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今週のキーワード

AI材料設計
国家戦略と巨額投資が加速

33
件

記事数

10
カ国

対象国

120億
ドル

設計AI投資

220万
件

AI結晶発見

今週の全33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
米DOE、AIで材料設計
革新

国家戦略
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

○

米DOEが物理学認識型AIフレームワークを開発、材料
発見から製品化までの期間を大幅短縮し、クリーンエ
ネルギー技術開発を加速。

#02
Topsoe、AIで材料開
発加速

企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

Topsoe社がAIを材料科学の「第5のパラダイム」と位
置づけ、予測・生成AIで触媒・電解・バッテリー材料
開発を加速。

#03
MIT、生成AIで安定結
晶設計

学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

MITが生成AIに原子価制約を導入し、化学的に安定し
た結晶構造の逆設計を実現。新材料開発効率を大幅向
上。

#04
Apoha、AIプラットフ
ォーム拡大

企業戦略
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●○○

○

Apohaが3,600万ドル調達し、物理的挙動データから
AIモデルを訓練する材料設計プラットフォームを拡大
。

#05
生成AI、材料逆設計実
用化へ

業界レポ
ート

●●●○
○

●●●○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●●
●

PatSnapレポートがIBMと藤通の特許から、生成AIが
材料の逆設計を実用化へ移行し、合成可能性や持続可
能性を重視と指摘。

#06
中国、AI科学戦略で優
位性

国家戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

●

中国がAI4S戦略で先端材料分野の世界的優位性を追求
。DeepChemの自律ラボやXiaomiのAI軽量合金設計
で成果。

#07
量子PC、材料シミュ効
率化

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

ロンドン大が量子PCで結晶材料シミュレーションの量
子ビット数を削減する手法を開発、効率的な量子シミ
ュレーションを実現。

#08
東北大、AIで触媒発見
加速

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●

東北大学含む国際チームがAI駆動型プラットフォーム
「DigMethpy」を開発、メタン熱分解触媒発見を加速
し水素製造に貢献。

#09
SCM、MLでシミュ高
速化

製品紹介
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○

SCM社がMLポテンシャルとGPU最適化を特徴とする
材料化学シミュレーションソフト「AMS2026」をリ
リース。

#10
QUT、バッテリー不要
デバイス

学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●○

○

QUTが量子効果を制御し、バッテリーなしで電子機器
に給電する「非線形ホール効果」を発見。IoTデバイ
スに革命の可能性。

#11
DOE、AIと人で研究加
速

解説記事
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○

米DOE国立研究所がAIと人間の専門知識融合で材料科
学・エネルギー研究を加速。AI結果解釈に人間の知見
が不可欠と強調。

#12
ドイツ、AI触媒開発に
投資

国家戦略
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
ドイツが3,000万ユーロを投じ、AIと自律型ラボで触
媒開発を加速する「ASCEND」プロジェクトを開始。
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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
UW、AI・量子で材料
開発加速

学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●○

○

ワシントン大学がAIと量子コンピューティングを融合
し、積層原子シートや量子コンピューター材料の開発
を加速。

#14
NUS、AIでCO2から尿
素

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○

NUSがLLMとDFT、実験を統合し、CO2と硝酸塩から
尿素肥料を生成するカドミウム修飾酸化鉄触媒を設計
。

#15
Dunia、GigaLabに巨
額投資

企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○
Dunia InnovationsがAI駆動型材料発見の産業化を目
指し、ベルリンのGigaLabに2.8億ユーロを投資。

#16
AI、化学反応遷移状態
予測

学術論文
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

研究者がAIアプローチ「React-OT」を開発し、化学
反応の遷移状態を高速かつ高精度に予測。創薬・触媒
設計を加速。

#17
AI・数理融合、材料工
学革新

学術論文
●●●○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○

論文がAIと数学的モデリングの融合が材料工学に革命
をもたらし、発見を加速すると提唱。MGIの推進を強
調。

#18 MLIP基盤モデルの課題 学術論文
●●●○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○

arXiv論文が原子間ポテンシャルの機械学習基盤モデ
ルにおける6つの未解決課題を提示。マルチフィデリ
ティ学習の必要性を強調。

#19
AutoPot、MLIP構築自
動化

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

arXiv論文がMLIPを自動化・大規模並列化して構築す
るワークフロー「AutoPot」を発表。計算効率を大幅
向上。

#20
空間AI材料市場、37.8
億ドル

市場概観
●○○○

○
●●●●

●
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○

Intel Market Researchが、空間コンピューティング
生成AI材料・化学技術市場が2026年に37.8億ドル規
模に成長すると予測。

#21 INX、AIでR&D;革新 企業戦略
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○

INX社がAlbert Invent社と提携し、AIネイティブなR
&D;オペレーティングシステムを導入。材料開発を加
速。

#22
PhysicsX、シミュ高速
化AI

企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○

PhysicsX社が産業工学シミュレーションを数日から数
秒に短縮するAI技術で1.35億ドル調達。シーメンス等
が出資。

#23
SES
AI、ロボ向け電池強化

企業戦略
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○

SES AI社がロボティクス需要に応え、バッテリー材料
発見AI「vibe
research」を強化。高容量セル開発を加速。

#24
量子PC、材料研究加速
の可能性

解説記事
●●○○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●○○

○
●●○○

○

Tech Guideが量子コンピューティングが創薬・材料
研究・金融最適化を加速する可能性を解説。ハイブリ
ッド量子古典ワークフローが既に導入。

#25
AM、AIで材料認定促
進

国家戦略
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○

America Makesが積層造形材料のAIベース認定促進
に200万ドルを授与。LPBF製17-4PHステンレス鋼を
対象。

#26
Prometheus、設計AI
に1.2兆円

企業戦略
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

●

Jeff Bezos氏共同リーダーのPrometheusが120億ド
ル調達。エンジニアリング設計サイクルを数年から数
ヶ月に短縮するAI開発へ。

#27
WEF、AIで材料革新提
言

業界レポ
ート

●●●○
○

●●○○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●○
○

世界経済フォーラムがAIと物理実験の閉ループ統合に
よる材料革新を提言。気候危機対応に不可欠と強調。

#28
GNoME、220万結晶発
見

学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

○

Google DeepMindのGNoMEが220万の新規安定結晶
構造を発見。エネルギー材料設計に新時代をもたらす
。

#29
Fermilab、AIデータ基
盤構築

国家戦略
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●○○

○

FermilabがDOEのGenesisミッションを支援するため
、AI駆動型科学発見向け大規模データインフラを構築
。

#30
生体高分子データ標準
化急務

学術論文
●●○○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○

生体高分子データセットの機械学習活用にはデータ標
準化が不可欠と指摘。LLMとインフォマティクス統合
の課題。

#31
結晶構造逆設計の新理
論

学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
結晶構造予測の形式理論が発表され、CG-DCGANによ
る逆設計やGNNによる材料特性予測を革新。
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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

#32 ML、ナノ共鳴を解明 学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○

機械学習がシリコン-ゴールドナノピラーの隠れたナ
ノフォトニック共鳴を解明。複雑なナノ材料解析を加
速。

#33
Matforge、AIで半導体
材料

企業戦略
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

●

MatforgeがAI科学者で半導体材料ボトルネック解消へ
。Google GNoMEとMicrosoft
MatterGenが新結晶構造発見を加速。

●●●●○ 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駆動型材料開発への巨額投資と国家戦略が加速する中、自社のR&D;戦略は十分な速度と規模で対
応できていますか？
Prometheusの120億ドル調達や米DOE、中国、ドイツによる大規模なAI材料開発戦略が進行中です。これらの動きは、
材料発見から製品化までの期間を劇的に短縮し、国際競争力を左右します。貴社のR&D;投資と戦略は、この速度感に対応
できているでしょうか？

❷ 生成AIによる新材料発見が爆発的に進む中で、既存材料のサプライチェーンや設計前提は陳腐化の危
機に直面していませんか？
Google DeepMindのGNoMEが220万もの新規安定結晶構造を発見し、半導体材料のボトルネック解消を目指すMatforge
のようなスタートアップも台頭しています。AIが提案する革新的な新材料は、既存の材料ポートフォリオやサプライチェ
ーン、さらには製品設計の前提を根本から変える可能性があります。

❸ AIと自律型ラボの融合が標準化する未来において、日本の材料・製造業は国際競争力を維持するため
の具体的な人材育成・設備投資計画を持っていますか？
ドイツのGigaLabや中国の自律型ラボの事例に見られるように、AIとロボットを組み合わせた自律型ラボが材料開発の標
準となりつつあります。この流れに乗り遅れることは、開発速度とコスト競争力で不利を招きます。必要な人材と設備へ
の投資計画は明確でしょうか？

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 →

設計AI国家AI戦略

新材料発見

触媒開発

シミュ高速化
R&DのAI化

量子エネハー
市場予測

項目 象限 ↑ 機会 ↓ 脅威

● 設計AI 注意 設計期間を劇的短縮 競争力喪失、設計思想変革

● 国家AI戦略 注意 技術連携、市場拡大 国際競争力低下、技術格差

● 新材料発見 注意 新規材料の迅速導入 既存材料の陳腐化、開発競争激化

● 触媒開発 機会大 環境負荷低減、新市場 —
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● シミュ高速化 機会大 設計効率向上、開発加速 導入遅れで競争力低下

● R&D;のAI化 機会大 開発効率向上、データ活用 導入コスト、人材不足

● 量子エネハー 参考 新規デバイス創出 —

● 市場予測 参考 市場参入機会の把握 市場動向の見誤り
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深掘り ① ― Prometheus、設計サイクル圧縮AIに1.2兆円
#26 | 2026/06/12 | Tech Funding News | 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●●●●●

Jeff Bezos氏が共同リーダーを務めるPrometheusが、エンジニアリング設計サイクルを数年から数ヶ月に劇的に短縮
するAIツール開発のため、シリーズBで120億ドル（約1.8兆円）を調達しました。同社はジェットエンジン、医療機器
、半導体、先端材料など、複雑な物理製品の設計から製造までを加速する「人工汎用エンジニア」の構築を目指してい
ます。

このAIシステムは、生成AIと物理学に基づくAIを統合し、要件からの設計生成、物理シミュレーションの高速化、製造
可能性の最適化、そして自己改善型の反復学習ループを自律的に実行します。これにより、数千回に及ぶ設計反復を人
間よりもはるかに短時間で可能にし、製品開発のリードタイムを劇的に短縮します。

▶ シニアテクニカルアナリスト

Prometheusへの120億ドルという巨額投資は、AIが製品設計・開発プロセスを根本から変革するとい
う市場の強い期待を示しています。設計サイクルを数年から数ヶ月に圧縮するという目標は野心的です
が、特定の領域では実現可能性が高いでしょう。しかし、多様な材料特性や極限環境下でのAI予測の堅
牢性、生成された設計の製造可能性検証にはまだ課題が残ります。 【機会】日本の製造業は、このAIツ
ールを導入することで、製品の市場投入を加速し、高性能・低コストの製品開発が可能になります。 【
脅威】この技術を導入できない企業は、国際競争において大幅に遅れをとるでしょう。また、設計思想
そのものがAI主導に変わる可能性があり、従来の設計ノウハウが陳腐化するリスクも考慮すべきです。 
【次のアクション】日本の主要製造業は、PrometheusのようなAI駆動型設計ツールのベンチマークと
パイロット導入を即時検討し、R&D;部門と経営企画部門が連携して、AIを活用した設計戦略を再構築
すべきです。

深掘り ② ― 米DOE、物理学認識型AIで材料設計を革新
#01 | 2026/06/04 | 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、ファウンデーションモデル、ディープラーニング、生成AI、エージェントAIを統合した
「物理学認識型AIフレームワーク」を開発し、材料設計能力を飛躍的に向上させています。これにより、材料の発見か
ら製品化までの時間を大幅に短縮し、クリーンエネルギー技術や構造材料などの分野での開発を加速します。

このAIフレームワークは、物理法則をAIモデルに深く統合することで、単なるデータパターンだけでなく、因果関係に
基づいた材料挙動の理解を可能にします。これにより、電池やエネルギーシステムといった重要技術におけるブレーク
スルーが加速され、産業競争力の強化に貢献することが期待されています。
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▶ シニアテクニカルアナリスト

DOEによる物理学認識型AIフレームワークの開発は、材料科学におけるAIの応用を次のレベルに引き上
げる画期的な取り組みです。物理法則を組み込むことで、AIの予測精度と信頼性が向上し、従来の試行
錯誤型アプローチを劇的に効率化するでしょう。ただし、このフレームワークの汎用性や、多様な材料
系への適用にはまだ検証が必要です。 【機会】クリーンエネルギー材料開発の加速は、日本のエネルギ
ー関連産業にとって新たなビジネス機会を創出します。DOEとの国際連携や共同研究の可能性も探るべ
きです。 【脅威】米国が国家レベルでAI材料開発をリードすることで、日本の技術的優位性が失われる
リスクがあります。特に、電池やエネルギーシステムといった戦略分野での競争激化は避けられません
。 【次のアクション】日本のR&D;部門は、物理学認識型AIの最新動向を継続的に調査し、自社の材料
開発プロセスへの導入可能性を評価すべきです。また、経営企画部門はクリーンエネルギー分野におけ
る国際連携の機会を積極的に模索する必要があります。
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深掘り ③ ― Google DeepMind、GNoMEで220万の安定結晶構造を発見
#28 | 2026/06/08 | DEV Community | 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●●●●○

Google DeepMindのGNoME（Graph Networks for Materials Exploration）が、単一の取り組みで220万もの新しい
安定結晶構造を特定しました。このうち38万は実用化の可能性があり、これはこれまでの既知の無機材料の総数を大き
く上回る成果です。AIがクリーンエネルギー材料の発見を劇的に加速し、材料探索のパラダイムを変革しています。

GNoMEはグラフニューラルネットワークを基盤とし、既知の材料データから学習して新しい結晶構造の安定性を高精
度で予測します。MatterGen（生成モデル）との組み合わせにより、ペロブスカイト太陽電池材料やリチウムイオンバ
ッテリーの電極材料など、高性能なエネルギー材料の計算スクリーニングと生成設計が飛躍的に加速されます。

▶ シニアテクニカルアナリスト

GNoMEによる220万という新規安定結晶構造の発見は、AIの材料探索能力が人類のそれをはるかに凌駕
し始めたことを示す驚異的な成果です。ただし、「実用可能」とされる38万構造についても、実際の合
成難易度、コスト、そして予測された特性の実験的検証にはまだ多くの課題が伴います。 【機会】この
膨大な新規材料候補リストは、日本の材料メーカーにとって、これまで見過ごされてきた新たな機能性
材料を発見する大きな機会を提供します。特にエネルギー材料分野でのブレークスルーに繋がる可能性
があります。 【脅威】既存の材料開発手法が陳腐化し、AIによる高速探索に追随できない企業は、国際
競争力を失うでしょう。Googleのような巨大テック企業が材料分野に深く参入することで、競争環境が
激化します。 【次のアクション】日本のR&D;部門は、GNoMEが公開する可能性のある材料データベー
スを分析し、自社製品への応用可能性を評価すべきです。また、材料メーカーはAIを活用した材料探索
プラットフォームの導入を急ぐ必要があります。

その他の注目記事
中国、AI科学戦略で先端材料分野の世界的優位性を追求 (UC Institute on Global Conflict and Cooperation)
tech●●●●○ prox●●●○○ mark●●●●●

中国の国家戦略によるAI材料開発の加速は、日本の製造業にとって大きな脅威と機会の両面を持つ。自律ラボの導入は
必須。

Dunia Innovations社、AI駆動型材料発見の産業化を目指しベルリンのGigaLabに2億8,000万ユーロを投資 (Scouts by Yutori)
tech●●●●○ prox●●●○○ mark●●●●●

欧州もAI駆動型自律ラボに巨額投資。エネルギー貯蔵、半導体、重要原材料代替など、日本の主要産業と競合する分野
に注力。

PhysicsX社、産業工学シミュレーションを数日から数秒に短縮するAI技術で1.35億ドルを調達 (The AI World)
tech●●●●○ prox●●●○○ mark●●●●●

シミュレーション高速化は設計サイクル短縮の要。シーメンスやアプライド・マテリアルズの投資は、産業界での実用
化が近いことを示唆。

PatSnapレポート、IBMと藤通の特許から生成AIが材料発見の逆設計を実用化へ移行と指摘 (PatSnap)
tech●●●○○ prox●●●○○ mark●●●●○

生成AIが合成可能性やコストといった実用的な制約を考慮し始めている。日本の藤通の特許も注目。

Intel Market Researchレポート: 空間コンピューティング生成AI材料・化学技術市場、2026年に37.8億ドル規模へ (Intel Market Research)
tech●○○○○ prox●●●●● mark●●●●●

2026年に37.8億ドル市場という予測は、AI材料設計が既にビジネスとして立ち上がっていることを示唆。市場参入の
機会を逃すな。
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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】PrometheusやDOE、Google
DeepMindの動向を経営層に共有し、AI駆動型材料開発への投資戦略の緊急性を議論。

• 【R&D;】自社の材料開発プロセスにおけるAI導入の現状を評価し、ボトルネックとなっている工程を特定。

• 【調達】AI駆動型材料設計プラットフォームを提供する企業（PhysicsX, Albert
Invent等）のリストアップと情報収集を開始。

▍短期（1ヶ月）
• 【R&D;】AIと自律型ラボの導入に向けたロードマップを策定。特に、データ標準化（#30）とデータインフラ
（#29）の課題を優先的に解決。

• 【半導体PKG/EV設計】AIによる新材料発見（#28,
#33）が自社の製品設計に与える影響を評価し、将来的な材料ポートフォリオの見直しに着手。

• 【材料メーカー】AIを活用した触媒開発（#08, #12, #14）やバッテリー材料開発（#02,
#23）の国際的な取り組みをベンチマークし、自社の競争戦略を再検討。

