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今週のキーワード

AI×材料開発
基盤モデルと自動ラボが新材料探索を加速

27
件

記事数

9
カ国

対象国

100万
倍

MLIP高速化

50
%

AIチップ性能向上

今週の全27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 AIがOEEM設計加速 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●○

○

AIが有機電気化学エネルギー材料の設計・モデリング
を加速し、高性能バッテリー開発に貢献する手法をレ
ビュー。

#02 AIが水素原子特定 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
AIがX線回折で困難な結晶構造の水素原子を特定し、
材料シミュレーション精度を向上させる新モデル。

#03 東科大、AI解釈性向上 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

●

東京科学大学がALIGNNとクラスタリングでAI材料予
測の解釈性を高め、光学吸収スペクトルを高精度予測
。

#04 Hugging Face MLIP 製品発表
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○
Hugging FaceがCrystalCLRとCHGNetを発表、機械
学習で材料特性予測を改善し、材料設計を加速。

#05
アルゴンヌ触媒ファウ
ンドリ

企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

アルゴンヌ国立研究所がAIと自動化で触媒発見を加速
する「Accelerated Catalyst Design
Foundry」を設立。

#06 NVIDIA ALCHEMI 製品発表
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

○

NVIDIAが新AIソフトウェア「ALCHEMI NIMマイク
ロサービス」を発表、化学・材料科学の発見を大幅加
速。

#07 情報理論×MLP合金 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
情報理論とMLP融合で合金の積層欠陥エネルギー・相
図を高精度予測、新合金設計を加速。

#08 MMGNN分子予測 学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○
arXivにMMGNN発表、分子グラフを多レベル・多色サ
ブグラフに分解し分子特性予測精度を改善。

#09 InvDesMobility 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
信頼性ゲート付き第一原理フィードバック「InvDesM
obility」がクローズドループ材料発見を加速。

#10 量子PC材料R&D;投資 業界レポ
ート

●●●○
○

●●○○
○

●●●●
●

●●●○
○

●●●●
○

主要メーカーが量子コンピューティングに数十億ドル
投資、原子レベルの材料R&D;を加速。

#11
MACE-QEqポテンシャ
ル

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
ACSがMACE-QEqポテンシャルを発表、MLIPの長距
離静電相互作用と電荷移動の課題を解決。

#12 SpinQ量子PC 製品発表
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○
SpinQがゲートモデル量子コンピューティングプラッ
トフォームを発表、材料科学・創薬を加速。

#13 DOE×MS材料発見 企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
米国DOEがMicrosoftと連携しAI活用でバッテリー電
解質・クリーンエネルギー材料を発見。

#14
LLM合金スクリーニン
グ

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
LLMがCo-Cr-Ni中エントロピー合金の熱輸送特性スク
リーニングを自動化、自律型材料発見を実証。

#15 MLIPナノ触媒解明 学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○
MLIP強化サンプリングがAu9ナノクラスターの動的構
造と触媒的意義を解明。
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データ
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日本
関連度 一行サマリ

#16 MIT情報理論MLP 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
MITが情報理論に基づくMLPを開発、金属合金の挙動
モデリング精度を大幅向上。

#17 Flex-Cat自律ラボ 学術論文
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○
ノースカロライナ州立大が自律型ラボ「Flex-Cat」発
表、製品切り替え可能な触媒を発見。

#18 AI生成結晶新規性 学術論文
●●●○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○
AI生成結晶の構造的新規性分析手法が発表、既知プロ
トタイプへの偏りが判明。

#19 MLIPファインチューン 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
汎用MLIPの評価論文発表、反応プロセス精度向上には
DFTファインチューニングが不可欠。

#20
AI量子融合エコシステ
ム

解説記事
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○
ForbesがAI、量子、生物、化学融合のコンピューティ
ングエコシステムを提唱、科学的発見を加速。

#21
SES AI Molecular
Universe

製品発表
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
SES AIが「Molecular Universe」AI Science SaaSを
発表、NVIDIA検証でバッテリー材料発見を加速。

#22 D-Waveゲートモデル 製品発表
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

D-Waveがゲートモデル量子コンピューティングプラ
ットフォームを開発、量子化学・材料科学R&D;を拡
大。

#23 ML金属ガラス予測 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
元素特性とMDシミュレーション特徴量で金属ガラス
の臨界冷却速度を高精度予測するMLモデル。

#24 ML銅合金設計 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
解釈可能なMLで(CuNiMn)-X合金の強度-延性トレー
ドオフを解明、高性能銅合金設計を効率化。

#25 ML×LLM触媒探索 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
MLとLLM連携で高エントロピー合金触媒の電極触媒活
性を解明、高スループット探索を実現。

