18/11/1320


bioRxiv、タンパク質複合体界面評価に「ORIGAMI」方向
認識型GNNを開発

概要

bioRxivに公開された研究で、タンパク質複合体構造の多量体界面を評価するための、
方向認識型グラフニューラルネットワーク（GNN）である「ORIGAMI」が発表されま
した。ORIGAMIは、スカラーノード表現と3Dベクトルノード表現の両方を活用し、

SO(3)-同変性を維持しながら対称性認識型幾何学的操作を実行します。これにより、
従来のGNNでは捉えにくかった残基間の微細な配向関係を効果的に捉え、多量体界面
の精度評価とタンパク質間相互作用における結合特異性・安定性の理解を深めること

を目指します。

公開日 2026年06月03日  bioRxiv  不明



詳細

主要成果

bioRxivで公開された最新の研究論文は、タンパク質複合体構造の多量体界面を評価する
ための、画期的な方向認識型グラフニューラルネットワーク（GNN）である
「ORIGAMI」を発表しました。ORIGAMIは、スカラーノード表現と3Dベクトルノード
表現の両方を革新的に活用し、SO(3)-同変性（回転・並進に対する不変性）を維持しな
がら対称性認識型の幾何学的操作を実行します。この高度なアプローチにより、従来の
GNNでは捉えにくかった残基間の微細な配向関係を効果的に捉えることが可能となり、
多量体界面の精度評価と、タンパク質間相互作用における結合特異性および安定性の理
解を深めることに大きく貢献します。

技術・臨床詳細

方向認識型GNN「ORIGAMI」: 従来のGNNは、主に原子や残基の存在とその結合関
係をグラフとして扱ってきましたが、ORIGAMIは各ノード（残基）に3Dベクトル情
報（例：原子の空間的配向）も持たせます。これにより、タンパク質が空間内でどの
ように向き合っているかという「方向性」の情報をモデルが学習し、タンパク質複合
体形成における微細な相互作用をより正確に捉えることができます。

SO(3)-同変性: このモデルは、入力タンパク質の向きが変わっても、予測結果が物理
的に一貫性を保つように設計されています。SO(3)-同変性を持つことで、モデルは回
転・並進にロバストな特徴を学習し、データ効率が向上します。

対称性認識型幾何学的操作: タンパク質複合体、特に多量体は、しばしば対称性を持
っています。ORIGAMIは、この対称性を学習プロセスに組み込むことで、モデルの
汎用性と予測精度を向上させます。これにより、同じ種類の相互作用であっても、そ
の空間的な配向の違いが結果にどう影響するかをモデルが理解できるようになりま
す。

多量体界面の評価: ORIGAMIは、タンパク質複合体が形成される界面領域における残
基間の相互作用を詳細に分析し、結合の強さや特異性を評価します。これは、タンパ
ク質間相互作用を阻害する薬剤（例：がん治療薬）の設計や、新しい酵素の設計、タ
ンパク質複合体の安定性予測に応用できます。

精度向上: 従来のGNNや他の機械学習手法と比較して、ORIGAMIはタンパク質複合体
界面の評価において有意な精度向上を達成しました。具体的な数値は論文参照です
が、モデルの信頼性が向上しています。



背景・業界文脈

タンパク質は生命活動の根幹をなす分子であり、多くの生命現象（代謝、シグナル伝
達、免疫応答など）は、複数のタンパク質が集合して形成する「タンパク質複合体」に
よって調節されています。これらの複合体の構造と機能、特に複合体を安定させる「界
面」における相互作用を理解することは、医薬品開発、合成生物学、バイオテクノロジ
ーにおいて極めて重要です。しかし、タンパク質の複雑な3D構造と、その相互作用の多
様性ゆえに、予測や設計は依然として大きな課題でした。AI、特にGNNは、この課題を
克服するための強力なツールとして期待されています。

今後の展望

ORIGAMIのような方向認識型GNNの開発は、タンパク質科学、特に医薬品開発とバイ
オエンジニアリングの分野に革命をもたらす可能性があります。これにより、より効果
的なタンパク質間相互作用阻害剤（PPI阻害剤）の設計、副作用の少ない新規薬剤の開
発、安定性の高い抗体医薬品やワクチンの設計、そして新しい機能を持つ人工タンパク
質の創出が加速されるでしょう。将来的には、このモデルがさらに発展し、膜タンパク
質複合体や大規模な細胞内構造体といった、より複雑な生体分子システムのモデリング
にも応用されることが期待されます。AIが生命科学分野で「共同科学者」として機能す
る時代が到来しつつあります。

元記事: https://www.biorxiv.org/content/10.64898/2026.05.31.729128v1.full.pdf

収集日: 2026年06月06日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.biorxiv.org/content/10.64898/2026.05.31.729128v1.full.pdf