▍中長期（四半期〜）
• 【経営企画】AI材料開発分野におけるM&A;や戦略的パートナーシップの可能性を検討。

• 【R&D;】AIと量子コンピューティングの融合（#07,
#13）など、次世代の材料設計技術に関する基礎研究への投資を強化。

• 【人事/教育】AI材料科学者を育成するための社内研修プログラムや外部連携を計画。

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 | 2026-06-13
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米DOEが物理学認識型AIで材料設計を革新、開発期間を大
幅短縮へ

概要

米国エネルギー省（DOE）は、ファウンデーションモデル、ディープラーニング、生
成AI、エージェントAIを統合した「物理学認識型AIフレームワーク」を開発し、材料
設計の能力を飛躍的に向上させています。この革新的なアプローチにより、材料の発

見から製品化までの時間を大幅に短縮し、クリーンエネルギー技術や構造材料などの
分野での開発を加速することが期待されます。特に、電池やエネルギーシステムとい
った重要技術におけるブレークスルーが加速され、産業競争力の強化に貢献します。

公開日 2026年06月04日  Department of Energy  アメリカ



詳細

主要成果

米国エネルギー省（DOE）は、材料設計プロセスを根底から変革する「物理学認識型AI

フレームワーク」を発表しました。このフレームワークは、AI技術の最先端であるファ
ウンデーションモデル、ディープラーニング、生成AI、およびエージェントAIを統合
し、材料の特性と機能を予測可能な形で設計することを可能にします。これにより、従
来の試行錯誤型のアプローチに比べて、材料開発サイクルを劇的に短縮し、数十年かか
っていた研究開発期間を数年、あるいは数ヶ月にまで短縮することを目指しています。

技術・臨床詳細

このAIフレームワークの核心は、物理法則とAIモデルの深い統合にあります。従来のAI

モデルがデータパターンにのみ依存するのに対し、物理学認識型AIは、材料科学の基礎
となる物理方程式、量子力学、熱力学などの知識を学習プロセスに組み込みます。これ
により、AIは単なる相関関係ではなく、因果関係に基づいた材料の挙動を理解し、より
正確で信頼性の高い予測が可能となります。特に、新しい組成や構造を持つ材料の特性
を、実際に合成する前にバーチャル空間で精密にシミュレーションし、最適化すること
が可能になります。

ファウンデーションモデルとディープラーニング: 大規模な材料データセットから複
雑なパターンと物理的制約を学習し、未知の材料特性を高精度で予測します。

生成AI: 特定の機能要件を満たす新規材料の組成や構造を自律的に生成します。例え
ば、高エネルギー密度を持つバッテリー材料や、耐熱性に優れた構造材料の設計が可
能です。

エージェントAI: 自律的に実験計画を立案し、ロボット実験システムと連携して材料
の合成と特性評価を実行します。このクローズドループシステムにより、人間が介在
することなく材料の最適化が進行します。

DOEは、このフレームワークを応用することで、特に以下の分野での進展を期待してい
ます。

電池技術: より高容量で長寿命、かつ安全な次世代電池材料の迅速な発見。

エネルギーシステム: 高効率な触媒、太陽電池、熱電材料などの開発。

構造材料: 軽量で高強度、耐腐食性に優れた航空宇宙・自動車向け材料の設計。



背景・業界文脈

材料科学分野では、新たな材料の発見と実用化に長期間と多大なコストがかかることが
大きな課題でした。従来の探索プロセスは、物理学者や化学者の直感と経験に基づいた
仮説検証が中心であり、膨大な時間とリソースを消費してきました。近年、マテリアル
インフォマティクスやデータ駆動型科学の台頭により、このプロセスを加速する動きが
活発化していますが、DOEの新しいAIフレームワークは、AIと物理学を深く融合させる
ことで、その能力を新たな次元へと引き上げます。これは、製造業、エネルギー産業、
防衛産業など、多岐にわたる分野でイノベーションを促進し、アメリカの技術的優位性
を確立する上で極めて重要です。

今後の展望

DOEは、この物理学認識型AIフレームワークを、国立研究所や大学、産業界との連携を
通じてさらに発展させる計画です。将来的には、自律型ラボシステムとの統合を一層強
化し、完全自動化された材料発見プラットフォームの実現を目指します。これにより、
予測可能で機能的な材料をオンデマンドで設計・合成できるようになり、気候変動対
策、国家安全保障、経済成長といった喫緊のグローバル課題に対する新たな解決策を提
供することが期待されます。この技術は、材料科学だけでなく、化学、生物学、物理学
といった他の科学分野にも波及効果をもたらし、科学発見のプロセスそのものを変革す
る可能性を秘めています。

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

predictable-functionality

収集日: 2026年06月12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


Topsoe社、AIを「第5のパラダイム」と位置づけ触媒・電
解・バッテリー材料開発を加速

概要

デンマークの化学触媒大手Topsoeは、AIを材料科学における「第5のパラダイム」と位
置づけ、予測AIと生成AIシステムを組み合わせることで新材料の発見と設計を加速す
ると発表しました。同社は特に不均一触媒、高温電解、バッテリー分野でAIの可能性

を探求しており、広範な実験空間のスクリーニングを通じて予期せぬ発見を目指して
います。これらのAIシステムの有効性は、質の高いデータ、バイアス認識、および厳
格な実験的検証にかかっています。

公開日 2026年06月04日  Topsoe  デンマーク



詳細

主要成果

Topsoe社は、AIが材料科学の新たなフロンティアを切り開く「第5のパラダイム」であ
ると公式に宣言し、予測AIと生成AIの統合を通じて材料開発プロセスを根本的に変革す
る戦略を推進しています。このアプローチは、新材料の発見と設計を劇的に加速し、特
に産業応用におけるイノベーションサイクルを短縮することを目指しています。

技術・臨床詳細

Topsoeは、不均一触媒、高温電解、およびバッテリー技術という3つの主要分野でAIの
活用を進めています。これらの分野は、エネルギー変換と貯蔵の効率化に不可欠であ
り、地球規模の持続可能性目標達成に貢献します。AIモデルは、膨大な既存データセッ
トとシミュレーション結果から学習し、新しい材料構造や組成を予測・生成すること
で、従来の試行錯誤型のアプローチでは不可能だった広大な実験空間を効率的に探索し
ます。これにより、研究者はより多くの有望な候補材料を迅速に特定し、予期せぬ機能
を持つ材料の発見に繋がる可能性を高めます。このAI駆動型アプローチは、実験計画の
最適化、データ解析の自動化、および材料特性のより正確な予測を可能にします。

背景・業界文脈

材料科学は、人類が直面する多くの課題、特に気候変動、エネルギー供給、資源の持続
可能性に対する解決策を提供する上で極めて重要です。AIの導入は、過去数世紀にわた
る経験科学、理論科学、計算科学、データ駆動型科学という4つのパラダイムに続く、
第5の科学パラダイムとして広く認識されつつあります。従来の材料発見プロセスは時
間とコストがかかることが課題でしたが、AIを活用することでこれらのボトルネックを
解消し、より迅速かつ効率的なイノベーションを実現することが期待されています。
Topsoeのような産業界のリーダーがこの動きを主導することで、学術研究から産業応用
への橋渡しが加速されることになります。



今後の展望

Topsoe社のAI戦略の成功は、収集されるデータの質と量、AIモデルにおけるバイアスの
認識と管理、そして生成された材料候補の厳格な実験的検証にかかっています。今後
は、さらに高度なAIモデルの開発、自動化された実験プラットフォーム（自律型ラボ）
との連携強化、そしてAIによって加速される発見の実証が焦点となるでしょう。この取
り組みは、持続可能な社会を実現するための革新的な材料ソリューションの創出に大き
く貢献すると期待されています。

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12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.topsoe.com/knowledge-and-insights/expert-articles/the-fifth-paradigm-the-emerging-role-of-ai-in-material-science
https://www.topsoe.com/knowledge-and-insights/expert-articles/the-fifth-paradigm-the-emerging-role-of-ai-in-material-science


MIT研究者、生成AIに原子価制約を導入し化学的に安定し
た結晶構造の逆設計を実現

概要

マサチューセッツ工科大学（MIT）のMouyang Cheng氏らは、材料の逆設計のための
生成AIに厳しい制約を組み込む新しいアプローチを発表しました。拡散モデルを用い
た構造モチーフ制約や、原子価制約のある生成フレームワーク「CrysVCD」を導入す

ることで、AIが化学的に妥当で安定した結晶構造を生成することを可能にします。こ
の技術は、広範な統計的生成から機能的に関連する材料のターゲット探索へと導き、
新材料開発の効率を大幅に向上させることが期待されます。

公開日 2026年06月04日  YouTube  米国



詳細

主要成果

マサチューセッツ工科大学（MIT）の研究者であるMouyang Cheng氏らが発表した研究
は、生成AIを用いた材料の逆設計において、従来の課題であった化学的妥当性の欠如を
克服する重要なブレークスルーを示しています。彼らは、拡散モデルに構造モチーフ制
約を組み込み、さらに原子価制約を考慮した生成フレームワーク「CrysVCD」を開発す
ることで、化学的に安定かつ実用的な結晶構造をAIが自律的に生成することに成功しま
した。

技術・臨床詳細

従来の生成AIモデルは、膨大な数の材料候補を生成できる一方で、その多くは化学的に
不安定であったり、物理的に実現不可能な構造であるという問題がありました。Cheng

氏らのアプローチは、この問題を解決するために、二つの主要な制約メカニズムを導入
しています。一つは、拡散モデルに既知の安定な構造モチーフ（基本的な原子配置のパ
ターン）を学習させ、生成プロセス中にこれらのモチーフを強制的に組み込むことで、
構造的な安定性を確保するものです。もう一つは、より根源的な化学原理である「原子
価」を生成フレームワーク「CrysVCD」に組み込むことで、原子間の結合が化学的に妥
当な範囲内で行われるように誘導する点です。これにより、AIは単なる統計的なパター
ン生成に留まらず、元素の結合特性に基づいた意味のある結晶構造を効率的に探索でき
るようになります。この技術は、特定の機能を持つ材料を設計する際の探索空間を劇的
に狭め、開発期間を短縮する可能性を秘めています。

背景・業界文脈

材料の逆設計（desired function to structure/composition）は、今日の材料科学におけ
る最も困難かつ重要な課題の一つです。エネルギー、電子、バイオメディカルなどの分
野で、特定の性能要件を満たす新材料の需要が高まる中、従来の試行錯誤による開発手
法では限界があります。生成AIは、この逆設計問題に対する有望な解決策として注目さ
れていますが、その実用化には生成される材料の化学的・物理的妥当性を保証するメカ
ニズムが不可欠でした。MITの研究は、このギャップを埋めるものであり、AI駆動型材
料開発の実用化に向けた大きな一歩となります。



今後の展望

CrysVCDのような制約付き生成AIフレームワークの登場は、材料科学者がより効率的
に、そしてより信頼性の高い方法で新材料を発見・設計するための強力なツールを提供
します。これにより、例えば、特定の触媒活性を持つ材料、高効率な熱電材料、あるい
は特定の生体適合性を持つバイオ材料などの探索が加速されるでしょう。今後の研究で
は、より複雑な化学的制約や物理的制約の統合、生成された材料の実験的検証、そして
スケーラビリティの向上が焦点となります。この技術は、材料設計のプロセスを根本か
ら変革し、持続可能な社会の実現に貢献する可能性を秘めています。

元記事: https://www.youtube.com/watch?v=bmBRG0JGF-M

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.youtube.com/watch?v=bmBRG0JGF-M


Apoha社、タンパク質・食品・新材料設計AIプラットフォ
ーム拡大へ3,600万ドルを調達

概要

AIスタートアップのApohaが、タンパク質、食品成分、新材料の設計を可能にするAI

プラットフォームの拡大を目指し、3,600万ドルの資金調達に成功しました。同社の
「Liquid State Intelligence」は、物理的な力にさらされた材料の挙動からデータを生成

し、これをAIモデルの訓練に用いることで材料発見を加速します。Apohaは製薬、バ
イオテクノロジー、食品・飲料、先端材料分野の企業と協業し、市場へのインパクト
を拡大する計画です。

公開日 2026年06月05日  PPTI News  米国



詳細

主要成果

AIスタートアップのApohaは、タンパク質、食品成分、および広範な新材料の設計を革
新するAIプラットフォームの規模拡大を目指し、3,600万ドルの新たな資金調達ラウン
ドを完了しました。この多額の投資は、Apohaが持つ独自のAI技術が、複数の重要産業
分野において材料発見と開発を加速する可能性を秘めていることの証しです。

技術・臨床詳細

Apoha社の核心技術は、「Liquid State Intelligence」と称されるAIプラットフォームに
あります。このプラットフォームは、材料が熱、圧力、せん断力などの物理的な力にさ
らされた際の挙動から詳細なデータを生成します。この動的な挙動データは、材料の静
的な構造情報だけでは捉えきれない、その機能や性能に深く関わる微細な相互作用を明
らかにするものです。Apohaは、この独自に生成されたデータセットを用いてAIモデル
を訓練し、その結果、より正確で効率的なタンパク質、食品成分、そして新材料の設計
を可能にします。例えば、特定の機能を持つ酵素の設計、食感や栄養価を最適化した食
品添加物の開発、あるいは極限環境下で機能する先端材料の創出などが挙げられます。
このアプローチにより、従来の材料開発における時間とコストの多くを削減し、研究開
発のボトルネックを解消することが期待されます。

背景・業界文脈

現代の多くの産業、特に製薬、バイオテクノロジー、食品・飲料、先端材料の分野で
は、機能性の高い新規材料の発見が競争優位の鍵となります。しかし、これらの材料開
発は依然として試行錯誤に依存する部分が多く、開発サイクルが長期化し、膨大な資源
を消費するという課題を抱えています。AI、特に生成AIとマテリアルインフォマティク
スのアプローチは、この課題に対する有望な解決策として注目されており、Apohaの資
金調達は、この分野への投資が活発化していることを示しています。同社は、物理的挙
動に基づくデータを利用することで、他のデータ駆動型アプローチでは見過ごされがち
な材料の動的特性を捉えようとしています。



今後の展望

今回調達した3,600万ドルは、ApohaのAIプラットフォームの計算能力とデータ処理能力
を強化し、より多様な材料群への応用を拡大するために活用されます。同社は、製薬、
バイオテクノロジー、食品・飲料、先端材料の主要企業との協業をさらに深めること
で、同社のAI技術を各産業の特定のニーズに合わせて調整し、実世界での成果を出すこ
とを目指しています。これにより、新薬候補の迅速な特定、持続可能な食品ソリューシ
ョンの開発、および次世代高性能材料の創出が加速されることが期待され、Apohaはこ
れらの分野におけるAI駆動型イノベーションの中心的プレイヤーとなる可能性がありま
す。

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12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


PatSnapレポート、IBMと藤通の特許から生成AIが材料発
見の逆設計を実用化へ移行と指摘

概要

PatSnapのレポートは、AI駆動型生成化学が材料発見を従来の受動的スクリーニングか
ら能動的な逆設計ワークフローへと変革していると指摘しています。特に、IBMが
2026年に出願した特許は合成可能性やコストといった実用的な制約を重視した生成AI

の産業化を示唆しており、藤通の2025年のAIベース持続可能材料設計に関する特許は
生成モデルへの持続可能性ガバナンスの組み込みを強調しています。深層生成モデ
ル、LLM、強化学習、自律型ラボシステムの統合がこの変革を推進しています。

公開日 2026年06月10日  PatSnap  多国籍



詳細

主要成果

PatSnapの調査レポートは、AI駆動型生成化学が材料発見のパラダイムを根本的に変革
し、受動的な材料スクリーニングから能動的な逆設計ワークフローへと移行しているこ
とを明らかにしました。この変革は、深層生成モデル、大規模言語モデル（LLM）、強
化学習、および自律型ラボシステムの統合によって加速されています。

技術・臨床詳細

このレポートは、生成AIが材料設計において実用的な制約をどのように組み込みつつあ
るかを、具体的な特許出願事例を挙げて詳細に分析しています。例えば、IBMが2026年
に出願した「Constrained Generation Using Generative AI Foundation Models」に関す
る特許は、材料の合成可能性や製造コストといった産業応用に不可欠な要素を生成プロ
セスに直接組み込むことで、生成AIの実用化を強く意識していることを示しています。
これにより、AIが提案する材料候補が単なる理論上の最適解に留まらず、実際に製造可
能で経済的に実行可能なものとなる可能性が高まります。また、藤通が2025年に出願し
たAIベースの持続可能材料設計に関する特許は、生成モデルに持続可能性ガバナンス
（例えば、環境負荷の低い原料の選択やリサイクル性）を組み込むことで、環境に配慮
した材料開発を推進する動きを示しています。これらの技術は、AIが材料の機能だけで
なく、そのライフサイクル全体を考慮した設計を支援する方向へと進化していることを
示唆しています。

背景・業界文脈

材料科学分野では、新しい機能を持つ材料を迅速かつ効率的に発見・開発することが、
産業競争力と持続可能性の鍵となっています。従来の材料探索は、膨大な数の候補材料
を手作業やシミュレーションでスクリーニングする受動的なアプローチが主流であり、
時間とコストがかかる大きな課題でした。生成AIの登場は、この課題に対し、目標とす
る特性から材料構造を「生成」する逆設計という能動的なアプローチを提供すること
で、材料開発のボトルネックを解消する可能性を秘めています。特許データは、企業が
生成AIを実際のR&Dプロセスに統合し、知的財産を確保しようとしている具体的な動向
を反映しており、この技術が単なる研究テーマではなく、産業界で真剣に採用され始め
ていることを示しています。



今後の展望

生成AIと自律型ラボシステムの融合は、材料発見のプロセスをさらに加速させ、完全に
自動化された「セルフドライビングラボ」の実現に近づくでしょう。これにより、研究
者はより複雑な材料システムや、従来の探索手法では見逃されていた可能性のある材料
空間を効率的に探索できるようになります。また、合成可能性や持続可能性といった制
約をAIモデルに組み込むことは、産業界における生成AIの適用範囲を広げ、より迅速な
製品開発と環境に配慮したイノベーションを促進します。今後の課題は、AIモデルの訓
練に必要な高品質なデータの確保と、生成された材料の実験的検証を効率化するシステ
ムの開発が挙げられます。