#26 日本フィジカルAI 解説記事
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

●
ジャパンタイムズが日本の製造業データ活用「フィジ
カルAI」に注目、ロボットが人間作業者を支援。

#27 GNN構造解析 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○
機械的に制約されたGNNが平面フレーム構造の線形静
的解析精度を向上、MDPI Buildingsに発表。

#28 AI量子自己改善ループ 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融合で
新材料設計の自己改善ループを開発。

#29 GNoME/MatterGen 製品発表
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○
DeepMind GNoMEとMicrosoft MatterGenがAIで数
百万の無機結晶を高速探索、合成レシピも提案。

#30 LLM因果推論ARIA 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
LLMを因果推論で強化した2D材料設計フレームワーク
「ARIA」が物理的信頼性を向上。

#31 CLOUD基盤モデル 学術論文
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

○
600万超の結晶で事前学習された物理情報基盤モデル
「CLOUD」が材料特性予測を革新。

#32 MLIP 100万倍高速化 解説記事
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

●
●●●●

●
●●●●

○
機械学習ポテンシャルが量子化学計算を最大100万倍
高速化、材料科学に革命をもたらす。

#33 Meta FAIR UMA 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
Meta FAIRの汎用MLIP「UMA」が2D材料の酸素プラ
ズマ相互作用を高精度予測、半導体製造に貢献。

#34 MLIPバイアス特定 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
汎用MLIPのバイアスを特定し、反復微調整で精度向上
、MDシミュレーション信頼性向上へ。

#35 DTU自己駆動ラボ 学術論文
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○
デンマーク工科大がAIとロボットで新材料開発を「数
十年から数日」に短縮する自己駆動型ラボ稼働。

#36 Atinary閉ループ実験 製品紹介
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○
Atinary TechnologiesがAI駆動型閉ループ実験で触媒
最適化・プロセス安全性向上を実証。

#37 Flex-Catオンデマンド 学術論文
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○
ノースカロライナ州立大が「Flex-Cat」ラボで触媒を
自律発見、オンデマンド生産を実現。

#38
Materials Data
Foundry

企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

シンガポール国立大とトロント大が1,000万ドル「Ma
terials Data
Foundry」を立ち上げ、AI材料探索加速。

#39 AI水素貯蔵材料 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
AIと物理学協働で水素貯蔵材料設計に進展、最適格子
設計を特定し高効率化へ。

#40 LLM×MLIP固体電解質 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
LLMとMLIPが固体電解質探索のボトルネックを打破、
AI閉ループアーキテクチャで開発加速。



マテリアルインフォマティクス Weekly Intelligence Report | 2026-06-27 | Page 3

# 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

#41 AMAT AIチップ製造 製品発表
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

○
Applied MaterialsがAIチップ向けDRAM・先進パッケ
ージング加速の新製造システムを発表。

#42 IBM NanoStack 製品発表
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○
IBMがAIチップ設計をサブ1nm「NanoStack」で革新
、性能50%向上または消費電力70%削減。

#43 韓BuF国産化 企業戦略
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

●
韓国Hanwha EssentialがAI半導体基板用BuFの国産
化を推進、日本の市場独占に挑戦。

#44 K-Graphene Foundry 企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
韓国浦項市が政府支援でAI駆動型「K-Graphene
Foundry」設立、2D材料R&D;を加速。

#45
2Dトランジスタ300m
m

製品発表
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

○
ASML、TSMC、imecが2D材料トランジスタの300m
mウェハ統合プロセス確立、産業応用加速。

#46 MLポリマー熱特性 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○
MLがPHB/PHBVベース材料の熱特性を高精度予測、
統合ポリマーデータベースで精度向上。

#47 デジタルツイン製造業 解説記事
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
デジタルツイン技術が都市開発・製造業を変革、NAS
A MAF施設で性能監視・予測を実証。

#48 CVC材料AI分析 業界レポ
ート

●○○○
○

●●●●
●

●●●○
○

●●●○
○

●●●●
●

CVCが注目するAI材料開発企業8社を分析、投資判断
と上場プロキシを考察。

#49 東科大、AI解釈性向上 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

●

東京科学大学がALIGNNとクラスタリング融合AIで材
料予測の解釈性を向上、光学吸収スペクトルを精密予
測。

#50 高レート電池AI発見 解説記事
●●●○

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
Frontiersが「高レート電池向けAI駆動型材料発見」研
究テーマ始動、次世代エネルギー貯蔵加速。

#51 DOE×MSバッテリー 企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
米国DOEがMicrosoftと協働しAIイノベーションエコ
システムを推進、バッテリー材料開発を加速。

#52 東科大、半導体ML 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●
東京科学大がMLフレームワーク開発、トランジスタ測
定から半導体材料パラメータを1ミリ秒未満で推論。

#53 自己駆動型ラボ解説 解説記事
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
Lisa Pedrosa氏がAIとロボティクス統合「自己駆動型
ラボ」の台頭と科学的発見の変革を解説。

#54 AI触媒発見詳述 解説記事
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○
Cen-Online.orgがデジタルツールとAI活用による触
媒発見のブレークスルーと産業応用を詳述。

#55 IBM量子アルゴリズム 企業戦略
●●●○

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
IBM Quantumが量子クレジットプログラムで複雑材
料向け次世代量子アルゴリズム開発を推進。

#56 Orbital資金調達 企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○
Orbital Industriesが材料科学向け「AlphaFold」とし
て5000万ドル調達、総額7100万ドルに。

#57 QUASIMODO量子 学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●○○

○
ヴィリニュス大学が国際チームと「QUASIMODO」で
多成分超低温原子量子シミュレーターを開発。

●●●●○ 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を活用した材料開発、貴社のR&D;は「数十年から数日」への変革に対応できていますか？
デンマーク工科大学の自己駆動型ラボ（#35）やDeepMind/MicrosoftのAIパイプライン（#29）は、新材料開発のリー
ドタイムを劇的に短縮する可能性を示しています。貴社のR&D;プロセスは、この速度と効率の進化に追随できていますか
？

❷ 半導体材料・パッケージングの次世代技術、日本のサプライチェーンは競争力を維持できますか？
IBMのサブ1nm NanoStack（#42）やASML/TSMC/imecの2D材料トランジスタ（#45）など、半導体技術は急速に進
化しています。一方で、韓国企業によるBuF国産化（#43）の動きもあり、日本の材料・部品メーカーは競争激化とサプ
ライチェーン再編のリスクに直面しています。

❸ AIモデルの「ブラックボックス」問題、貴社は予測の信頼性と解釈性を確保できていますか？
東京科学大学の研究（#03, #49）は、AI予測の解釈性を高める重要性を示しています。AIが提案する材料設計やプロセ
ス条件が、なぜその結果をもたらすのかを理解できなければ、実用化への信頼性や科学的知見の深化は困難です。

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材料探索 自己駆動ラボ

量子材料応用 半導体革新

電池材料AI
AI解釈性

日本AI製造

CVC投資

項目 象限 ↑ 機会 ↓ 脅威

● AI材料探索 注意 新材料開発の加速 既存R&D;の陳腐化

● 自己駆動ラボ 注意 実験効率の劇的向上 設備投資と人材育成

● 量子材料応用 注意 原子レベルシミュレーション 技術の複雑性と投資

● 半導体革新 注意 次世代半導体競争力 技術キャッチアップ

● 電池材料AI 注意 高性能バッテリー開発 開発競争激化

● AI解釈性 機会大 AI予測の信頼性向上 AIモデルの限界露呈

● 日本AI製造 機会大 製造業の生産性向上 導入遅れと人材不足
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● CVC投資 参考 投資機会の特定 投資リスク
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深掘り ① ― NVIDIAがAIで材料科学を加速
#06 | 2026/06/22 | NVIDIA 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●●●●○

NVIDIAは、ALCHEMI NIMマイクロサービスを発表し、化学・材料科学における発見プロセスを劇的に加速します。
この新ソフトウェアは、バッチ幾何学的緩和と分子動力学に特化し、数百万の分子や材料の安定構造を迅速にシミュレ
ートし、その時間的挙動を追跡することを可能にします。これにより、バッテリー材料や触媒などの分野での材料探索
が飛躍的に高速化されます。

ALCHEMIは、GPUコンピューティングの高速処理能力を最大限に活用し、従来の第一原理計算では困難だった大規模
シミュレーションを可能にします。これにより、研究者は膨大な材料候補ライブラリを短時間でスクリーニングし、有
望なものに焦点を当てることができます。これは、材料開発のボトルネックを解消し、開発サイクルを大幅に短縮する
可能性を秘めています。

▶ シニアテクニカルアナリストの視点

NVIDIAのALCHEMIは、GPUの計算能力を材料科学に特化した形で提供するもので、その「数百万の分
子を迅速にシミュレート」という謳い文句は、従来の計算化学の常識を覆すものです。ただし、この高
速化がどの程度の精度を維持できるのか、また、特定の材料系での汎用性にはまだ検証の余地があるで
しょう。実用化に向けた未解決課題としては、シミュレーション結果と実際の実験データとの乖離をど
う埋めるか、そして、このツールを使いこなせる専門人材の育成が挙げられます。 【機会】日本の材料
・素材メーカーやR&D;部門にとっては、NVIDIAのGPUインフラとALCHEMIを導入することで、新材
料開発のリードタイムを劇的に短縮し、国際競争力を高める絶好の機会です。特にバッテリー材料や触
媒開発において、探索効率を向上させることができます。 【脅威】一方で、この種の高性能計算ツール
を導入できない企業は、開発競争で後れを取る可能性があります。また、NVIDIAのようなプラットフ
ォーマーへの依存度が高まるリスクも考慮すべきです。自社でAIモデルを構築・運用する能力がなけれ
ば、単なるユーザーに留まり、真の競争優位性を築くことは難しいでしょう。