元記事: https://www.patsnap.com/fr/resources/blog/rd-blog/ai-generative-chemistry-for-materials-

discovery-2026/

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.patsnap.com/fr/resources/blog/rd-blog/ai-generative-chemistry-for-materials-discovery-2026/
https://www.patsnap.com/fr/resources/blog/rd-blog/ai-generative-chemistry-for-materials-discovery-2026/


中国、AI科学戦略で先端材料分野の世界的優位性を追求：
DeepChem自律ラボ、Xiaomi軽量合金

概要

中国は「AI for Science (AI4S)」戦略を積極的に推進し、AIを先端材料科学に導入する
ことで世界的な競争優位性を確立しようとしています。国内企業は既に具体的な成果
を上げており、DeepChemはハイスループット実験用の自律型「インテリジェントラ

ボ」を開発、XiaomiはAIを用いて軽量金属合金を設計しました。また、DPTechのAIモ
デルはナトリウムイオン正極材料の生産最適化に成功するなど、中国がAIの産業応用
を強く推進していることが示されています。

公開日 2026年06月04日  UC Institute on Global Conflict and Cooperation  中国



詳細

主要成果

中国は「AI for Science (AI4S)」国家戦略を積極的に推進しており、特に先端材料科学の
分野においてAI技術を導入することで、世界的な競争優位性の獲得を目指しています。
この戦略は、基礎研究から産業応用までを横断するものであり、国内企業が既に具体的
な成果を上げています。

技術・臨床詳細

中国のAI4S戦略は、材料開発の各段階にAIを統合することに焦点を当てています。例え
ば、DeepChem社は、従来の実験手法よりもはるかに高速に材料をスクリーニング・合
成できる自律型「インテリジェントラボ」を開発しました。これらのラボは、ロボット
工学とAIを組み合わせることで、実験計画の自動生成、実行、データ解析、そして次の
実験の設計までを一貫して行います。また、Xiaomi社は、AIを活用してスマートフォン
などの製品に使用される軽量金属合金の設計を加速しており、材料の性能とコスト効率
を同時に最適化することに成功しています。さらに、DPTech社は、電気自動車や定置型
蓄電池の次世代バッテリー材料として期待されるナトリウムイオン正極材料の生産プロ
セスを最適化するAIモデルを開発しました。このモデルは、生産効率を向上させ、材料
の品質を安定させることで、これらの材料の商業化を加速する役割を果たしています。
これらの事例は、中国がAIを単なる研究ツールとしてではなく、産業界の具体的な課題
を解決し、製品開発を加速するための実用的な技術として位置づけていることを示して
います。

背景・業界文脈

材料科学は、クリーンエネルギー、情報通信技術、航空宇宙、防衛など、多くの戦略的
産業の基盤となる分野です。新材料の発見と開発には通常、数年から数十年の時間と莫
大なコストがかかります。AIの導入は、このプロセスを劇的に加速し、効率化する可能
性を秘めています。中国政府は、このAIのポテンシャルを国家の競争力強化と科学技術
の自立に不可欠なものと捉え、大規模な投資と政策支援を行ってきました。特に、米中
間の技術競争が激化する中で、中国はAIを科学研究と産業応用の中核に据えることで、
将来の技術覇権を握ろうとしています。



今後の展望

中国のAI4S戦略は、今後も重点的に推進され、先端材料分野におけるAIの応用範囲はさ
らに拡大するでしょう。自律型ラボの普及とAIモデルの精度向上は、材料発見の速度を
さらに加速させ、新たな材料の創出を可能にします。この取り組みは、中国が持続可能
なエネルギー、高性能エレクトロニクス、および先進製造業といった分野で世界をリー
ドするための重要な原動力となることが予想されます。国際的な協力と競争の両面にお
いて、中国のAI駆動型材料科学の進展は、世界の科学技術地図に大きな影響を与えるで
しょう。

元記事: https://ucigcc.org/blog/inside-chinas-ai-for-science-strategy/

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://ucigcc.org/blog/inside-chinas-ai-for-science-strategy/


ロンドン大研究者、量子コンピューターで結晶材料シミュ
レーションの量子ビット数を大幅削減

概要

ロンドンナノテクノロジーセンターの研究者たちは、「周期対称性適合符号化」フレ
ームワークを開発し、量子コンピューターを用いた結晶材料の電子構造シミュレーシ
ョンに必要な量子ビット数を大幅に削減することに成功しました。この新しいアプロ

ーチは、結晶の固有対称性を利用することで、ダイヤモンドやシリコンなどの材料に
おいて量子ビットとCNOTゲートカウントの両方を削減します。これにより、複雑な材
料のより効率的かつ正確な量子シミュレーションが実現し、量子コンピューティング

の実用化に向けた大きな一歩となります。

公開日 2026年06月11日  Quantum Zeitgeist  英国



詳細

主要成果

ロンドンナノテクノロジーセンター（LCN）の研究者たちは、量子コンピューターを用
いた結晶材料の電子構造シミュレーションにおいて、必要な量子ビット数とCNOTゲー
ト数を大幅に削減する革新的な手法、「周期対称性適合符号化（Periodic Symmetry-

Adapted Encoding）」フレームワークを発表しました。このブレークスルーは、複雑な
材料の量子シミュレーションの効率と精度を飛躍的に向上させる可能性を秘めていま
す。

技術・臨床詳細

量子コンピューターは、分子や材料の複雑な電子構造をシミュレーションすることで、
新薬開発や材料発見に革命をもたらす可能性を秘めています。しかし、そのためには大
量の量子ビットと複雑な量子ゲート操作（CNOTゲートなど）が必要とされ、既存のノ
イズの多い中間規模量子（NISQ）デバイスでは実現が困難でした。LCNの研究チーム
は、結晶材料が持つ固有の周期的な対称性をアルゴリズムに組み込むことで、この課題
を克服しました。具体的には、材料の原子配置が持つ対称性を利用して、シミュレーシ
ョンに必要な情報の冗長性を削減し、量子状態をより効率的に表現します。この「周期
対称性適合符号化」フレームワークをダイヤモンドやシリコンなどの代表的な結晶材料
に応用した結果、量子ビット数を大幅に削減できるだけでなく、量子回路の深さを示す
CNOTゲートカウントも削減されることが実証されました。これにより、より少ないリ
ソースで、より大規模かつ複雑な結晶材料の挙動を、現在の量子コンピューターでも効
率的にシミュレーションすることが可能になります。

背景・業界文脈

材料科学における量子シミュレーションは、特定の機能を持つ新材料の設計、触媒反応
メカニズムの理解、超伝導体やトポロジカル材料などのエキゾチックな量子材料の研究
において極めて重要です。しかし、これらのシミュレーションは古典的なスーパーコン
ピューターでは計算負荷が高すぎるため、その能力には限界がありました。量子コンピ
ューターは、この障壁を打ち破る可能性を秘めていますが、量子ビット数の少なさやエ
ラー率の高さが実用化への課題となっていました。今回のLCNの研究は、既存の量子ハ
ードウェアの制約内で、より実践的な材料シミュレーションを可能にするための重要な
一歩であり、量子材料科学の進展に大きく貢献します。



今後の展望

この「周期対称性適合符号化」フレームワークは、ダイヤモンドやシリコンに限定され
ず、幅広い結晶材料への応用が期待されます。今後、研究チームは、より複雑な結晶構
造や、合金、セラミックスといった多様な材料システムにこの手法を適用し、その汎用
性と効率性をさらに検証していくでしょう。量子ビット数の削減は、既存のNISQデバ
イスでの実行可能性を高めるだけでなく、将来の大規模でエラー耐性のある量子コンピ
ューターの開発においても、計算リソースの効率的な利用を促進します。これにより、
量子コンピューターを用いた新材料発見の速度が加速され、クリーンエネルギー、高性
能電子デバイス、宇宙航空材料など、様々な分野でのブレークスルーが期待されます。

元記事: https://quantumzeitgeist.com/quantum-simulation-crystalline-materials/

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://quantumzeitgeist.com/quantum-simulation-crystalline-materials/


東北大学含む国際チーム、AI駆動型プラットフォーム
「DigMethpy」でメタン熱分解触媒発見を加速

概要

東北大学を含む国際研究チームが、メタン熱分解触媒の発見を加速するAI駆動型デジ
タル触媒プラットフォーム「DigMethpy」を開発しました。このプラットフォーム
は、科学文献、実験データ、計算シミュレーション、機械学習モデル、大規模言語モ

デル（LLM）を閉ループワークフローに統合し、水素製造のための有望な溶融触媒候
補を予測します。DigMethpyは、触媒開発プロセスを劇的に効率化し、温室効果ガス
排出削減に貢献する水素製造技術の進展を促します。

公開日 2026年06月04日  Tohoku University  日本



詳細

主要成果

東北大学が参加する国際研究チームは、メタン熱分解（メタンを水素と固体炭素に分解
するプロセス）用の触媒発見を劇的に加速する、AI駆動型デジタル触媒プラットフォー
ム「DigMethpy」の開発を発表しました。この革新的なプラットフォームは、触媒研究
の効率を飛躍的に向上させ、温室効果ガス排出を伴わないクリーンな水素製造技術の発
展に貢献する可能性を秘めています。

技術・臨床詳細

DigMethpyは、単一のツールではなく、複数の高度な情報技術を統合した包括的なシス
テムです。その中核には、以下の要素が組み込まれています。まず、科学文献や既存の
データベースから関連情報を自動的に抽出・解析する機能があります。次に、実験室で
得られたデータと、密度汎関数理論（DFT）などの計算シミュレーションから得られた
結果を統合します。これらのデータは、機械学習（ML）モデルと大規模言語モデル
（LLM）によって処理され、特定の反応条件での触媒性能を予測するのに用いられま
す。このプラットフォームの最も重要な特徴は、これら全ての要素を「閉ループワーク
フロー」として連携させている点です。AIが新しい触媒候補を提案し、シミュレーショ
ンや実験でその性能を評価し、その結果をAIモデルにフィードバックしてさらに学習・
最適化するという反復プロセスが自動化されます。これにより、特に、クリーンな水素
製造における主要課題である、低温で高効率にメタンを分解できる「溶融触媒」の有望
な候補を迅速に予測することが可能になります。

背景・業界文脈

メタン熱分解は、化石燃料から水素を製造する際に副産物としてCO2ではなく固体炭素
が生成されるため、持続可能な水素エネルギー経済を構築するための有望な技術として
注目されています。しかし、このプロセスの効率と経済性を高めるには、高性能な触媒
の開発が不可欠です。従来の触媒探索は、膨大な時間とコストを要する試行錯誤のプロ
セスであり、実用的な触媒の発見がボトルネックとなっていました。AIとマテリアルイ
ンフォマティクスは、この課題を解決し、触媒開発の速度と効率を劇的に向上させる強
力なツールとして期待されています。東北大学の研究は、この分野における日本の国際
的な貢献を示すものです。



今後の展望

DigMethpyプラットフォームは、メタン熱分解触媒の発見だけでなく、他の様々な化学
反応における触媒開発にも応用される可能性があります。今後の研究では、DigMethpy

で予測された触媒候補の実験室規模およびパイロット規模での検証がさらに進められる
でしょう。この技術が商業規模で実用化されれば、クリーンな水素製造コストの削減、
水素インフラの普及、そして温室効果ガス排出量の削減に大きく貢献することが期待さ
れます。また、AI、ML、LLM、および計算化学の統合は、今後の材料科学研究における
新たな標準となり、他の分野での発見加速にも繋がるでしょう。

元記事:

https://www.tohoku.ac.jp/en/press/an_aidriven_platform_for_accelerating_methane_pyrolysis_catalyst_discover

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.tohoku.ac.jp/en/press/an_aidriven_platform_for_accelerating_methane_pyrolysis_catalyst_discovery.html


SCM社、MLポテンシャルとGPU最適化で材料化学シミュ
レーションを高速化する「AMS2026」をリリース

概要

SCM社は、生体分子、触媒、MOF（金属有機構造体）、無機材料の化学的カバー範囲
を拡大し、機械学習ポテンシャル（eSEN、MACE、UMA）の主要な進歩を特徴とする
ソフトウェアリリース「AMS2026」を発表しました。このアップデートは、GPU最適

化による性能向上を提供し、電子構造機能の強化、OLEDおよびマルチスケールワーク
フローの改善、スマートなGUIツール、VASP統合を含んでいます。AMS2026は、自動
化され再現性のある研究を効率化し、材料シミュレーションの生産性を大幅に向上さ

せます。

公開日 2026年06月05日  SCM (Scientific Computing & Modelling)  オランダ



詳細

主要成果

科学計算・モデリング（SCM）社は、材料科学および化学分野の研究者を対象とした包
括的なシミュレーションソフトウェアの最新版「AMS2026」をリリースしました。この
バージョンは、機械学習ポテンシャル（eSEN、MACE、UMA）の著しい進歩を特徴と
し、生体分子、触媒、金属有機構造体（MOF）、および無機材料といった多様な材料系
の化学的カバー範囲を大幅に拡大しています。GPU最適化による性能向上が図られ、ワ
ークフローの高速化とより正確な結果の導出を可能にします。

技術・臨床詳細

AMS2026は、従来の物理ベースの計算手法と最新の機械学習技術を融合させることで、
材料シミュレーションの精度と効率を同時に高めています。特に、新しい機械学習ポテ
ンシャルであるeSEN、MACE、UMAは、原子間の相互作用をより高速かつ高精度に記述
することを可能にし、大規模な分子動力学シミュレーションやモンテカルロシミュレー
ションの実行を現実的にします。GPU（グラフィック処理ユニット）最適化された計算
カーネルは、これらのシミュレーションの実行速度を劇的に向上させ、研究者がより短
時間で複雑な問題を解決できるよう支援します。さらに、電子構造計算機能の強化は、
材料の電気的・光学的特性の予測精度を高め、有機EL（OLED）デバイスの設計やマル
チスケールモデリングワークフローの改善に貢献します。スマートなグラフィカルユー
ザーインターフェース（GUI）ツールと広く利用されているVASP（Vienna Ab initio

Simulation Package）との統合は、研究者がより容易に、かつ再現性の高い形で計算研
究を行えるように設計されています。

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、医薬品など多くの産業において革新の
原動力となっています。しかし、材料の挙動を原子レベルから予測し、その機能を最適
化するプロセスは、膨大な計算資源と時間を必要とする複雑な課題です。機械学習技
術、特に機械学習ポテンシャルの進展は、この課題を解決するための強力な手段として
登場しました。これにより、量子力学に基づいた高精度な計算のコストを大幅に削減し
つつ、大規模システムをシミュレーションすることが可能になりました。AMS2026のリ
リースは、この分野の最新の研究成果を産業界や学術界に提供し、AIと高性能計算の融
合による材料開発の加速を支援するものです。



今後の展望

AMS2026は、材料科学者がより複雑で現実的な材料システムを探求するための道を拓き
ます。生体分子と材料の相互作用、高度な触媒反応、新しいMOFの設計、および次世代
無機材料の開発といった分野において、より深い洞察と迅速な設計サイクルを可能にす
るでしょう。GPUの活用は、今後さらに大規模なシミュレーションとAIモデルの訓練に
不可欠となり、材料インフォマティクス分野全体の発展を牽引します。SCMは、継続的
なソフトウェア開発を通じて、研究者が直面する新たな課題に対応し、自動化された信
頼性の高い計算科学ツールを提供し続けることが期待されます。

元記事: https://www.scm.com/news/ams2026-released/

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.scm.com/news/ams2026-released/


クイーンズランド工科大学、バッテリー不要デバイス実現
へ量子効果制御法を発見

概要

クイーンズランド工科大学（QUT）が主導する研究チームが、先進材料における量子

効果を制御し、バッテリーなしで電子機器に電力を供給する可能性を開拓しました。
この「非線形ホール効果」は、交流（AC）電気信号を直接直流（DC）に変換する能力

を持ち、周囲環境からエネルギーを収集することでバッテリーフリーデバイスの実現
に繋がります。この技術は室温での安定性を示し、温度によってチューニング可能で
あるため、実用化に向けた重要な一歩となります。

公開日 2026年06月04日  ScienceDaily (Queensland University of Technology)  オーストラリ
ア



詳細

主要成果

クイーンズランド工科大学（QUT）が主導する国際的な研究チームは、先進材料におけ
る特定の量子効果を精密に制御する画期的な方法を発見しました。この発見は、従来の
バッテリーに依存しない新たな電力供給源を開発する可能性を開き、電子デバイスの設
計と機能に革命をもたらす潜在力を持っています。

技術・臨床詳細

この研究の中心となるのは、「非線形ホール効果」と呼ばれる量子現象です。通常、ホ
ール効果は磁場中で電流が流れる際に、電流と磁場に垂直な方向に電圧が発生する現象
ですが、QUTの研究チームは、特定の先進材料において、磁場がない状況でも交流
（AC）電気信号を直接直流（DC）に変換できる非線形ホール効果を操作する方法を発
見しました。この特性は、環境中に存在する微弱な電磁波や熱エネルギーなどの交流エ
ネルギーを効率的に収集（ハーベスティング）し、これをデバイスが利用できる直流電
力に変換することを可能にします。これにより、理論的には、従来のバッテリーを必要
とせずに電子機器に継続的に電力を供給できるようになります。研究チームは、この効
果が室温で安定して機能することを実証しており、さらに温度を調整することでその特
性をチューニングできることも確認しました。この温度によるチューニング可能性は、
様々なアプリケーションニーズに合わせてデバイスの性能を最適化する上で極めて重要
です。

背景・業界文脈

現代社会は、スマートフォンからIoTセンサー、医療機器に至るまで、膨大な数のバッ
テリー駆動型電子デバイスに依存しています。しかし、バッテリーの充電、寿命、環境
への影響は、常に主要な課題となっています。バッテリーフリーデバイスの実現は、こ
れらの課題を一挙に解決し、持続可能で、より利便性の高い社会を構築するための大き
な推進力となります。量子効果を利用したエネルギーハーベスティングは、この目標を
達成するための最先端のアプローチの一つであり、従来の太陽電池や振動発電では効率
が低かったり、設置場所に制約があったりする環境でもエネルギーを収集できる可能性
を秘めています。QUTの研究は、この分野における理論的理解と実践的応用への道を切
り開くものです。