深掘り ② ― 2D材料トランジスタ、300mmウェハ統合へ
#45 | 2026/06/21 | The cleanroom Portal | 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●●●●○

ASML、TSMC、imecという半導体業界の巨頭が、2D材料ベースのトランジスタ（MoS2 nFETおよびWSe2 pFET）向
けに、50nmのコンタクトポリピッチ（CPP）を持つ300mmウェハ統合プロセスを確立したと発表しました。これは、
研究室段階にあった2D材料トランジスタを産業規模製造へと移行させる画期的な一歩です。

この技術は、従来のシリコンベースのトランジスタの物理的限界を打破し、次世代半導体の性能と電力効率を大幅に向
上させる可能性を秘めています。特に、原子レベルの薄さを持つ2D材料は、高密度集積化や3D積層チップ、チップレ
ット技術における新たな設計自由度を提供し、AIチップやHPC向けデバイス開発を加速します。
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▶ シニアテクニカルアナリストの視点

2D材料トランジスタの300mmウェハ統合は、半導体業界にとってまさにゲームチェンジャーとなるブ
レークスルーです。50nm CPPという具体的な数値は、実用化に向けた大きな進展を示しており、数年
内の量産適用も視野に入ってきます。ただし、2D材料の均一な大面積成膜技術や、既存の製造プロセス
との整合性、長期信頼性の確保にはまだ課題が残るでしょう。 【機会】日本の半導体製造装置メーカー
や材料メーカーにとっては、この新技術に対応する装置や材料の開発で新たな市場機会が生まれます。
特に、2D材料の成膜装置、微細加工技術、検査装置、そしてMoS2やWSe2といった2D材料そのものの
供給において、日本の高い技術力が活かせる可能性があります。 【脅威】しかし、ASML、TSMC、ime
cという強力な連合が主導しているため、日本企業がこの流れに乗り遅れると、次世代半導体サプライチ
ェーンにおける存在感を失うリスクがあります。特に、味の素が独占するBuF市場に韓国企業が挑戦し
ている（#43）ように、材料分野でも競争が激化するでしょう。迅速な技術開発と国際連携が不可欠で
す。



マテリアルインフォマティクス Weekly Intelligence Report | 2026-06-27 | Page 8

深掘り ③ ― 自己駆動型ラボが材料開発を劇的に加速
#35 | 2026/06/19 | Mirage 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●●●●○

デンマーク工科大学（DTU）が、AIとロボットアームが自律的に化学実験を行う「自己駆動型ラボ」を稼働させました
。このシステムは、通常数十年を要する新材料開発プロセスをわずか数日にまで短縮する可能性を秘めています。特に
、金ナノ材料の合成を2日間で最適化・完了させる実証事例が報告されています。

自己駆動型ラボは、AIが実験を設計し、ロボットが合成・特性評価を行い、そのデータをAIにフィードバックして学習
サイクルを継続するクローズドループシステムです。これにより、人間の介入を最小限に抑えながら、材料探索、合成
、特性評価、データ解析の全サイクルを自動で実行し、開発効率と速度を劇的に向上させます。

▶ シニアテクニカルアナリストの視点

新材料開発のリードタイムを「数十年から数日」に短縮するというDTUの発表は、非常に野心的であり
、材料科学研究のパラダイムシフトを象徴しています。金ナノ材料合成の2日間での最適化は具体的な
成果として注目に値しますが、これが他の複雑な材料系や、より大規模なスケールで再現可能か、また
、予期せぬ副反応や安全性の問題にどう対応するかが実用化に向けた課題となるでしょう。 【機会】日
本の材料・素材メーカーやR&D;部門は、この自己駆動型ラボ技術を早期に導入・開発することで、新製
品開発の競争力を飛躍的に高めることができます。特に、高分子、接着剤、電池材料など、多岐にわた
る組成やプロセス条件を持つ材料の開発において、探索効率を向上させる大きな機会です。 【脅威】こ
の技術の導入が遅れると、海外の競合他社に開発速度で大きく差をつけられる可能性があります。また
、AIとロボティクスを統合したシステムの構築には、初期投資だけでなく、AI人材やロボットオペレー
ション人材の育成が不可欠であり、これに対応できない企業は取り残されるリスクがあります。

その他の注目記事
AI、量子、生物、化学の融合で科学的発見を加速する新たなコンピューティングエコシステムを提唱 (Forbes)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●●

AIが量子・生物・化学コンピューティングを統合し、科学的発見を加速するエコシステムを提唱。日本のR&D;戦略に
影響大。

米国エネルギー省（DOE）、Microsoftと連携しAI活用でバッテリー電解質材料とクリーンエネルギー材料を発見 (OSTI)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●●○○ 市場インパクト●●●●○

米国政府がAI基盤モデルと自動ラボでバッテリー・クリーンエネルギー材料開発を加速。日本の電池・EVメーカーは注
視すべき。

韓国Hanwha EssentialがAI半導体基板のビルドアップフィルム国産化を推進、市場独占に挑戦 (The Elec Inc.)
技術新規性●●○○○ 実用化距離●●●●○ 市場インパクト●●●●○

韓国企業が日本の独占市場であるAI半導体BuFの国産化を推進。日本の材料メーカーはサプライチェーンリスクと競争
激化に備えるべき。

Hugging FaceがCrystalCLRとCHGNetを発表、機械学習で材料特性予測を改善 (Hugging Face)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●●○○ 市場インパクト●●●●○

Hugging Faceが材料科学向けMLIPを発表。汎用性の高いAIツールとして、日本の材料研究者も活用を検討すべき。
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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）
• 【R&D;部門】NVIDIA ALCHEMI（#06）やDeepMind/MicrosoftのAI材料探索ツール（#29）の技術詳細を調
査し、自社R&D;への導入可能性を検討。

• 【経営企画部門】自己駆動型ラボ（#35,
#17）の最新動向を把握し、R&D;プロセス変革に向けたロードマップ策定に着手。

• 【半導体PKG部門】韓国Hanwha
EssentialによるBuF国産化（#43）の進捗をモニタリングし、日本のサプライチェーンへの影響を評価。

▍短期（1ヶ月）
• 【R&D;部門】東京科学大学の解釈可能なAI（#03,
#49）に関する論文を精読し、自社AIモデルの信頼性向上策を検討。

• 【材料メーカー】量子コンピューティングの材料科学応用（#10,
#12）に関する基礎セミナーに参加し、中長期的なR&D;テーマとしての可能性を探る。

• 【EV設計部門】AIによるバッテリー材料設計加速（#40,
#50）の動向を注視し、サプライヤーとの情報共有・連携を強化。

▍中長期（四半期〜）
• 【経営企画部門】AI、量子、ロボティクスを融合した「コンピューティングエコシステム」（#20）を見据え
、自社のR&D;戦略と人材育成計画を再構築。

• 【半導体PKG部門】2D材料トランジスタの300mmウェハ統合（#45）やサブ1nm技術（#42）への対応戦略
を策定し、関連材料・装置開発への投資を検討。

• 【製造部門】日本の「フィジカルAI」（#26）構想を参考に、製造現場へのAI・ロボット導入による生産性向
上と、人間との協調作業最適化計画を立案。

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 | 2026-06-27
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収録記事一覧