今後の展望

この画期的な発見は、初期段階にあるものの、バッテリーフリーのウェアラブルデバイ
ス、環境センサー、埋め込み型医療機器、遠隔地でのIoTインフラなど、多岐にわたる
応用分野で大きな影響を与える可能性があります。今後の研究では、この非線形ホール
効果を持つ材料の探索と最適化、エネルギー変換効率のさらなる向上、そして実際のデ
バイスへの統合に向けた小型化と耐久性の確保が焦点となるでしょう。この技術が商業
的に実現すれば、バッテリー製造に伴う環境負荷の低減にも貢献し、持続可能なエレク
トロニクスの未来を創造する上で重要な役割を果たすと期待されます。

元記事: https://www.sciencedaily.com/releases/2026/06/260603023917.htm

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.sciencedaily.com/releases/2026/06/260603023917.htm


米国DOE国立研究所、AIと人間の専門知識融合で材料科
学・エネルギー研究を加速

概要

新世代の材料科学者たちは、伝統的な冶金学の専門知識とAIを含む最先端の計算アプ
ローチを融合し、エネルギー貯蔵、航空宇宙、製造分野における材料発見を加速して
います。2026年5月に開催された米国エネルギー省（DOE）国立研究所の会議では、AI

が材料科学とエネルギー研究を加速する役割について議論され、AIの結果を解釈し次
の実験を設計する上で人間の専門知識が不可欠であることが強調されました。

公開日 2026年06月11日  AI & Tech News Engine  米国



詳細

主要成果

材料科学の分野において、新世代の研究者たちは、従来の冶金学の深い知識と、人工知
能（AI）を含む最先端の計算アプローチを組み合わせることで、材料発見のプロセスを
劇的に加速させています。この融合アプローチは、エネルギー貯蔵、航空宇宙、製造と
いった戦略的に重要な分野でのイノベーションを推進する鍵となっています。

技術・臨床詳細

この新しいアプローチの中心は、人間の直感と経験に基づく知識（ドメイン知識）と、
AIが提供する強力なデータ解析能力およびパターン認識能力の相乗効果にあります。AI

は、大量の実験データ、シミュレーション結果、科学文献から新たな材料候補を提案し
たり、既存材料の特性を予測したりするのに優れています。しかし、AIが生成した結果
の解釈、特にその背後にある物理的・化学的原理の理解、そして次にどのような実験を
行うべきかの戦略的な決定には、依然として人間の専門知識が不可欠です。2026年5月
に開催された米国エネルギー省（DOE）国立研究所の科学者たちが集まる会議では、こ
の「AIと人間の協調」の重要性が強調されました。研究者たちは、AIが複雑なデータセ
ットからトレンドや異常を識別する能力を活用しつつ、最終的な意思決定や新しい仮説
の生成には人間の創造性と深い理解が不可欠であると認識しています。これにより、AI

が「何」をすべきかを素早く見つける一方で、人間が「なぜ」それが必要で「どのよう
に」進めるべきかを判断する、より効率的な研究開発サイクルが実現します。

背景・業界文脈

材料科学は、クリーンエネルギーへの移行、高性能航空機の開発、先進製造技術の実現
など、多くの現代的課題の解決に不可欠な基盤科学です。しかし、伝統的な材料開発
は、時間とコストがかかる試行錯誤のプロセスであり、ボトルネックとなってきまし
た。AIの進化は、この状況を変え、材料の探索空間を劇的に拡大し、発見速度を加速す
る可能性をもたらしています。DOEのような主要な政府機関が、このAIと人間が協調す
るアプローチを推進していることは、AIが単なるツールではなく、科学的発見の新たな
パラダイムの一部として広く受け入れられていることを示しています。これは、AIが人
間の仕事を奪うのではなく、人間の能力を拡張し、より困難な科学的課題に取り組むこ
とを可能にするという前向きなビジョンを反映しています。



今後の展望

AIと人間の専門知識の統合は、今後も材料科学研究の中心的なトレンドとなるでしょ
う。このアプローチは、エネルギー貯蔵（次世代バッテリーなど）、航空宇宙材料（軽
量かつ高強度な複合材料）、および先進製造（積層造形用材料など）といった分野で特
に大きな影響を与えることが期待されます。将来の展望としては、AIがより洗練された
仮説生成能力を持ち、人間の研究者がより複雑で戦略的な意思決定に集中できるように
なることが挙げられます。また、AIと人間のインタラクションを最適化するための新し
いツールや方法論の開発も進むでしょう。この協力関係は、これまでにない速度と深さ
で科学的発見を推進し、持続可能で技術的に進歩した社会の実現に貢献すると考えられ
ます。

元記事: https://www.frontiernews.ai/news/article/the-next-generation-of-materials-scientists-is-her-

37fe081a

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.frontiernews.ai/news/article/the-next-generation-of-materials-scientists-is-her-37fe081a
https://www.frontiernews.ai/news/article/the-next-generation-of-materials-scientists-is-her-37fe081a


ドイツ連邦科学技術宇宙省、3,000万ユーロを投じAIと自
律型ラボで触媒開発を加速するASCENDプロジェクトを開
始

概要

ドイツ連邦科学技術宇宙省（BMFTR）は、ヘルムホルツ・ツェントルム・ベルリンや

BASFを含む6つの研究・産業パートナーに3,000万ユーロを投じ、AI駆動型触媒開発を
加速する「ASCEND」プロジェクトを開始しました。このプロジェクトは、AI、シミュ
レーション、および自動自律型ラボ（SDL）を組み合わせたデジタル触媒技術を活用

し、持続可能な化学品生産のための高性能材料の発見を加速することを目指します。
AIはデジタルツインを自律的に構築・更新し、反復学習ループで実験を設計します。

公開日 2026年06月05日  e-conversion  ドイツ



詳細

主要成果

ドイツ連邦科学技術宇宙省（BMFTR）は、総額3,000万ユーロの資金提供を受け、ヘル
ムホルツ・ツェントルム・ベルリン（HZB）や世界的な化学企業BASFを含む6つの主要
な研究機関および産業パートナーが参加する「ASCEND」プロジェクトを開始しまし
た。このプロジェクトの目的は、AI駆動型触媒開発を劇的に加速し、持続可能な化学品
生産に必要な高性能材料の発見を効率化することです。

技術・臨床詳細

ASCENDプロジェクトは、最先端のAI技術、高度な計算シミュレーション、そして自動
自律型ラボ（Self-Driving Lab, SDL）を組み合わせることで、触媒開発のプロセスを根本
から変革しようとしています。具体的には、AIが以下の主要な役割を担います。第一
に、AIは材料のデジタルツインを自律的に構築および更新します。これは、現実世界の
材料特性と挙動を仮想空間で高精度に再現するモデルであり、材料設計の初期段階で迅
速な評価を可能にします。第二に、AIは反復学習ループに基づいて実験を設計します。
SDLはAIによって提案された実験を自動で実行し、生成されたデータをリアルタイムで
AIにフィードバックします。この閉ループシステムにより、AIモデルは自身の予測を継
続的に改善し、最も有望な触媒候補へと効率的に探索を進めることができます。例え
ば、特定の化学反応においてより高い選択性、活性、安定性を持つ触媒を、従来の数分
の1の時間とコストで発見することが期待されます。

背景・業界文脈

触媒は、化学産業、エネルギー生産、環境技術において不可欠な役割を果たす材料であ
り、その性能向上は、プロセス効率の向上、エネルギー消費の削減、および持続可能な
社会の実現に直結します。しかし、高性能な触媒の発見と最適化は、膨大な数の材料組
成と構造の組み合わせを探索する必要があるため、非常に時間とコストがかかる課題で
した。AI、シミュレーション、ロボット工学の進歩は、この伝統的なボトルネックを打
破する可能性をもたらし、マテリアルインフォマティクスおよび自律型ラボという新し
い研究開発パラダイムを生み出しています。ドイツ政府による3,000万ユーロという大
規模な資金投入は、この分野における欧州のリーダーシップを確立し、持続可能な化学
への移行を加速するための強いコミットメントを示しています。



今後の展望

ASCENDプロジェクトは、触媒開発の効率を飛躍的に向上させるだけでなく、新しいタ
イプの触媒材料や反応経路の発見にも道を拓くでしょう。このデジタル触媒技術は、医
薬品製造、ポリマー生産、排ガス処理など、多岐にわたる産業応用が期待されます。今
後、プロジェクトはAIモデルの精度と堅牢性の向上、SDLの自律性の強化、および産業
規模での実証を目指していくでしょう。これにより、ドイツ、ひいては欧州が、持続可
能な化学技術の分野で国際的な競争力をさらに高めることが期待されます。また、この
プロジェクトから得られる知見は、他の材料科学分野におけるAI駆動型発見の加速にも
寄与するでしょう。

元記事: https://www.e-conversion.de/ai-driven-catalyst-development-en/

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.e-conversion.de/ai-driven-catalyst-development-en/


ワシントン大学、AIと量子コンピューティング融合で積層
原子シートや量子コンピューター材料の開発を加速

概要

ワシントン大学の研究者たちは、人工知能（AI）と量子コンピューティングを組み合
わせることで、特に量子材料の開発を大幅に加速する方法を示しました。ある研究（6

月2日PNAS掲載）ではAIを用いて積層された原子シートの複雑な量子挙動をシミュレ

ートし、別の研究（6月8日Nature Communications掲載）では量子コンピューターが
自己改善型の設計ループを生成し、将来の量子コンピューターの構成要素となる新材
料を発見しました。これらの相補的なツールは、幅広い材料のデータセット構築を目

指しています。

公開日 2026年06月09日  University of Washington  米国



詳細

主要成果

ワシントン大学（UW）の研究者たちは、人工知能（AI）と量子コンピューティングと
いう二つの最先端技術を統合することで、特に量子材料の発見と開発プロセスを劇的に
加速する革新的なアプローチを実証しました。この統合戦略は、複雑な量子現象の理解
と、次世代技術の基盤となる新材料の創出に新たな道を開きます。

技術・臨床詳細

UWの研究は、AIと量子コンピューティングのそれぞれの強みを相補的に活用していま
す。具体的には、2026年6月2日にPNAS誌に掲載された研究では、AIモデルが積層され
た原子シート（例えばグラフェンなどの二次元材料の積層構造）のような複雑な量子シ
ステムの挙動を高精度でシミュレートすることに成功しました。これは、従来の計算手
法では解読が困難であった多体量子相互作用を、AIが効率的に学習し予測できることを
示しています。また、2026年6月8日にNature Communications誌に掲載された別の研究
では、量子コンピューターそのものが、自己改善型の材料設計ループを生成する能力が
実証されました。このシステムは、量子コンピューターの構成要素となる新しい超伝導
材料やトポロジカル材料などの候補を自律的に探索し、その特性を評価し、次の設計サ
イクルにフィードバックすることで、最適な材料を効率的に発見します。AIはデータ駆
動型の予測とパターン認識に優れ、量子コンピューターは複雑な量子力学的計算を本質
的に得意とするため、これらのツールを組み合わせることで、従来の限界を超えた材料
設計が可能になります。

背景・業界文脈

量子材料は、超伝導、量子情報科学、高性能エレクトロニクスなど、未来の技術を支え
る基盤となります。しかし、これらの材料の発見と最適化は、その複雑な量子挙動のた
め、非常に困難で時間のかかる作業でした。AIと量子コンピューティングはそれぞれ、
この課題に対する有望な解決策として注目されていますが、両者を統合することで、個
別の技術では達成できない相乗効果が期待されます。ワシントン大学のような主要な研
究機関がこの分野で先駆的な研究を進めることは、米国の科学技術リーダーシップを強
化し、次世代産業の発展を加速する上で極めて重要です。



今後の展望

AIと量子コンピューティングの組み合わせは、幅広い材料科学分野における発見の速度
と深さを根本的に変える可能性を秘めています。UWの研究チームは、これらの補完的
なツールを用いて、多種多様な材料の特性に関する包括的なデータセットを構築するこ
とを目指しています。将来的には、この統合アプローチが、クリーンエネルギー貯蔵、
高性能センサー、新しいタイプのコンピューティングデバイスなど、様々なアプリケー
ションに必要な革新的な材料をより迅速に発見するための標準的な手法となることが期
待されます。この進展は、材料科学の未開拓領域を解明し、人類の技術的フロンティア
を拡大する上で重要な役割を果たすでしょう。

元記事: https://www.washington.edu/news/2026/06/09/quantum-materials-ai-artificial-intelligence-

quantum-computing/

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.washington.edu/news/2026/06/09/quantum-materials-ai-artificial-intelligence-quantum-computing/
https://www.washington.edu/news/2026/06/09/quantum-materials-ai-artificial-intelligence-quantum-computing/


シンガポール国立大学、LLMとDFT、実験を統合しCO2と
廃棄物から尿素肥料を生成する触媒を設計

概要

シンガポール国立大学（NUS）の研究者たちは、大規模言語モデル（LLM）、密度汎
関数理論（DFT）、そして実験的検証を組み合わせた計算ガイド戦略を開発し、二酸
化炭素（CO2）と硝酸塩から効率的に尿素を生産するカドミウム修飾酸化鉄触媒を設

計しました。この統合アプローチは、最適な設計原理を特定し、望ましくない副反応
を抑制することで触媒発見を加速し、持続可能な化学変換におけるAIとシミュレーシ
ョンの可能性を実証します。

公開日 2026年06月04日  NUS Faculty of Science  シンガポール



詳細

主要成果

シンガポール国立大学（NUS）の研究者たちは、地球温暖化の原因となる二酸化炭素
（CO2）と窒素系廃棄物（硝酸塩）から、農作物の成長に不可欠な尿素肥料を効率的に
生産できる画期的な触媒を設計しました。この成果は、大規模言語モデル（LLM）と密
度汎関数理論（DFT）を用いた計算ガイド戦略を実験と統合することで達成され、持続
可能な化学合成の新たな道を拓くものです。

技術・臨床詳細

研究チームは、CO2と硝酸塩を反応させて尿素を生成する電気化学的プロセスに注目し
ました。このプロセスを効率化するため、彼らはまずLLMを活用して既存の科学文献や
データベースから触媒候補材料に関する広範な情報を抽出し、有望な元素の組み合わせ
や構造モチーフを特定しました。次に、DFT計算を用いてこれらの候補材料の電子構造
や反応経路を原子レベルで詳細にシミュレーションし、触媒活性と選択性を最大化する
ための設計原理を導き出しました。この計算結果に基づき、研究チームはカドミウムで
修飾された酸化鉄触媒を合成しました。実験的検証の結果、この触媒は、CO2と硝酸塩
から尿素を生成する際に高い効率と選択性を示し、従来の手法で課題となっていた望ま
しくない副反応（例えば、窒素ガスやアンモニアの生成）を効果的に抑制できることが
確認されました。この三位一体のアプローチ—LLMによる知識発見、DFTによる理論的
最適化、そして実験による実証—が、複雑な化学変換における触媒設計のボトルネック
を打破する鍵となりました。

背景・業界文脈

CO2排出量の削減と窒素系廃棄物の有効活用は、現代社会が直面する最も緊急な環境課
題の一つです。同時に、世界的な食料需要の増加に伴い、尿素肥料の持続可能な生産も
極めて重要です。従来の尿素生産はエネルギー集約型であり、多くのCO2を排出しま
す。NUSの研究は、これらの課題を同時に解決する可能性を秘めており、CO2を単なる
廃棄物ではなく、価値ある化学品へと変換する「カーボンリサイクル」の概念を具現化
するものです。AIと計算科学の進歩は、このような複雑な触媒設計において、従来の方
法では不可能だった速度と精度でイノベーションを推進することを可能にしています。



今後の展望

今回設計されたカドミウム修飾酸化鉄触媒は、まだ実験室規模の成果ですが、その効率
と選択性の高さから、今後の大規模化と商業化に向けた大きな可能性を秘めています。
研究チームは、触媒の耐久性向上、コスト削減、そしてより広範な反応条件での性能評
価に焦点を当てるでしょう。この技術が実用化されれば、化学産業におけるCO2排出量
の削減と、持続可能な農業への貢献が期待されます。また、LLMとDFT、実験を統合す
るこの計算ガイド戦略は、他の多相触媒反応や、複雑な分子設計への応用にも道を拓
き、材料科学におけるAIの役割をさらに拡大するモデルケースとなるでしょう。

元記事: https://www.science.nus.edu.sg/blog/2026/06/a-smarter-catalyst-to-turn-carbon-dioxide-and-

waste-into-fertiliser/

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.science.nus.edu.sg/blog/2026/06/a-smarter-catalyst-to-turn-carbon-dioxide-and-waste-into-fertiliser/
https://www.science.nus.edu.sg/blog/2026/06/a-smarter-catalyst-to-turn-carbon-dioxide-and-waste-into-fertiliser/


Dunia Innovations社、AI駆動型材料発見の産業化を目指
しベルリンのGigaLabに2億8,000万ユーロを投資

概要

Dunia Innovationsは、AI駆動型材料発見を産業化するための新たな一歩として、ドイ
ツのベルリンに建設されるGigaLab施設に2億8,000万ユーロを投資しました。この大規
模投資は、エネルギー貯蔵、触媒、半導体、および重要原材料の代替といった分野で

の応用研究に焦点を当てており、材料科学における自律型ラボインフラに対する欧州
からの最大級のコミットメントを示しています。

公開日 2026年06月08日  Scouts by Yutori  ドイツ



詳細

主要成果

Dunia Innovationsは、AI駆動型材料発見の産業化を強力に推進するため、ドイツの首都
ベルリンに建設されるGigaLab施設に、実に2億8,000万ユーロという巨額の投資を行う
ことを発表しました。この戦略的な動きは、材料科学分野におけるイノベーションサイ
クルを加速し、特にエネルギー、エレクトロニクス、資源問題といった欧州が直面する
主要な課題に対する解決策を提供することを目指しています。