#01 AIが有機電気化学エネルギー材料の設計とモデリングを加速、高性能バッテリー開発に貢献

#02 AIモデルがX線回折で検出困難な結晶構造の水素原子を正確に特定し、材料シミュレーション精
度を大幅向上

#03 東京科学大学、ALIGNNと階層クラスタリングでAI材料予測の「ブラックボックス」を解明し、
光学吸収スペクトル予測で高精度を達成

#04 Hugging FaceがCrystalCLRとCHGNetを発表、機械学習で材料特性予測を改善

#05 アルゴンヌ国立研究所、277万ドルを投じAIと自動化で触媒発見を加速する「Accelerated
Catalyst Design Foundry」を設立

#06 NVIDIA、新AIソフトウェア「ALCHEMI NIMマイクロサービス」で化学・材料科学の発見を大

幅加速

#07 情報理論と機械学習の融合により、合金のMLPモデルが積層欠陥エネルギー・相図予測で高精度
を達成

#08 arXivにMMGNN発表：分子グラフを多レベル・多色サブグラフに分解し、分子特性予測を改善

#09 信頼性ゲート付き第一原理フィードバック「InvDesMobility」がクローズドループ材料発見を加

速、キャリア移動度予測で効果

#10 主要メーカーが量子コンピューティングに数十億ドルを投じ、原子レベルの材料R&Dを加速

#11 ACS PublicationsがMACE-QEqポテンシャルを発表、MLIPの長距離静電相互作用と電荷移動の
課題を解決し、ZnO・水系の精度を向上

#12 SpinQ、量子シミュレーションを強化するゲートモデル量子コンピューティングプラットフォー

ムを発表、材料科学・創薬を加速

#13 米国エネルギー省（DOE）、Microsoftと連携しAI活用でバッテリー電解質材料とクリーンエネ
ルギー材料を発見

#14 LLMがCo-Cr-Ni中エントロピー合金の熱輸送特性スクリーニングを自動化、自律型材料発見ワー
クフローを概念実証

#15 MLIP強化サンプリングシミュレーションがAu9ナノクラスターの動的構造と触媒的意義を解明、

UiO-66-NH2 MOF内挙動を詳細に分析

#16 MITが情報理論に基づくMLPを開発、金属合金の挙動モデリング精度を大幅向上

#17 ノースカロライナ州立大学が自律型化学ラボ「Flex-Cat」を発表、AIとロボティクスで需要に応
じた製品切り替え可能な触媒を発見

#18 arXivにAI生成結晶の構造的新規性分析手法発表、既知プロトタイプへの偏り判明



#19 arXivにユニバーサルMLIPの評価論文発表、反応プロセスにおける精度向上にはDFTファインチ
ューニングが不可欠と判明

#20 ForbesがAI、量子、生物、化学の融合で科学的発見を加速する新たなコンピューティングエコシ

ステムを提唱

#21 SES AIが「Molecular Universe」AI Science SaaSプラットフォームを発表、NVIDIAが検証し
バッテリー材料発見を加速

#22 D-Waveがゲートモデル量子コンピューティングプラットフォームを開発、量子化学・材料科学
R&Dを拡大

#23 arXivにMLモデル発表、元素特性と分子シミュレーションに基づく特徴量で金属ガラスの臨界冷
却速度を高精度予測

#24 OAE Publishingが解釈可能な機械学習で(CuNiMn)-X合金の強度-延性トレードオフを解明、高
性能銅合金の設計を効率化

#25 Oxford Academicが機械学習とLLM連携で高エントロピー合金触媒の電極触媒活性を解明、高ス
ループット探索を実現

#26 ジャパンタイムズが「フィジカルAI」に注目、日本の製造業データ活用でロボットが自律的に人
間作業者を高精度支援へ

#27 MDPI Buildingsに機械的に制約されたGNN発表、平面フレーム構造の線形静的解析精度を向上

#28 ワシントン大学、AIと量子コンピューティング融合で新材料設計を自己改善する設計ループを開
発

#29 DeepMind GNoMEとMicrosoft MatterGenがAI駆動型材料探索を劇的に加速、数百万の無機結
晶を高速スクリーニング

#30 大規模言語モデルを因果推論で強化、2D材料設計フレームワーク「ARIA」が物理的信頼性を向
上

#31 600万超の結晶で事前学習された物理情報基盤モデル「CLOUD」が材料特性予測を革新

#32 機械学習ポテンシャルが量子化学計算を最大100万倍高速化、材料科学に革命

#33 Meta FAIRの汎用MLIP「UMA」が2D材料の酸素プラズマ相互作用を高精度で予測、半導体製造
に貢献

#34 汎用機械学習ポテンシャルにおけるバイアスを特定、反復微調整で精度向上へ

#35 デンマーク工科大学がAIとロボットアームで新材料開発を「数十年から数日」に短縮する自己駆
動型ラボを稼働

#36 Atinary TechnologiesがAI駆動型閉ループ実験で触媒最適化・プロセス安全性向上を実証

#37 ノースカロライナ州立大学が「Flex-Cat」自己駆動型ラボで触媒を自律発見、オンデマンド生産
を実現



#38 シンガポール国立大学とトロント大学が1,000万ドルの「Materials Data Foundry」を立ち上
げ、AI材料探索を加速

#39 AIと物理学の協働で水素貯蔵材料設計に画期的な進展、最適格子設計を特定

#40 LLMとMLIPが固体電解質探索のボトルネックを打破、AI閉ループアーキテクチャが開発を加速

#41 Applied MaterialsがAIチップ向けDRAM・先進パッケージング加速の新製造システムを発表

#42 IBMがAIチップ設計をサブ1nm「NanoStack」で革新、性能50%向上または消費電力70%削減

#43 韓国Hanwha EssentialがAI半導体基板のビルドアップフィルム国産化を推進、市場独占に挑戦

#44 韓国浦項市がAI駆動型「K-Graphene Foundry」を政府支援で設立、2D材料R&Dを加速

#45 ASML、TSMC、imecが2D材料トランジスタの300mmウェハ統合プロセスを確立、産業応用へ
加速

#46 PHB/PHBVベース材料の熱特性をMLが予測、統合ポリマーデータベースで精度向上

#47 デジタルツイン技術が都市開発・製造業を変革、NASA MAF施設で性能監視・予測を実証

#48 CVCが注目するAI材料開発企業8社を分析：投資判断と上場プロキシを考察

#49 東京科学大学、ALIGNNとクラスタリング融合AIで材料予測の解釈性を大幅向上、光学吸収スペ

クトルを精密予測

#50 Frontiersが「高レート電池向けAI駆動型材料発見」研究テーマを始動、次世代エネルギー貯蔵を
加速

#51 米国エネルギー省、Microsoftと協働しAIイノベーションエコシステムを推進、バッテリー材料
開発を加速

#52 東京科学大学、トランジスタ測定から半導体材料パラメータを1ミリ秒未満で高精度に推論する
MLフレームワーク開発

#53 Lisa Pedrosa、AIとロボティクス統合による「自己駆動型ラボ」の台頭と科学的発見の変革を解
説

#54 Cen-Online.org、デジタルツールとAI活用による触媒発見のブレークスルーと産業応用を詳述

#55 IBM Quantum、量子クレジットプログラムで複雑材料向け次世代量子アルゴリズム開発を推進

#56 Orbital Industries、材料科学向け「AlphaFold」として5000万ドルを調達、総額7100万ドルに

#57 ヴィリニュス大学、国際チームと連携し「QUASIMODO」プロジェクトで多成分超低温原子量子
シミュレーターを開発



#01 AIが有機電気化学エネルギー材料の設計とモデリング
を加速、高性能バッテリー開発に貢献

001_AIが有機電気化学エネルギー材料の設計とモデリングを加速、高性能バッテリー開発に貢
献

概要

AIは、データ駆動型特性予測、機械学習原子間ポテンシャル、生成分子設計、大規模

言語モデル（LLM）を活用したワークフローを通じて、有機電気化学エネルギー材料
（OEEM）の計算設計とモデリングを劇的に変革しています。これにより、レドックス
活性分子からポリマー電解質まで、OEEMの新たな発見と最適化が加速されます。この

進歩は、バッテリーや燃料電池などの次世代エネルギー貯蔵デバイスの性能向上に不
可欠な役割を果たすと期待されています。

公開日 2026年06月18日  ChemRxiv  アメリカ



詳細

主要成果

AIの統合により、有機電気化学エネルギー材料（OEEM）の計算設計とモデリングが飛
躍的に加速しています。特に、データ駆動型特性予測、機械学習原子間ポテンシャル
（MLIP）、生成分子およびポリマー設計、さらには大規模言語モデル（LLM）を活用し
たワークフローが、OEEM分野における新たな発見と最適化を強力に推進しています。

技術・臨床詳細

本レビューでは、AIがOEEM設計において果たす具体的な役割を詳細に解説していま
す。例えば、分子のデータ表現の最適化により、材料の物理的・化学的特性をより正確
に予測できるようになりました。MLIPは、従来の第一原理計算と比較して、計算コスト
を大幅に削減しつつ、原子スケールでの相互作用を高精度でシミュレートすることを可
能にします。また、生成AIは、特定の性能要件を満たす新規分子構造やポリマーの設計
を支援し、材料探索空間を効率的に探索します。LLMは、科学文献や実験データから関
連情報を抽出し、仮説形成や実験計画の立案をサポートすることで、研究者の負担を軽
減し、開発サイクルを短縮します。

背景・業界文脈

有機電気化学エネルギー材料は、バッテリー、スーパーキャパシタ、燃料電池などのエ
ネルギー貯蔵・変換技術において重要な構成要素です。しかし、これらの材料の設計と
最適化は、膨大な化学空間と複雑な相互作用のために、伝統的な試行錯誤的な実験アプ
ローチでは時間とコストがかかる課題でした。AIの導入は、この課題に対する強力な解
決策を提供し、より高性能で持続可能なエネルギーデバイスの開発を加速することが期
待されています。



今後の展望

AIの進化はOEEM分野に大きな可能性をもたらす一方で、実験データの質と再現性、モ
デルの汎用性と解釈可能性、そして計算リソースへのアクセスといった課題も残されて
います。今後、これらの課題を克服するためには、実験科学者と計算科学者の間の学際
的な協力が不可欠であり、より堅牢なデータ基盤と高度なAIアルゴリズムの開発が求め
られます。これにより、AIはOEEM分野における革新をさらに推進し、エネルギー問題
の解決に貢献するでしょう。

元記事: https://chemrxiv.org/doi/10.26434/chemrxiv.15004903

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://chemrxiv.org/doi/10.26434/chemrxiv.15004903