技術・臨床詳細

ベルリンGigaLabは、最先端のAI技術と高度に自動化されたロボット実験システムを統
合した、次世代の自律型ラボ（Autonomous Lab）インフラとなります。この施設で
は、AIモデルが材料の設計候補を生成し、ロボットがそれらを自動で合成・評価し、得
られたデータをリアルタイムでAIにフィードバックするという「閉ループ学習」プロセ
スが実行されます。これにより、人間の介入を最小限に抑えつつ、膨大な数の材料候補
を高速かつ効率的に探索・最適化することが可能になります。GigaLabの研究活動は、
以下の主要分野に焦点を当てています。

エネルギー貯蔵: 次世代バッテリー材料や燃料電池材料の開発を通じて、クリーンエ
ネルギー貯蔵技術のブレークスルーを追求します。

触媒: 化学反応の効率を高め、環境負荷を低減する新規触媒の発見を目指します。

半導体: 高性能かつ持続可能な半導体材料の開発により、エレクトロニクス産業の進
歩を支援します。

重要原材料代替: 希少かつ地政学的リスクが高い原材料に代わる、新しい代替材料の
探索と開発を行います。

この施設は、材料科学の研究開発を従来の試行錯誤型のアプローチから、データ駆動型
かつAI駆動型のアプローチへと完全に転換させることを目的としています。



背景・業界文脈

材料科学におけるイノベーションの加速は、気候変動への対応、デジタル化の推進、お
よび経済的安全保障の確保にとって不可欠です。欧州連合（EU）は、特に重要原材料へ
の依存度を低減し、クリーンテクノロジー分野での自律性を高めることを喫緊の課題と
しています。AIと自律型ラボの融合は、この課題を解決するための強力な手段として期
待されており、従来の材料開発に要する時間とコストを劇的に削減する潜在力を持って
います。Dunia Innovationsによる今回の投資は、欧州がこの分野で世界のリーダーシッ
プを確立しようとする強い意思と、実用化に向けた大規模なコミットメントを示してい
ます。

今後の展望

ベルリンGigaLabへの2億8,000万ユーロの投資は、材料科学における研究開発の速度と
規模を再定義するでしょう。今後は、GigaLabが様々な産業分野のパートナーと連携
し、AI駆動型材料発見の具体的な成果を出すことが期待されます。これにより、新製品
の市場投入が加速され、欧州全体の産業競争力と持続可能性が強化されることになりま
す。また、この施設は、次世代の材料科学者やAIエンジニアを育成するためのハブとし
ても機能し、長期的なイノベーションエコシステムの構築に貢献するでしょう。

元記事: https://scouts.yutori.com/e1b7f8cf-7ae1-46ca-b4cc-1df816cd7649

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://scouts.yutori.com/e1b7f8cf-7ae1-46ca-b4cc-1df816cd7649


研究者、AIで化学反応の遷移状態を高速かつ高精度に予測
する「React-OT」を開発

概要

研究者たちは、化学反応の遷移状態を前例のない速度と精度で予測できる機械学習ア
プローチ「React-OT」を開発しました。この技術は、創薬、触媒設計、および材料科
学の分野における開発プロセスを大幅に加速させます。React-OTは、従来の計算手法

が抱えるコスト制約を克服し、複雑な反応ネットワークのより包括的な探索を可能に
することで、潜在的な反応メカニズムの迅速なスクリーニングを実現します。

公開日 2026年06月10日  The Research Code  不明



詳細

主要成果

研究者たちは、化学反応の最も重要な中間段階である遷移状態を、これまでにない速度
と高精度で予測できる新たな機械学習アプローチ「React-OT」を発表しました。この画
期的な技術は、創薬、触媒設計、および先端材料科学といった多岐にわたる分野におけ
る研究開発サイクルを劇的に短縮する可能性を秘めています。

技術・臨床詳細

化学反応が進行する際には、反応物が高エネルギーな中間状態（遷移状態）を経て生成
物へと変化します。この遷移状態のエネルギーと構造を正確に特定することは、反応速
度や選択性を理解し、制御するために極めて重要ですが、従来の計算化学手法（例：密
度汎関数理論、量子化学計算）では、計算負荷が高く、大規模な分子や複雑な反応ネッ
トワークに対しては膨大な時間と計算リソースを必要としました。React-OTは、機械学
習モデルを活用することで、このボトルネックを解消します。具体的には、既存の大量
の反応データから遷移状態の特性を学習し、未知の反応系に対して遷移状態の構造とエ
ネルギーを高速に予測します。この手法は、従来の第一原理計算に比べて、計算コスト
を桁違いに削減しながらも、同等レベルの精度を維持できることが示されています。こ
れにより、これまで探索が困難だった複雑な多段階反応や、膨大な数の触媒候補に対す
る反応経路のスクリーニングが、実用的な時間スケールで可能になります。例えば、特
定のターゲット分子を合成するための最適な反応条件や触媒を、迅速に特定できるた
め、創薬におけるリード化合物の最適化や、新しい触媒材料の設計効率が飛躍的に向上
します。

背景・業界文脈

化学産業、製薬産業、材料産業は、新製品の開発において常に革新を追求しています。
しかし、その根幹をなす化学反応の理解と最適化は、しばしば時間とリソースを大量に
消費するプロセスでした。特に、遷移状態の探索は計算科学の中でも最も困難な課題の
一つであり、これがイノベーションの速度を制限する主要因となっていました。AI、特
に深層学習モデルの進歩は、このような複雑な科学的課題に対する新たな解決策を提供
し始めています。React-OTの開発は、マテリアルインフォマティクスやケモインフォマ
ティクス分野における機械学習の応用が、基礎的な化学反応の理解から産業的な応用ま
で、幅広い領域で具体的なブレークスルーを生み出しつつあることを示しています。



今後の展望

React-OTは、化学反応の設計と最適化におけるゲームチェンジャーとなる可能性があり
ます。今後、この技術は、より多様な反応タイプや材料系への適用範囲を拡大し、さら
に複雑な反応ネットワーク全体の自動生成と評価へと進化していくでしょう。これによ
り、製薬会社は新薬候補の合成経路をより効率的に設計でき、化学企業はより環境に優
しく経済的な触媒プロセスを開発できるようになります。材料科学者にとっては、特定
の機能を持つ分子やポリマーを設計する上での強力なツールとなり、持続可能な社会の
実現に向けたグリーンケミストリーの推進にも貢献すると期待されます。この技術の実
用化は、研究開発の速度を加速し、イノベーションの新たな波を生み出すでしょう。

元記事: https://www.theresearchcode.com/articles/ai-predicts-chemical-reaction-pathways

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.theresearchcode.com/articles/ai-predicts-chemical-reaction-pathways


IJCRT.org論文、AIと数学的モデリングの融合が材料工学
に革命をもたらし発見を加速と提唱

概要

IJCRT.orgに掲載された論文は、数学的モデリングとAIの組み合わせが、予測的な洞察
を提供し、材料発見を加速することで材料工学に革命をもたらしていると論じていま
す。機械学習、深層学習、強化学習が、合金、ポリマー、触媒、バッテリー材料の特

性予測、微細構造解析、プロセス最適化に活用されています。米国のマテリアルズ・
ゲノム・イニシアティブ（MGI）は、この相乗効果を通じて発見を加速する主要な推
進力として強調されています。

公開日 2026年06月06日  IJCRT.org  インド



詳細

主要成果

IJCRT.orgで公開された最新の論文は、数学的モデリングと人工知能（AI）の強力な融合
が、材料工学の分野に革命的な変化をもたらし、新材料の発見と開発の速度を劇的に加
速していると主張しています。この組み合わせは、材料科学者がこれまで直面してきた
複雑な課題に対する、前例のない予測的洞察と効率的な解決策を提供します。

技術・臨床詳細

この論文は、機械学習（ML）、深層学習（DL）、強化学習（RL）といったAIの中核技
術が、材料工学の様々な側面でどのように応用されているかを詳細に解説しています。
具体的には、AIモデルは、膨大な実験データやシミュレーションデータから学習し、以
下のタスクにおいて優れた性能を発揮します。

特性予測: 合金、ポリマー、触媒、バッテリー材料などの物理的、化学的、機械的特
性を、実験を行う前に高精度で予測します。これにより、試行錯誤のプロセスが大幅
に削減されます。

微細構造解析: 材料の微細構造（結晶粒界、相分離、欠陥など）と巨視的な特性との
複雑な関係を解明し、材料の性能を最適化するための指針を提供します。

プロセス最適化: 材料の製造プロセス（例：熱処理、積層造形）のパラメータをAIが
調整し、望ましい特性を持つ材料を効率的に生産するための最適な条件を導き出しま
す。

論文では、特に米国の「マテリアルズ・ゲノム・イニシアティブ（MGI）」が、このAI

と数学的モデリングの相乗効果を促進し、データ共有、標準化、計算ツールの開発を通
じて材料発見の加速に貢献している主要な推進力として強調されています。MGIの目標
は、新材料の市場投入までの期間とコストを半減させることです。



背景・業界文脈

新材料の発見は、クリーンエネルギー、医療、航空宇宙、情報技術など、多くの革新的
技術の進歩に不可欠な要素です。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が主流であり、イノベーションの速度を制限していました。数学的
モデリングは古くから材料科学で用いられてきましたが、AIの登場により、その予測能
力とデータ解析能力が飛躍的に向上しました。この融合は、材料科学者がより複雑なシ
ステムや、従来の経験則では探求が困難だった材料空間を効率的に探索することを可能
にします。

今後の展望

AIと数学的モデリングの統合は、材料工学分野における研究開発の未来を形作る重要な
トレンドであり続けるでしょう。今後、AIモデルの精度と解釈可能性のさらなる向上が
期待されます。また、AIと自律型ラボシステムの連携が強化され、完全に自動化された
材料発見プラットフォームが実現することで、新材料の市場投入期間がさらに短縮され
る可能性があります。この進展は、持続可能な社会の実現に必要な革新的な材料ソリュ
ーションの創出を加速し、産業界に大きな経済的価値をもたらすと予測されます。

元記事: https://www.ijcrt.org/papers/IJCRT2606170.pdf

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.ijcrt.org/papers/IJCRT2606170.pdf


arXiv論文、原子間ポテンシャルの機械学習基盤モデルに
おける6つの未解決課題を提示

概要

arXivに掲載された論文は、原子モデリングにおける機械学習（ML）の急速な進歩と、
原子間ポテンシャルが材料科学の中心的なツールとなっている状況をレビューしてい
ます。本論文は、ML原子間ポテンシャル（MLIP）基盤モデルの開発における主要な課

題と機会として6つの未解決質問を議論しており、多様な分光データや顕微鏡画像を構
造から予測できるマルチフィデリティ学習およびマルチモーダルモデルの必要性を強
調しています。これにより、原子レベルでの材料シミュレーションの信頼性と汎用性

を高めることが目指されます。

公開日 2026年06月11日  arXiv  米国



詳細

主要成果

arXivで公開された新しい論文は、原子モデリングの分野における機械学習（ML）の急
速な発展を詳細にレビューし、特に機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）が材料科学に
おいて不可欠なツールとなっている現状を分析しています。本論文は、MLIP基盤モデル
のさらなる進歩のために解決すべき6つの主要な未解決課題を提示しており、マルチフ
ィデリティ学習およびマルチモーダルモデルの開発が次のフロンティアであることを強
調しています。

技術・臨床詳細

原子間ポテンシャルは、材料の物理的特性を原子レベルでシミュレーションするための
計算手法において中心的な役割を果たします。従来のポテンシャルは、経験的パラメー
タ化や第一原理計算に基づいて構築されてきましたが、その精度と計算コストの間には
トレードオフがありました。MLIPは、量子力学計算（例：密度汎関数理論）から得られ
る高精度のデータを学習することで、量子精度に近い予測を維持しつつ、古典的な分子
動力学シミュレーションの速度で動作することを可能にします。これにより、大規模シ
ステムや長時間のシミュレーションが現実的になります。本論文で議論される6つの未
解決課題は、主にMLIP基盤モデルが直面する限界と可能性を浮き彫りにしています。例
えば、多様な化学環境や極限条件（高温、高圧など）における予測能力の堅牢性、訓練
データセットのバイアスと不確実性の定量化、そして様々なタイプのデータ（分光デー
タ、顕微鏡画像、反応経路など）を統合して予測するマルチモーダル学習の必要性など
が挙げられます。特に、単一の構造情報からだけでなく、異なる解像度や種類のデータ
を利用して材料特性を予測できるマルチフィデリティ学習とマルチモーダルモデルは、
MLIPの汎用性と予測能力を大きく向上させると期待されています。

背景・業界文脈

材料設計、新薬開発、触媒発見など、多くの科学技術分野において、原子レベルでの材
料の挙動理解は不可欠です。MLIPの登場は、この理解を深めるための計算ツールを大き
く進化させ、従来のシシミュレーション手法では到達できなかった複雑な材料システム
の探索を可能にしました。しかし、MLIP基盤モデルは依然として初期段階にあり、その
適用範囲や信頼性には限界があります。この論文は、MLIPコミュニティ全体が直面する
これらの課題を体系的に整理し、将来の研究方向性を示すことで、この分野の健全な発
展を促進する重要な貢献をしています。



今後の展望

本論文で提示された課題の解決は、MLIP基盤モデルをより堅牢で汎用性の高いツールへ
と進化させるためのロードマップを提供します。マルチフィデリティ学習とマルチモー
ダルモデルの開発は、AIが材料科学者に対して、構造情報だけでなく、その材料が光や
電子、原子間力とどのように相互作用するかといったより深い洞察を提供することを可
能にするでしょう。これにより、AI駆動型材料発見の速度と精度がさらに向上し、持続
可能なエネルギー材料、高性能エレクトロニクス、および新しい医療技術の創出が加速
されることが期待されます。MLIPは、今後も材料科学研究の最前線で中心的役割を果た
すでしょう。

元記事: https://arxiv.org/html/2606.07327v2

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2606.07327v2


arXiv論文、自動化・大規模並列化された機械学習原子間
ポテンシャル構築ワークフロー「AutoPot」を発表

概要

arXivで公開されたプレプリントは、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）を自動化か
つ大規模に並列化して構築するワークフロー「AutoPot」を発表しました。MLIPは原
子モデリングに量子精度をもたらし、量子的に正確なマルチスケールシミュレーショ

ンを可能にし、化学組成の変化が材料特性に与える影響を探求する上で不可欠です。
AutoPotは、Moment Tensor Potentialsのようなアクティブラーニング戦略を利用し、
包括的なトレーニングセット作成の課題に対応することで、材料科学における計算効

率を大幅に向上させます。

公開日 2026年06月09日  arXiv  米国



詳細

主要成果

arXivで公開されたプレプリント論文は、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）の構築
プロセスを完全に自動化し、大規模に並列化する新しいワークフロー「AutoPot」を発
表しました。この革新的なアプローチは、材料の原子モデリングに量子レベルの精度を
もたらし、広範な材料特性の探索と予測をこれまでにない効率で可能にします。

技術・臨床詳細

MLIPは、材料シミュレーションにおいて量子力学的精度と古典的な分子動力学の計算速
度を両立させることで、長年の課題を解決してきました。しかし、高精度なMLIPを構築
するためには、適切な訓練データセット（通常は第一原理計算から生成される原子の力
とエネルギーのデータ）の作成がボトルネックとなっていました。この訓練データセッ
トは、材料が取りうる様々な構造、温度、圧力、化学組成に対応している必要があり、
その生成には多大な専門知識と計算資源が必要でした。AutoPotは、この複雑なデータ
生成プロセスを自動化することで、MLIP構築の障壁を劇的に下げます。具体的には、
Moment Tensor Potentials（MTPs）などの最先端のアクティブラーニング戦略を統合し
ています。アクティブラーニングとは、MLIPが自身の予測の不確実性が高い領域を特定
し、その領域で追加の第一原理計算を要求することで、訓練データセットを効率的に拡
張する手法です。AutoPotは、このプロセスを大規模に並列実行することで、包括的か
つ最適化された訓練データセットを迅速に生成し、堅牢で高精度なMLIPを構築します。
これにより、化学組成のわずかな変化が材料の構造安定性、機械的強度、熱伝導率など
の特性にどのように影響するかを、量子精度で大規模にシミュレーションできるように
なります。



背景・業界文脈

新材料の発見と設計は、エネルギー、エレクトロニクス、航空宇宙、バイオメディカル
など、多くの産業において革新の鍵を握っています。高性能な材料を効率的に開発する
ためには、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、大規模システムや複雑な材料の特性を十分に捕捉することができませんでした。
MLIPの登場は、このギャップを埋めるものとして期待されてきましたが、その構築にお
ける人的・計算資源のボトルネックが実用化を阻んでいました。AutoPotのような自動
化されたワークフローは、マテリアルインフォマティクス分野における重要な進歩であ
り、より多くの研究者やエンジニアが高精度なMLIPを利用できるようになることで、材
料開発の民主化を促進します。

今後の展望

AutoPotの導入は、MLIPの適用範囲を大幅に拡大し、これまで計算が困難であった複雑
な多成分合金、高分子複合材料、界面現象などの研究を可能にするでしょう。将来的に
は、AutoPotが自律型ラボシステムと統合され、実験データと計算データの両方を活用
して、完全に自動化された材料発見プラットフォームへと進化することが期待されま
す。これにより、材料の設計から特性評価、そして最終的な合成に至るまでのサイクル
が劇的に短縮され、新材料の市場投入期間が大幅に短縮されることになります。この技
術は、持続可能なエネルギー材料、高性能デバイス、および革新的な製造技術の開発に
大きく貢献すると期待されます。

元記事: https://arxiv.org/html/2601.01185v2

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2601.01185v2


Intel Market Researchレポート: 空間コンピューティング
生成AI材料・化学技術市場、2026年に37.8億ドル規模へ

概要

本記事はIntel Market Researchが発行した市場調査レポートの概要紹介です。グローバ
ル空間コンピューティング生成AI材料・化学技術市場は、2026年に37.8億ドル規模に
成長すると予測されています。この成長は、空間コンピューティングプラットフォー

ムと生成AIの融合によって駆動されており、これにより分子構造の3Dシミュレーショ
ンと最適化された合成経路の生成が可能になります。主要企業は戦略的パートナーシ
ップを結び、クラウドベースの生成設計サービスを開始しています。

公開日 2026年06月07日  Intel Market Research  多国籍



詳細

レポート概要

本記事はIntel Market Researchが発行した市場調査レポートの概要紹介です。このレポ
ートは、「空間コンピューティング生成AI材料・化学技術」市場に焦点を当て、その現
状と将来予測を分析しています。対象市場は、空間コンピューティングプラットフォー
ムと生成AIが融合した技術であり、材料科学、化学、製造業における革新的な応用を可
能にするものです。調査対象地域はグローバル市場全域で、調査期間は2026年から
2034年にわたっています。

主要な調査結果

レポートによると、グローバル空間コンピューティング生成AI材料・化学技術市場は、
2026年には37.8億ドルに達すると予測されています。この市場は、空間コンピューティ
ング技術が分子構造のリアルタイム3Dシミュレーションを可能にし、生成AIがこれらの
シミュレーションに基づいて最適な材料設計や合成経路を提案することで、今後も急速
な成長が見込まれています。この技術の融合は、先端製造、ヘルスケア、エネルギー貯
蔵といった主要産業において、製品開発サイクルを大幅に短縮する効果をもたらしま
す。市場の主要プレイヤーは、競争力を高めるために戦略的なパートナーシップを積極
的に締結し、クラウドベースの生成設計サービスの提供を開始するなど、市場の拡大を
推進しています。

発行会社について

Intel Market Researchは、様々な産業分野にわたる詳細な市場調査レポートを提供する
グローバルな調査会社です。同社は、最新の市場トレンド、成長ドライバー、課題、競
争環境に関する深い洞察を提供し、企業が戦略的な意思決定を行うための情報基盤を支
援しています。

元記事: https://www.intelmarketresearch.com/spatial-computing-generative-ai-materials-chemicals-

technology-market-48735

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.intelmarketresearch.com/spatial-computing-generative-ai-materials-chemicals-technology-market-48735
https://www.intelmarketresearch.com/spatial-computing-generative-ai-materials-chemicals-technology-market-48735


INX社とAlbert Invent社が戦略的提携、AI活用でR&D業
務のイノベーション加速へ

概要

材料科学企業のINXは、AIネイティブなR&Dオペレーティングシステムを提供する
Albert Inventとの戦略的提携を発表し、R&D業務におけるAI駆動型イノベーションを
促進します。Albert Inventは、INXの科学チームが実験データの収集・整理、独自のデ

ータを用いた実験設計、配合性能の予測、材料最適化のためのAIツール活用を支援し
ます。このパートナーシップは、AI対応のR&Dインフラを構築し、すべての実験を通
じて発見を加速することを目標としています。

公開日 2026年06月09日  Business Wire  米国



詳細

主要成果

材料科学分野の大手企業であるINXは、AIネイティブなR&Dオペレーティングシステム
（OS）のリーディングプロバイダーであるAlbert Inventとの戦略的提携を発表しまし
た。この提携は、INXのグローバルな研究開発（R&D）業務全体でAI駆動型イノベーシ
ョンを加速することを目的としており、新材料の開発プロセスを効率化し、市場投入ま
での時間を短縮することを目指します。

技術・臨床詳細

このパートナーシップの中核は、Albert InventのAIプラットフォームをINXのR&Dワー
クフローに深く統合することにあります。Albert Inventのシステムは、INXの科学者た
ちが直面するデータの課題を解決するための強力なツールを提供します。具体的には、
Albertは以下の機能を支援します。

実験データの収集と整理: 構造化されていない多様な実験データを効率的に収集し、
AIが利用しやすい形式に整理します。

独自のデータを用いた実験設計: INXが長年にわたって蓄積してきた独自の実験デー
タと知見をAIモデルに学習させ、新しい実験条件や材料組成を最適化するためのイン
テリジェントな提案を行います。

配合性能の予測: AIモデルが、様々な材料配合の物理的、化学的、機能的性能を事前
に予測することで、不要な実験の数を削減し、開発コストと時間を節約します。

材料最適化のためのAIツール活用: 科学者は、直感的なインターフェースを通じてAI

ツールを活用し、目標とする特性を持つ材料を効率的に探索・設計できます。

この統合により、INXはAIが導き出すデータ駆動型洞察を活用し、研究者がより複雑な
問題に集中できる環境を構築します。これは、R&Dの「デジタルツイン」を構築し、実
験のライフサイクル全体を通じて継続的な学習と最適化を可能にするものです。



背景・業界文脈

材料科学の分野では、新たな特性を持つ材料の発見が製品革新の鍵を握っています。し
かし、そのR&Dプロセスは、膨大な時間、コスト、そして試行錯誤を伴うことが多く、
イノベーションのボトルネックとなってきました。近年、AIとマテリアルインフォマテ
ィクスの進展は、この状況を根本的に変える可能性をもたらしています。Albert Invent
のような専門企業は、このニーズに応える形で、R&Dプロセスのデジタル化とAI化を支
援するソリューションを提供しています。INXのような老舗の材料企業がこのようなAI

スタートアップと提携することは、業界全体でAIがR&D戦略の中核に据えられつつある
ことを明確に示しています。

今後の展望

この戦略的提携は、INXが次世代の高性能材料を開発する上で強力な競争優位性を確立
するのに役立つでしょう。AI対応のR&Dインフラの構築により、新しいインク、コーテ
ィング、または特殊化学品の開発が加速され、製品の性能向上、コスト削減、持続可能
性の向上に貢献することが期待されます。また、このパートナーシップは、材料科学分
野におけるAIとデジタル化の成功事例として、他の産業プレイヤーにも波及効果をもた
らす可能性があります。両社は、継続的な協業を通じて、材料R&Dの未来を形作る重要
な役割を果たすことが期待されます。

元記事: https://www.businesswire.com/news/home/20260609783241/en/INX-Announces-Strategic-

Collaboration-with-Albert-Invent-to-Unlock-AI-Powered-Innovation-Across-Its-RD-Operations

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.businesswire.com/news/home/20260609783241/en/INX-Announces-Strategic-Collaboration-with-Albert-Invent-to-Unlock-AI-Powered-Innovation-Across-Its-RD-Operations
https://www.businesswire.com/news/home/20260609783241/en/INX-Announces-Strategic-Collaboration-with-Albert-Invent-to-Unlock-AI-Powered-Innovation-Across-Its-RD-Operations


PhysicsX社、産業工学シミュレーションを数日から数秒に
短縮するAI技術で1.35億ドルを調達、評価額約1.7億ドル
に

概要

ロンドンを拠点とするAIスタートアップのPhysicsXは、産業工学シミュレーション時間

を数日から数秒に短縮する深層学習活用AI技術により、シリーズBで1億3500万ドルの
資金調達に成功しました。これにより、同社の総資金調達額は1億7000万ドル近くに
達しました。シーメンスやアプライド・マテリアルズといった戦略的投資家が参加し

ており、今回の投資は、AIが産業設計の基盤となる層として市場に受け入れられてい
ることを示しています。

公開日 2026年06月09日  The AI World  英国



詳細

主要成果

ロンドンを拠点とするAIスタートアップPhysicsXは、産業工学シミュレーションの実行
時間を従来の数日からわずか数秒へと劇的に短縮する、深層学習を活用したAI技術を開
発し、シリーズBで1億3500万ドルという巨額の資金調達に成功しました。この資金調
達により、同社の累計調達額は1億7000万ドル近くに達し、産業界におけるAIの重要性
が明確に示されました。

技術・臨床詳細

PhysicsXのAIプラットフォームは、物理シミュレーションにおけるボトルネックを解消
するために、高度な深層学習モデルと物理法則を組み合わせた「物理学に基づくAI

（Physics-informed AI）」を採用しています。従来の産業工学シミュレーション、例え
ば航空機エンジンの空力解析、電気自動車（EV）部品の熱管理、半導体部品の応力解析
などは、計算集約型であり、完了までに数日、あるいは数週間を要することが一般的で
した。PhysicsXのAIは、これらの複雑な物理現象を学習し、高精度な予測を高速で生成
することで、設計サイクルを劇的に加速します。同社の技術は、エンジニアが設計の変
更をリアルタイムに近い感覚で評価できるようにするため、数千回の設計反復を現実的
な時間で実行することを可能にします。これにより、製品開発の初期段階で性能と信頼
性を大幅に向上させ、市場投入までの時間を短縮することができます。

背景・業界文脈

製造業、自動車産業、半導体産業など、現代の主要産業は、製品の性能向上、コスト削
減、および持続可能性の実現という課題に直面しています。これらの課題を解決するた
めには、材料科学と工学設計におけるイノベーションが不可欠です。しかし、従来のシ
ミュレーションツールは、その計算コストと時間のために、設計探索の範囲を制限して
きました。AI、特に物理学の知識と統合された深層学習モデルは、この制約を打ち破
り、エンジニアリング設計プロセスを根本から変革する可能性を秘めています。シーメ
ンス（ドイツの産業大手）やアプライド・マテリアルズ（米国の半導体製造装置大手）
といった戦略的投資家がPhysicsXに投資したことは、このAI技術が産業界において具体
的な価値を生み出し、競争優位性をもたらすと広く認識されていることの表れです。



今後の展望

今回の1億3500万ドルの資金調達は、PhysicsXがそのAIプラットフォームをさらに発展
させ、より多くの産業分野へ展開するための重要な推進力となるでしょう。今後、同社
はAIモデルの汎用性と精度を向上させるとともに、ソフトウェアツールとしての使いや
すさを高めることに注力するでしょう。産業工学シミュレーションの大幅な高速化は、
製品の設計、テスト、最適化のプロセスを根本的に変え、より持続可能で高性能な製品
をより早く市場に投入することを可能にします。PhysicsXの技術は、AIが産業界の基盤
となるインフラの一部として、設計から製造までのバリューチェーン全体にわたるイノ
ベーションを加速する強力な事例となることが期待されます。

元記事: https://theaiworld.org/news/physicsx-raises-135m-to-bring-ai-to-engineering

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://theaiworld.org/news/physicsx-raises-135m-to-bring-ai-to-engineering


韓国メディア報道：SES AI社、ロボティクス需要に応えバ
ッテリー材料発見AI「vibe research」を強化

概要

ボストンに拠点を置くバッテリー企業SES AIが、ロボット工学の需要増大に対応する
ため、バッテリー材料発見のためのAI駆動型アプローチ「vibe research」に注力して
いると韓国メディアが報じました。同社の「Molecular Universe」プラットフォーム

は、研究者がシンプルなプロンプトを通じて材料発見を誘導・調整することを可能に
し、バッテリー開発サイクルを数年から数週間に大幅に短縮します。このプラットフ
ォームは、人型ロボットに必要な高容量セル用の新材料をバッテリーメーカーが迅速

にスクリーニング・開発するのに役立ちます。

公開日 2026年06月10日  The Korea Times  韓国



詳細

主要成果

ボストンに拠点を置くバッテリー技術企業SES AIは、ロボット工学分野からの高まる需
要に対応するため、バッテリー材料発見のためのAI駆動型アプローチ「vibe research」
を強化していると韓国の主要メディア「The Korea Times」が報じました。同社の
「Molecular Universe」プラットフォームは、バッテリー開発サイクルを従来の数年か
らわずか数週間にまで短縮する潜在力を持つと評価されています。

技術・臨床詳細

SES AIの「vibe research」は、複雑な材料探索プロセスを効率化するために設計され
た、独自のAI駆動型プラットフォームです。このプラットフォームの中心にあるのは、
研究者が直感的でシンプルなプロンプト（指示）を通じて、望ましい特性を持つバッテ
リー材料の発見を「誘導」し、「調整」できる「Molecular Universe」と呼ばれるシス
テムです。従来のバッテリー材料開発は、膨大な数の化学組成と構造の組み合わせの中
から最適なものを手作業や経験則で探す、時間とコストのかかるプロセスでした。しか
し、「Molecular Universe」は、AIモデルが既存のデータから学習し、新しい材料候補
を生成・評価し、その結果を基に次の探索ステップを提案する閉ループのプロセスを可
能にします。これにより、例えば、人型ロボットに必要な「高容量セル」に特化した新
材料を、バッテリーメーカーがはるかに迅速にスクリーニングし、開発できるようにな
ります。AIは材料の安定性、エネルギー密度、寿命、安全性といった多岐にわたる性能
指標を予測し、実験で検証すべき最も有望な候補に焦点を当てることで、開発資源の無
駄を最小限に抑えます。

背景・業界文脈

電気自動車（EV）の普及、定置型蓄電池の需要増、そして近年注目される人型ロボット
の台頭により、高性能バッテリー材料の需要は爆発的に増加しています。特に人型ロボ
ットは、その複雑な動作と長時間の稼働を支えるために、極めて高容量かつ安全性の高
いバッテリーが不可欠です。しかし、既存のバッテリー技術では、これらの要求を満た
すことが難しい状況にあります。このような背景から、AIを活用した材料発見は、次世
代バッテリー技術のブレークスルーを実現するための最も有望なアプローチの一つとし
て位置づけられています。SES AIの取り組みは、この急速に進化する市場のニーズに応
え、バッテリー産業における競争優位性を確立しようとするものです。



今後の展望

SES AIの「vibe research」プラットフォームは、バッテリー材料開発の効率を大幅に向
上させ、特にロボット工学分野での高容量バッテリーの商業化を加速するでしょう。今
後、SES AIは、AIモデルの精度と汎用性をさらに高め、より多様なアプリケーションニ
ーズに対応できる材料を探索していくことが期待されます。この技術は、バッテリーの
性能限界を押し広げるだけでなく、開発コストの削減と市場投入までの時間短縮にも貢
献し、持続可能なエネルギーソリューションと次世代のロボット技術の進展に不可欠な
役割を果たすでしょう。韓国メディアによる報道は、アジア市場においても同社の技術
への関心が高いことを示しています。

元記事: https://www.koreatimes.co.kr/business/tech-science/20260611/ses-ai-eyes-robotics-boom-with-

vibe-research-tool-for-battery-materials

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.koreatimes.co.kr/business/tech-science/20260611/ses-ai-eyes-robotics-boom-with-vibe-research-tool-for-battery-materials
https://www.koreatimes.co.kr/business/tech-science/20260611/ses-ai-eyes-robotics-boom-with-vibe-research-tool-for-battery-materials


米国Tech Guide、量子コンピューティングが創薬・材料研
究・金融最適化を加速する可能性を解説

概要

Tech Guideは、量子コンピューティングが創薬、材料研究、暗号学、金融最適化とい
った分野で近い将来、有望な進歩をもたらすと解説しています。これらの分野では、
従来のソルバーが実用的な限界に達しています。量子コンピューターは分子構造や化

学反応をより効率的にシミュレートできるため、ハイブリッド量子古典ワークフロー
や量子インスパイアードツールが既に航空宇宙や防衛産業で試験的に導入され、大規
模な量子ハードウェアを待たずに性能向上を実現しています。

公開日 2026年06月11日  Tech Guide  米国



詳細

主要成果

Tech Guideによる最新の解説記事は、量子コンピューティングが創薬、材料研究、暗号
学、金融最適化といった、従来の計算手法が限界に達している分野で、近い将来に画期
的な進歩をもたらす可能性を明確に示しています。特に、分子構造や化学反応のシミュ
レーションにおいて、量子コンピューターの効率性が強調されています。

技術・臨床詳細

量子コンピューティングは、古典コンピューターでは計算が困難な特定の種類の問題を
解決するために設計された全く新しい計算パラダイムです。特に、原子や分子の挙動を
支配する量子力学の原理を利用することで、創薬プロセスにおける複雑な分子の相互作
用や、新材料の特性を決定する化学反応を、これまでにない精度と速度でシミュレート
できると期待されています。従来のコンピューターでは、これらのシミュレーションに
は膨大な時間と計算リソースが必要とされ、特に大規模な分子や複雑な反応経路の場合
には事実上不可能でした。本記事では、大規模なエラー耐性のある量子ハードウェアが
まだ実用化されていない現状でも、ハイブリッド量子古典ワークフローや量子インスパ
イアードツールが既に実用的な価値を生み出している点を指摘しています。ハイブリッ
ド量子古典ワークフローは、古典コンピューターと量子プロセッサの強みを組み合わせ
ることで、量子アルゴリズムを部分的に実行し、残りの計算を古典コンピューターで処
理します。また、量子インスパイアードツールは、量子アルゴリズムから着想を得た最
適化手法を古典コンピューター上で実行することで、特定の課題において従来のアルゴ
リズムよりも優れた性能を発揮します。これらの技術は、航空宇宙産業や防衛産業にお
いて、既に材料特性の最適化や複雑なシステムのシミュレーションに試験的に導入さ
れ、具体的な性能向上を達成していることが報告されています。



背景・業界文脈

21世紀において、科学的発見と技術革新の速度は、計算能力に大きく依存しています。
創薬、材料科学、金融、物流など、多くの分野で最適化問題やシミュレーション問題が
複雑化し、古典コンピューターの計算限界に直面しています。量子コンピューティング
は、これらの「計算困難な問題」に対する新たな解法を提供し、産業界に革命をもたら
す潜在力を持っています。政府、学術機関、企業は、この技術の可能性を認識し、研究
開発に多大な投資を行っています。特に材料研究では、クリーンエネルギー材料、高性
能バッテリー、超伝導体などの開発に不可欠であり、量子シミュレーションの進展が、
これらの分野におけるブレークスルーを加速すると期待されています。

今後の展望

量子コンピューティングは、今後も急速な発展が予測されており、ハードウェアの性能
向上とアルゴリズムの洗練化が進むことで、その応用範囲はさらに拡大するでしょう。
近い将来、特にハイブリッド量子古典アプローチの進化により、創薬におけるターゲッ
ト探索、材料科学における新触媒設計、金融市場におけるリスク最適化、サプライチェ
ーン管理における複雑な最適化問題など、実用的な課題解決への貢献が期待されます。
大規模な量子ハードウェアが完全に実現するまでの間、量子インスパイアードアルゴリ
ズムは、古典コンピューター上で量子的な洞察を応用することで、既存の課題に対する
パフォーマンス向上を実現し続けるでしょう。この技術は、人類がこれまで解決できな
かった科学的・工学的課題を克服するための強力なツールとなる可能性を秘めていま
す。

元記事: https://www.bqpsim.com/blogs/quantum-computing

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.bqpsim.com/blogs/quantum-computing


America Makes、積層造形材料のAIベース認定促進へ200
万ドルを授与

概要

米国の積層造形技術イノベーション機関America MakesとNCDMMは、「積層造形にお
ける材料許容値のための人工知能（AIM-4AM）」プロジェクトに200万ドルを授与し
ました。このプロジェクトは、レーザー粉末床溶融（LPBF）で製造された17-4PHステ

ンレス鋼のプロセス・構造・特性関係をマッピングするために機械学習を利用しま
す。目標は、広範な物理的試験を削減し、積層造形材料の認定期間とコストを加速す
ることです。

公開日 2026年06月11日  America Makes / NCDMM  米国



詳細

主要成果

米国の国家積層造形（AM）技術イノベーション機関であるAmerica MakesとNCDMM

は、積層造形材料の認定プロセスをAIベースで革新するための重要なプロジェクト「積
層造形における材料許容値のための人工知能（AIM-4AM）」に200万ドルを授与しまし
た。この資金提供は、高性能材料の迅速な認定と商業化を促進するための戦略的な一歩
です。

技術・臨床詳細

AIM-4AMプロジェクトは、積層造形分野における長年の課題である材料認定の遅延と
高コストを解決するために、機械学習（ML）の力を活用します。具体的には、レーザ
ー粉末床溶融（LPBF）技術によって製造される17-4PHステンレス鋼を対象とします。
このプロジェクトでは、以下の主要な要素を統合します。

データ収集と統合: LPBFプロセスにおける様々な製造パラメータ（レーザー出力、走
査速度、粉末特性など）、材料の内部構造（微細構造）、および最終的な機械的特性
（強度、延性、疲労寿命など）に関する膨大なデータを収集・統合します。

機械学習モデルの開発: これらの複雑なデータセットから、プロセス・構造・特性間
の非線形な関係を学習するMLモデルを開発します。MLモデルは、特定のプロセスパ
ラメータが最終的な材料特性にどのように影響するかを予測し、最適な製造条件を特
定するために使用されます。

物理的試験の削減: 開発されたMLモデルは、材料の挙動を信頼性高く予測できるよう
になるため、従来必要とされていた膨大な数の物理的試験を大幅に削減することが可
能になります。これにより、試験にかかる時間とコストが劇的に低減されます。

このアプローチにより、積層造形材料の認定にかかる時間を短縮し、製造業者がより迅
速に新しい材料を市場に投入できるようになります。



背景・業界文脈

積層造形（3Dプリンティング）は、航空宇宙、医療、自動車など、多様な産業で革新的
な製品を生み出す潜在力を持つ製造技術です。しかし、積層造形された部品の信頼性と
品質を保証するためには、使用される材料が厳格な認定基準を満たす必要があります。
従来の材料認定プロセスは、物理的試験に大きく依存しており、時間とコストがかかる
ため、積層造形技術の普及と産業化を阻むボトルネックとなっていました。AI、特に機
械学習は、材料科学と製造におけるデータ駆動型のアプローチを可能にし、この課題を
解決するための強力な手段として期待されています。America Makesのような国家的な
イノベーション機関がこの分野に投資することは、米国が先進製造業における競争力を
強化しようとする強い意志を示しています。

今後の展望

AIM-4AMプロジェクトの成功は、積層造形材料の認定プロセスを根本的に変革し、よ
り迅速かつ費用対効果の高い方法を確立するでしょう。17-4PHステンレス鋼での実証
後、このAIベースの認定手法は、他の積層造形材料やプロセスへと応用範囲が拡大され
ることが期待されます。これにより、新しい合金、複合材料、セラミックスなどの開発
と商業化が加速され、積層造形技術がより広範な産業で採用されるための道が開かれま
す。長期的には、AIが積層造形における品質保証の標準となり、設計から製造、そして
認証までの一連のプロセスを効率化することで、製造業全体のイノベーションサイクル
を加速する重要な役割を果たすでしょう。

元記事: https://3dprintingindustry.com/news/america-makes-awards-2m-to-advance-ai-based-material-

qualification-252240/

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://3dprintingindustry.com/news/america-makes-awards-2m-to-advance-ai-based-material-qualification-252240/
https://3dprintingindustry.com/news/america-makes-awards-2m-to-advance-ai-based-material-qualification-252240/


Jeff Bezos氏共同リーダーのPrometheus、エンジニアリ
ング設計サイクル圧縮AI開発へ120億ドル調達、評価額
410億ドル

概要

Jeff Bezos氏が共同リーダーを務めるPrometheusは、エンジニアリング設計サイクルを

数年から数ヶ月に短縮するAIツール開発のため、シリーズBで120億ドルという驚異的
な資金を調達し、評価額は410億ドルに達しました。同社はジェットエンジン、医療機
器、半導体、先端材料、家電製品などの複雑な物理製品の設計から製造までを加速さ

せる「人工汎用エンジニア」の構築を目指しています。この巨額の資金は、最先端AI

ラボに匹敵する計算能力の確保に充てられます。

公開日 2026年06月12日  Tech Funding News  米国



詳細

主要成果

Jeff Bezos氏が共同リーダーを務めるPrometheusは、シリーズBで120億ドルという驚異
的な資金調達に成功し、企業の評価額は410億ドルに達しました。この巨額の投資は、
複雑な物理製品のエンジニアリング設計サイクルを数年から数ヶ月へと劇的に圧縮する
AIツールの開発を目指す同社の野心的な目標を支えるものです。Prometheusは、事実上
の「人工汎用エンジニア」を構築しようとしています。

技術・臨床詳細

Prometheusが開発を目指す「人工汎用エンジニア」は、最新のAI、特に生成AIと物理学
に基づくAIを統合することで、従来の設計プロセスにおける複数のボトルネックを解消
します。このAIシステムは、ジェットエンジン、医療機器、半導体、先端材料、家電製
品といった多岐にわたる複雑な物理製品について、設計の初期段階から製造までの全サ
イクルを加速します。具体的には、AIが以下のようなタスクを自律的に実行すること
で、人間のエンジニアの能力を拡張します。

要件からの設計生成: 製品の機能要件や性能目標を入力すると、AIが最適な材料選
定、部品形状、製造プロセスを含む設計案を複数生成します。

物理シミュレーションの高速化: 生成された設計案の性能（強度、熱伝導、流体動態
など）を、従来の物理シミュレーションよりもはるかに高速かつ高精度で評価しま
す。

製造可能性の最適化: AIは、設計が製造プロセス（例：積層造形、CNC加工）の制約
を考慮しているかを確認し、製造コストと時間を最小限に抑えるよう最適化します。

反復学習ループ: 物理シミュレーションやプロトタイプテストの結果をAIにフィード
バックし、設計アルゴリズムを継続的に改善することで、自己進化する設計システム
を構築します。

このAIは、数千回に及ぶ設計反復を人間が手動で行うよりもはるかに短時間で実行でき
るため、製品開発のリードタイムを劇的に短縮し、より革新的な製品を市場に投入する
ことを可能にします。今回調達した120億ドルの資金の大部分は、このようなAIモデル
のトレーニングに必要な、最先端AIラボに匹敵する膨大な計算能力の確保に充てられる
とされています。



背景・業界文脈

現代の産業は、製品の複雑化と市場投入時間の短縮という二重のプレッシャーに直面し
ています。特に、物理製品の設計から製造までのサイクルは、材料選定、シミュレーシ
ョン、プロトタイピング、テストといった多段階のプロセスを伴い、通常は数年を要し
ます。これは、イノベーションの速度を制限する大きな要因となっていました。AIの進
歩は、この課題を解決する強力な手段として期待されており、エンジニアリング分野に
おけるAIの潜在力は、コンピューターサイエンス分野におけるそれと同等、あるいはそ
れ以上に大きいと認識され始めています。Jeff Bezos氏のような影響力のある投資家が
この分野に巨額を投じることは、このビジョンが現実的であり、経済的にも大きなリタ
ーンを生む可能性があるという強いシグナルとなります。

今後の展望

Prometheusの「人工汎用エンジニア」の成功は、製品開発のあり方を根本的に変革
し、技術革新の新たな時代を切り開くでしょう。設計サイクルの圧縮は、企業がより多
くのイノベーションを少ないリソースで実現することを可能にし、競争力の向上に直結
します。今後は、AIモデルのさらなる洗練、様々な産業分野への応用拡大、そして人間
とAIの協調設計ワークフローの最適化が焦点となります。この技術は、持続可能な製
造、資源効率の向上、そしてより高性能な製品の普及に貢献し、グローバルな産業エコ
システム全体に大きな影響を与えると予測されます。

元記事: https://techfundingnews.com/bezos-prometheus-lands-12b-series-b-at-41b-valuation-to-build-

ai-that-compresses-the-engineering-design-cycle/

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://techfundingnews.com/bezos-prometheus-lands-12b-series-b-at-41b-valuation-to-build-ai-that-compresses-the-engineering-design-cycle/
https://techfundingnews.com/bezos-prometheus-lands-12b-series-b-at-41b-valuation-to-build-ai-that-compresses-the-engineering-design-cycle/


世界経済フォーラム、AIと物理実験の閉ループ統合で材料
革新を加速し気候危機に対応を提言

概要

世界経済フォーラムは、AIが材料イノベーションを加速させ、気候危機への対応に不
可欠であると指摘し、そのためにはAIと物理実験との閉ループシステムでの統合が必
要だと提言しています。このシステムでは、AIが材料候補を提案し、自動実験がそれ

らをテストし、結果がAIモデルにフィードバックされて反復改善されます。AI対応プ
ラットフォームによって駆動されるより良い材料は、製品寿命を延ばし、廃棄物を削
減し、クリーンテクノロジーの信頼性を向上させることで、気候変動対策に貢献しま

す。

公開日 2026年06月11日  The World Economic Forum  スイス



詳細

主要成果

世界経済フォーラム（WEF）は、人工知能（AI）が材料イノベーションを加速させる上
で極めて重要な役割を果たすと強調し、これが気候危機に対処するための不可欠な要素
であると提言しました。この目標を達成するためには、AIと物理実験を「閉ループシス
テム」で統合することが必須であり、これにより、新材料の発見と最適化のプロセスが
劇的に効率化されるとされています。

技術・臨床詳細

WEFが提言する閉ループシステムは、AIと自動化された物理実験が継続的に連携する先
進的なワークフローを指します。具体的には、以下のステップで構成されます。

AIによる候補材料の提案: AIモデルは、膨大なデータと計算能力を活用して、特定の
機能要件（例：エネルギー効率、耐久性、持続可能性）を満たす可能性のある材料候
補を生成します。

自動実験によるテスト: 生成された材料候補は、自律型ラボシステム（ロボット工学
とセンサー技術を組み合わせた自動実験装置）によって迅速かつ正確に合成され、そ
の特性が評価されます。

AIモデルへのフィードバックと反復改善: 実験で得られた結果（性能データ、合成成
功率など）は、リアルタイムでAIモデルにフィードバックされます。AIはこれらの新
しいデータから学習し、自身の予測と提案の精度を向上させ、次の実験サイクルに向
けたより洗練された材料候補を生成します。

この反復的な最適化プロセスにより、材料開発のボトルネックとなっていた手作業によ
る試行錯誤が大幅に削減され、新材料の発見と市場投入までの時間が短縮されます。
WEFは、AI対応プラットフォームによって開発された「より良い材料」が、製品の寿命
を延ばし、製造プロセスにおける廃棄物を削減し、そして再生可能エネルギーシステム
や電動モビリティなどのクリーンテクノロジーの信頼性と効率性を向上させることで、
気候変動対策に多大な貢献をすると指摘しています。



背景・業界文脈

気候変動は、地球規模で喫緊の課題であり、その解決には、エネルギー効率の向上、
CO2排出量の削減、持続可能な資源利用を可能にする革新的な材料技術が不可欠です。
しかし、従来の材料開発プロセスは、時間とコストがかかる大きな障壁となっていまし
た。マテリアルインフォマティクスとAIの進歩は、この課題を解決するための強力な手
段として期待されています。世界経済フォーラムのような国際的な機関がこのテーマを
強調することは、AI駆動型材料イノベーションが単なる学術研究に留まらず、地球規模
の課題解決に向けた具体的な政策アジェンダの一部として認識されていることを示して
います。

今後の展望

AIと物理実験の閉ループ統合は、今後も材料科学研究の中心的なトレンドとなるでしょ
う。このアプローチは、バッテリー、触媒、太陽電池、軽量複合材料など、クリーンエ
ネルギー分野の主要な材料の開発を加速させることが期待されます。将来的には、より
高度なAIモデルと、さらに自律性の高いラボシステムの開発が進み、人間の研究者がよ
り複雑な科学的・戦略的課題に集中できるようになるでしょう。この技術は、気候危機
に対処するためのグローバルな取り組みにおいて、科学的発見の速度と実用化の可能性
を最大化するための重要なツールとして、その役割を拡大していくと考えられます。

元記事: https://www.weforum.org/stories/2026/06/the-next-climate-breakthrough-may-come-from-

materials-too-small-to-see/

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.weforum.org/stories/2026/06/the-next-climate-breakthrough-may-come-from-materials-too-small-to-see/
https://www.weforum.org/stories/2026/06/the-next-climate-breakthrough-may-come-from-materials-too-small-to-see/


Google DeepMindのGNoMEが220万の安定結晶構造を発
見、エネルギー材料設計に新時代

概要

AIがクリーンエネルギー材料の発見を劇的に加速させ、これを「材料問題」から「発
見速度の課題」へと転換していると報じられました。Google DeepMindのGNoMEは、
220万の新しい安定結晶構造を特定し、そのうち38万は実用可能であり、これまでの

既知の無機材料の総数を上回る成果です。GNoMEの探索規模とMatterGenの生成能力
の組み合わせは、ペロブスカイトなどのエネルギー材料の計算スクリーニングと生成
設計における新時代を意味します。

公開日 2026年06月08日  DEV Community  多国籍



詳細

主要成果

人工知能（AI）がクリーンエネルギー材料の発見を劇的に加速させ、従来の「材料自体
を見つける問題」から「いかに迅速に発見するかという速度の課題」へと状況を転換さ
せています。Google DeepMindが開発したGNoME（Graph Networks for Materials

Exploration）は、単一の取り組みで220万もの新しい安定結晶構造を特定するという驚
異的な成果を達成しました。このうち38万は実用化の可能性があり、これはこれまで人
類が知っていた無機材料の総数を大きく上回るものです。

技術・臨床詳細

Google DeepMindのGNoMEは、グラフニューラルネットワーク（GNN）を基盤とした
深層学習モデルであり、既知の材料データから学習し、新しい結晶構造の安定性を高精
度で予測する能力を持っています。このシステムは、材料科学者が通常は数ヶ月から数
年かけて探索する材料空間を、AIの力で数日でスクリーニングすることを可能にしまし
た。特定された220万の安定結晶構造の膨大な数は、材料科学における探索空間の広大
さを浮き彫りにします。特に注目すべきは、これら安定構造のうち38万が実際に合成可
能であり、産業応用への道が拓かれている点です。GNoMEの探索能力と、同じく
Google DeepMindによって開発されたMatterGen（生成モデル）の組み合わせは、まさ
に材料設計の新たな時代を象徴しています。MatterGenは、GNoMEによって識別された
安定構造のパターンを学習し、特定の機能要件を満たす新しい材料構造を生成する能力
を持つため、両者の相乗効果により、ペロブスカイト太陽電池材料やリチウムイオンバ
ッテリーの電極材料など、高性能なエネルギー材料の計算スクリーニングと生成設計が
飛躍的に加速されます。



背景・業界文脈

クリーンエネルギーへの移行は、気候変動問題に対処し、持続可能な社会を構築するた
めの最も緊急な課題の一つです。この移行の成功は、高性能でコスト効率の高い材料の
発見と開発に大きく依存しています。しかし、従来の材料科学研究は、膨大な時間と資
源を要する試行錯誤型のプロセスが主流であり、新材料の市場投入までの時間が大きな
ボトルネックとなっていました。AIの進歩、特に深層学習モデルと高性能計算の融合
は、この状況を根本的に変え、材料発見の速度を桁違いに加速する可能性をもたらして
います。Google DeepMindのようなAI研究の世界的リーダーがこの分野に参入し、具体
的な成果を上げていることは、AIが科学的発見の新たなパラダイムとしての地位を確立
しつつあることを明確に示しています。

今後の展望

GNoMEとMatterGenの組み合わせは、エネルギー材料だけでなく、超伝導体、触媒、電
子材料など、他の多くの材料分野における発見プロセスにも革命をもたらすでしょう。
今後は、これらのAIモデルによって予測された材料の実験的検証と、実用化に向けた合
成プロセスの最適化が焦点となります。この技術が商業規模で適用されれば、クリーン
エネルギー技術のコストを大幅に削減し、その普及を加速することが期待されます。ま
た、AIが自動的に材料を設計し、シミュレーションする能力は、材料科学者がより複雑
で戦略的な研究課題に集中できるようになり、人類の技術的フロンティアをさらに拡大
する重要な役割を果たすでしょう。

元記事: https://dev.to/keithjmackay/the-clean-energy-breakthrough-thats-coming-13mf

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://dev.to/keithjmackay/the-clean-energy-breakthrough-thats-coming-13mf


Fermilab、DOEのGenesisミッションを支えるAI駆動型科
学発見向け大規模データインフラを構築

概要

米国エネルギー省（DOE）のGenesisミッションを支援するため、FermilabはAI駆動型
科学的発見を推進する安全かつ大規模なデータインフラ「Fermi Data Platform」を提
供しています。このプラットフォームは、AI対応のデータストレージとアクセスツー

ルを提供することで、材料科学を含む様々な分野で高度なAI研究を可能にします。こ
れにより、科学者は主要な洞察に集中できるようになり、発見の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06月11日  Fermilab  米国



詳細

主要成果

Fermilab（フェルミ国立加速器研究所）は、米国エネルギー省（DOE）が推進する野心
的な「Genesisミッション」を支援するため、AI駆動型科学的発見を可能にする安全か
つ大規模なデータインフラストラクチャ「Fermi Data Platform」を構築しました。この
プラットフォームは、膨大な科学データを効率的に管理・アクセス・解析することで、
材料科学を含む広範な分野における研究開発の速度と深さを劇的に向上させることを目
指しています。

技術・臨床詳細

Fermi Data Platformは、最先端のデータストレージ技術、高性能なネットワーク、およ
びAIに最適化されたデータ処理ツールを統合した包括的なシステムです。その設計思想
は、DOEのGenesisミッションが目指す「AI駆動型科学」を最大限に支援することにあ
ります。具体的には、以下の特徴を持っています。

大規模データストレージ: 物理学実験、材料科学シミュレーション、生物学データな
ど、多様な科学分野から生成されるペタバイト級、さらにはエクサバイト級のデータ
を安全かつ堅牢に保存します。

AI対応のデータアクセスと処理: データ科学者やAI研究者が、大量のデータセットに
効率的にアクセスし、機械学習モデルの訓練や推論に利用できるよう、最適化された
インターフェースとツールを提供します。これには、分散ファイルシステム、高速デ
ータ転送プロトコル、データカタログサービスなどが含まれます。

セキュリティとコンプライアンス: 機密性の高い科学データを保護するため、厳格な
セキュリティプロトコルとデータガバナンスが実装されており、連邦政府の規制要件
にも準拠しています。

相互運用性: 異なる研究機関やプロジェクト間でデータや計算リソースを共有しやす
くするため、標準化されたデータ形式とAPI（アプリケーションプログラミングイン
ターフェース）をサポートします。

この強固なデータインフラは、科学者がデータの管理や移動といった作業から解放さ
れ、AIモデルの開発、新しい科学的仮説の生成、そして未解明な現象の解明といった、
より付加価値の高い研究活動に集中できるよう支援します。



背景・業界文脈

現代の科学研究は、実験装置やシミュレーションの高度化に伴い、爆発的に増加するデ
ータ量に直面しています。この「データ洪水」は、新たな発見の機会をもたらす一方
で、データの管理、分析、解釈を困難にする課題も生み出しています。人工知能は、こ
の課題を解決し、データから隠れたパターンや関係性を発見する強力なツールとして期
待されています。DOEのGenesisミッションは、このようなAIの可能性を最大限に引き
出し、材料科学、高エネルギー物理学、気候科学など、幅広い分野で科学的ブレークス
ルーを加速することを目指しています。Fermilabの取り組みは、この国家的な目標を達
成するための基盤となるものです。

今後の展望

Fermi Data Platformは、今後もDOEの科学コミュニティにおけるAI駆動型研究の中心的
役割を果たすでしょう。今後は、さらなるスケーラビリティの向上、より高度なAIモデ
ルとの統合、そして量子コンピューティングなどの新たな計算パラダイムとの連携が焦
点となるでしょう。このデータインフラの進化は、材料科学者がより複雑な材料システ
ムを設計し、クリーンエネルギー技術のボトルネックを解消し、未開拓の科学領域を解
明するための新たな道を開くことが期待されます。これにより、米国の科学技術リーダ
ーシップが強化され、未来の社会を形作る革新的な技術の創出が加速されるでしょう。

元記事: https://news.fnal.gov/2026/06/fermilab-storage-infrastructure-enables-ai-driven-scientific-and-

research-discovery-for-does-genesis-mission/

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://news.fnal.gov/2026/06/fermilab-storage-infrastructure-enables-ai-driven-scientific-and-research-discovery-for-does-genesis-mission/
https://news.fnal.gov/2026/06/fermilab-storage-infrastructure-enables-ai-driven-scientific-and-research-discovery-for-does-genesis-mission/


生体高分子データセットの機械学習活用に向けたデータ標
準化が急務に

概要

生体高分子データセットを機械学習に活用する上で、データ標準化が極めて重要であ
ることが指摘された。LLMとケモインフォマティクス・マテリアルズインフォマティ
クスプラットフォームの統合には、データの品質、再現性、共有性の向上が不可欠で

ある。研究者、ジャーナル、データセット発行者は、自動化と再利用を可能にする構
造化された補足データおよびメタデータリッチな形式を促進し、透明性を向上させる
共通の責任を負う。この取り組みは、バイオマテリアル開発の加速に直結する。

公開日 2026年06月11日  Biomacromolecules - ACS Publications  アメリカ



詳細

主要成果

生体高分子データセットを機械学習（ML）に応用する際、その効果を最大限に引き出
すためには、データ標準化が不可欠であるという課題と展望が「Biomacromolecules」
誌で議論された。特に、大規模言語モデル（LLM）と既存のケモインフォマティクスお
よびマテリアルズインフォマティクスプラットフォームとの連携において、データの品
質、再現性、そして効率的な共有が極めて重要であることが強調されている。

技術的詳細と課題

この研究では、LLMを材料科学に応用する際、データセットの構造化とメタデータ付与
が不足している現状が大きな障壁となっていると指摘されている。既存の生体高分子デ
ータは多岐にわたり、フォーマットも不統一であるため、MLモデルの訓練や予測精度
に悪影響を及ぼす可能性がある。論文では、特に以下の点が重要視されている。

データの品質と正確性: MLモデルの信頼性は、入力データの品質に直接依存する。不
正確なデータや欠損データは、誤った予測や非効率な材料探索につながる。

再現性と透明性: 研究結果の再現性を確保するためには、使用されたデータセット、
その前処理方法、および関連するメタデータが明確に文書化され、共有可能である必
要がある。

相互運用性: 異なる研究機関やプラットフォーム間でデータがスムーズに交換・統合
できるような共通の標準フォーマットが求められる。これは、材料科学における共同
研究やデータベースの集約に不可欠である。

また、LLMとインフォマティクスプラットフォームの統合は、これまで手作業で行われ
ていたデータキュレーションや知識抽出のプロセスを自動化し、研究者の作業負担を軽
減する可能性を秘めているが、そのためには高度に構造化された入力データが必要とな
る。



業界文脈と今後の展望

データ標準化の推進は、生体高分子科学分野における研究開発の加速に直結する。研究
者、学術ジャーナル、そしてデータセット発行者は、自動化されたワークフロー、研究
の再現性、およびデータの再利用性をサポートする構造化された補足データやメタデー
タリッチな形式を推奨することで、科学全体の透明性と効率性を向上させる共通の責任
を持つ。例えば、バイオポリマーを用いた新素材開発やドラッグデリバリーシステム、
生体適合性材料などの分野において、AI/MLの適用が加速することで、従来よりもはる
かに短い期間で革新的な材料が発見・開発されることが期待される。この動きは、バイ
オテクノロジー、製薬、医療機器といった広範な産業に波及し、新たな価値創出を促す
だろう。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.biomac.6c00211

収集日: 2026年06月12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.biomac.6c00211


結晶構造予測の形式理論が結晶構造の逆設計と材料特性予
測を革新

概要

結晶構造予測のための形式理論が発表され、制約付き結晶深層畳み込み生成敵対的ネ
ットワーク（CG-DCGAN）を用いた結晶構造の逆設計や、グラフニューラルネットワ
ーク（GNN）を用いた材料特性予測への応用が言及されている。この研究は、新材料

開発における試行錯誤を大幅に削減し、特定の機能を持つ結晶構造を効率的に設計す
る道を開く。これにより、計算材料科学の精度と速度が飛躍的に向上する。

公開日 2026年06月06日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

結晶構造予測のための形式理論に関する画期的な研究論文が発表され、制約付き結晶深
層畳み込み生成敵対的ネットワーク（CG-DCGAN）を活用した結晶構造の逆設計や、グ
ラフニューラルネットワーク（GNN）を用いた材料特性予測への応用が言及されてい
る。この理論は、特定機能を備えた新材料の設計において、従来の探索的手法を凌駕す
る効率と精度をもたらし、材料科学におけるAIの役割を一層強化する。

技術的詳細とメカニズム

結晶構造は材料の物理的・化学的特性を決定する基本的な要素であり、その予測は新材
料開発の中心的課題である。しかし、可能な結晶構造の探索空間は膨大であり、第一原
理計算などの高精度な手法は計算コストが高い。この論文で提案された形式理論は、以
下の点で革新的である。

生成モデルによる逆設計: CG-DCGANは、学習した結晶構造のデータ分布から、望ま
しい特性を持つ新しい結晶構造を生成（逆設計）する。従来の予測が「組成から構
造」であったのに対し、これは「特性から構造」への道を拓く。これにより、特定の
電気伝導性、熱伝導性、機械的強度などの機能要件を満たす材料を直接設計できるよ
うになる。

グラフニューラルネットワーク（GNN）による特性予測: GNNは、結晶構造をグラ
フとして表現し、原子間の結合や幾何学的配置から材料特性を学習・予測する。これ
は、材料の複雑な相互作用を効果的に捉え、迅速かつ高精度な特性評価を可能にす
る。

数理最適化との融合: 提案された理論は、一般化された選言プログラミング
（Generalized Disjunctive Programming）を組み込むことで、結晶の空間群対称性な
どの物理的制約を設計プロセスに直接組み込む。これにより、生成される構造が物理
的に安定かつ実現可能なものであることを保証する。

これらの技術は、計算材料科学における「実験」と「理論」のギャップを埋め、設計か
ら実現までのサイクルを大幅に短縮する。



業界文脈と今後の展望

この形式理論とそれに伴うAI技術の進展は、半導体、バッテリー、超伝導体、触媒など
の分野で、画期的な新材料の発見と開発を加速させる可能性を秘めている。例えば、高
効率な太陽電池材料、超低損失のデータ伝送材料、革新的な医薬中間体などが、これま
でよりもはるかに短い期間で設計されるだろう。結晶構造の逆設計が可能になること
で、研究開発の戦略が「探索」から「設計」へとシフトし、材料イノベーションにおけ
る競争環境を大きく変えることが予想される。この研究は、計算材料科学がAIによって
どのように次のフロンティアへと進むかを示す重要なマイルストーンとなる。

元記事: https://arxiv.org/html/2606.07927v1

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2606.07927v1


機械学習がシリコン-ゴールドナノピラーの隠れたナノフ
ォトニック共鳴を解明、複雑材料解析を加速

概要

機械学習（ML）技術が、シリコン-ゴールドナノピラーにおけるこれまで検出困難だ
った隠れたナノフォトニック共鳴を明らかにした。開発された新しいMLワークフロー
は、低損失EELS（電子エネルギー損失分光法）データをデコードし、ノイズの多いナ

ノスケールスペクトルを光学共鳴の空間マップへと変換する。このブレークスルー
は、複雑なナノフォトニック材料の特性解析を劇的に加速し、新たな光デバイス開発
への道を開く。

公開日 2026年06月11日  npj Computational Materials  グローバル



詳細

主要成果

機械学習（ML）技術の革新的な応用により、シリコン-ゴールドナノピラー内に存在す
る、これまで検出が困難であった隠れたナノフォトニック共鳴が初めて明らかになっ
た。この成果は、「npj Computational Materials」誌で報告され、開発された新しいML

ワークフローが、低損失電子エネルギー損失分光法（EELS）データを高精度で解析し、
ノイズの多いナノスケールスペクトルを明確な光学共鳴の空間マップへと変換すること
に成功したことを示している。

技術的詳細とメカニズム

ナノフォトニック材料は、光と物質の相互作用をナノスケールで制御することで、超高
速通信、高効率センサー、高密度データストレージなどの次世代デバイスに応用が期待
されている。しかし、これらの材料の光学特性、特に複雑なナノ構造における共鳴モー
ドの特定と理解は、従来の実験手法では非常に困難であった。本研究で開発されたML

ワークフローは、以下の技術的側面を持つ。

EELSデータの高度なデコード: EELSは、電子顕微鏡下で材料の電子励起を測定する強
力な手法だが、得られるスペクトルはノイズが多く、解析には専門知識と時間を要す
る。MLモデルは、この複雑なスペクトルデータから、隠れた共鳴シグナルを高感度
で抽出する能力を持つ。

光学共鳴の空間マッピング: MLアルゴリズムは、EELSデータの空間的な変動を解析
し、ナノピラー内のどこにどのような光学共鳴が存在するかを正確にマッピングでき
る。これにより、ナノ構造の設計と光学特性の関連性を視覚的に理解することが可能
になる。

複雑なナノスケール相互作用の解明: シリコンとゴールドという異なるプラズモン特
性を持つ材料が組み合わさることで生じる特異な共鳴現象は、MLモデルによって初
めて系統的に解明された。これにより、多成分ナノ材料の設計原則に新たな知見がも
たらされた。

このアプローチは、従来の物理モデルやシミュレーションでは捉えきれなかった、ナノ
スケールでの光学的振る舞いを明らかにする画期的なものである。



業界文脈と今後の展望

このMLワークフローの登場は、ナノフォトニクス研究と産業応用にとって大きなブレ
ークスルーとなる。複雑なナノフォトニック材料の特性解析が迅速かつ正確に行えるよ
うになることで、研究開発のサイクルが大幅に短縮される。これにより、より小型で高
性能な光集積回路、高感度な生体センサー、効率的な光エネルギー変換デバイスなど、
次世代の光関連技術の開発が加速されるだろう。特に、光通信、量子情報、医療診断な
どの分野で、新しい設計原則に基づいた革新的なデバイスが創出されることが期待され
る。本研究は、機械学習が基礎科学研究のフロンティアを拡大し、これまで不可能だっ
た発見を可能にする強力なツールであることを明確に示している。

元記事: https://www.azonano.com/news.aspx?newsID=41731

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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Matforge社、AI科学者で半導体材料ボトルネックを打
破：Google GNoMEとMicrosoft MatterGenが新結晶構造
発見を加速

概要

サンフランシスコのスタートアップMatforgeが、AI科学者を活用して半導体向け新材

料を発見し、1兆ドル規模のチップ需要における材料ボトルネック解消を目指してい
る。Google DeepMindのGNoMEプロジェクトは220万の新規結晶構造を予測し、
MicrosoftのMatterGenモデルは無機材料の生成モデルで大きく進展した。Berkeley Lab

のFORUM-AIは、計算予測、自律合成、実験検証を連携させるオープンソースのエー
ジェントAIプラットフォームとして紹介され、半導体産業の材料開発を加速する。

公開日 2026年06月05日  Founderland  アメリカ



詳細

主要成果

サンフランシスコに拠点を置くスタートアップMatforge社が、AI科学者を活用して半導
体産業が直面する材料ボトルネックの解消に乗り出している。同社は、AIを活用した材
料発見により、1兆ドル規模に達するチップ需要に対応するための新材料供給を加速さ
せることを目指している。この取り組みは、Google DeepMindのGNoMEプロジェクト
が220万もの新規安定結晶構造を予測し、MicrosoftのMatterGenモデルが無機材料の生
成モデルにおいて大きな進展を示したという、AIによる材料探索の画期的な成果に支え
られている。

技術的詳細と協業事例

半導体産業では、微細化の限界と新たな機能要件に対応するため、既存材料では不可能
な性能を持つ新材料が常に求められている。従来の材料探索は、膨大な時間とコストを
要する試行錯誤のプロセスであったが、AI科学者と生成AIモデルがこれを根本的に変え
つつある。

Matforge社のAI科学者: Matforgeは、AIエージェントが材料科学の文献を学習し、
仮説を生成し、シミュレーションを実行し、実験計画を提案するシステムを開発して
いる。これにより、人間では見過ごされがちな材料候補や合成経路を迅速に特定し、
半導体性能を飛躍的に向上させる可能性のある材料を効率的に発見する。

Google DeepMindのGNoMEプロジェクト: GNoME（Graph Networks for Materials

Exploration）は、グラフニューラルネットワークを用いて、物理法則と既存の材料デ
ータを学習し、220万もの新規安定結晶構造を予測することに成功した。これは、既
存の材料データベースをはるかに超える規模であり、基礎的な材料科学研究に新たな
フロンティアを開くものである。特に、エネルギー貯蔵や超伝導材料などの分野での
応用が期待される。

MicrosoftのMatterGenモデル: MatterGenは、自然言語記述や構造的制約に基づい
て、無機材料の原子配列や特性を生成できるAIモデルである。これにより、特定の要
件を満たす新材料の概念設計が、これまでよりもはるかに容易になる。



Berkeley LabのFORUM-AI: Lawrence Berkeley National Laboratoryが開発した
FORUM-AIは、計算予測、自律合成、実験検証を統合するオープンソースのエージェ
ントAIプラットフォームである。これは、AIが材料を設計し、ロボットが合成・特性
評価を行い、その結果をAIが学習して次のサイクルに活かすという「自律型ラボ」の
実現に向けた重要なステップであり、材料発見のサイクルタイムを劇的に短縮する。

これらの技術の組み合わせにより、材料開発プロセスは数年から数ヶ月へと短縮される
可能性を秘めている。背景・業界文脈と今後の展望

世界の半導体需要は急増しており、2026年には年間1兆ドル規模に達すると予測されて
いる。この需要に対応し、ムーアの法則の限界を押し広げるためには、革新的な材料が
不可欠である。AI科学者や生成AIモデルは、この材料ボトルネックを打破するための最
も有望なソリューションとして浮上している。Matforgeのようなスタートアップ企業や
Google、Microsoftのような巨大テック企業、そして国立研究所の連携は、半導体産業
のみならず、クリーンエネルギー、航空宇宙、医療など、高性能材料を必要とするあら
ゆる分野に大きな影響を与えるだろう。AI駆動型材料科学は、今後数十年間の技術革新
を支える基盤となることが確実視されており、関連する研究開発への投資はさらに加速
する見込みである。

元記事: https://www.founderland.ai/articles/ai-scientists-target-semiconductor-bottleneck-as-chip-

demand-mpjl14ev
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