#02 AIモデルがX線回折で検出困難な結晶構造の水素原子
を正確に特定し、材料シミュレーション精度を大幅向上

002_AIモデルがX線回折で検出困難な結晶構造の水素原子を正確に特定し、材料シミュレーシ
ョン精度を大幅向上

概要

研究者たちは、従来のX線回折では検出が困難な無機結晶構造内の欠落した水素原子を

正確に配置するAIモデルを開発しました。この生成AIモデルは、既知の構造を維持し
つつ水素原子を挿入するよう訓練されており、材料シミュレーションの精度を大幅に
向上させ、特に超伝導体などの新材料設計に貢献します。軽元素の位置決定における

長年の課題を解決するものです。

公開日 2026年06月19日  Chemistry World (Royal Society of Chemistry)  イギリス



詳細

主要成果

研究者たちは、無機結晶構造において、X線回折技術では特定が難しい欠落または誤配
置された水素原子の位置を、AIモデルが極めて高い精度で補完することに成功しまし
た。この生成AIモデルは、材料科学における長年の課題であった軽元素原子の位置決定
問題を解決し、材料シミュレーションの信頼性を画期的に向上させます。

技術・臨床詳細

開発されたAIモデルは、既知の結晶構造の制約を尊重しつつ、欠落している水素原子を
論理的に挿入するように特別に訓練されています。従来のX線回折法では、水素のよう
な軽元素はX線との相互作用が弱いため、その位置を正確に特定するのが困難でした。
しかし、このAIモデルは、既存の構造データから学習することで、原子間結合のパター
ンや結晶学的環境を考慮し、水素原子の最適位置を推論します。これにより、材料の電
子状態、格子振動、反応性といった基本的な特性をより正確に予測することが可能とな
り、特に新機能性材料の理論設計において不可欠なツールとなります。

背景・業界文脈

結晶構造中の原子位置の正確な情報は、材料の機能特性を理解し、新規材料を設計する
上で極めて重要です。特に、水素結合やプロトン伝導性に関わる材料、例えば燃料電池
の電解質や水素貯蔵材料などでは、水素原子の精密な配置が性能を左右します。これま
でのシミュレーションや設計は、不完全な構造情報に制約されてきましたが、今回のAI
モデルの登場により、その障壁が大きく取り払われることになります。超伝導体や触媒
など、幅広い分野での新材料設計に大きな影響を与えることが期待されます。

今後の展望

このAIモデルは、材料科学の研究開発サイクルを加速させる可能性を秘めています。よ
り正確な構造情報に基づいたシミュレーションは、実験の試行回数を減らし、材料探索
の効率を向上させます。将来的には、この技術が他の軽元素や、より複雑な欠陥構造の
解析にも応用されることで、材料インフォマティクス分野全体の発展に寄与し、高性能
な次世代材料の創出を後押しするでしょう。また、実験データの質向上とAIモデルの継
続的な改善が、その実用化をさらに加速させると考えられます。



元記事: https://www.chemistryworld.com/news/ai-model-fills-in-the-gaps-in-crystal-structures-by-

placing-missing-hydrogen-atoms/4023712.article

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.chemistryworld.com/news/ai-model-fills-in-the-gaps-in-crystal-structures-by-placing-missing-hydrogen-atoms/4023712.article
https://www.chemistryworld.com/news/ai-model-fills-in-the-gaps-in-crystal-structures-by-placing-missing-hydrogen-atoms/4023712.article


#03 東京科学大学、ALIGNNと階層クラスタリングでAI材
料予測の「ブラックボックス」を解明し、光学吸収スペク
トル予測で高精度を達成

003_東京科学大学、ALIGNNと階層クラスタリングでAI材料予測の「ブラックボックス」を解
明し、光学吸収

概要

東京科学大学の研究チームが、ALIGNNモデルと階層的クラスタリングを組み合わせる
ことで、AIによる材料特性予測の解釈性を大幅に向上させる新手法を開発しました。

この手法は、2,681の無機化合物のデータセットにおいて、高次元光学吸収スペクトル
の予測で高い精度を達成し、光学特性を支配する主要な元素タイプと配位環境を特定
することに成功しました。これにより、AIの「ブラックボックス」問題を解決し、よ

り効果的な材料設計が可能になります。

公開日 2026年06月24日  HyperAI (via Google News)  日本



詳細

主要成果

東京科学大学の研究チームは、グラフニューラルネットワーク（ALIGNN）と階層的ク
ラスタリングを統合した、AI駆動型材料解析の解釈性を高める画期的な手法を開発しま
した。このアプローチにより、AIモデルの「ブラックボックス」的性質が透明化され、
特に高次元光学吸収スペクトルの予測において、その背後にあるアルゴリズム的論理と
主要因が明確になりました。2,681種類の無機化合物データセットで検証した結果、高
い予測精度を達成し、光学特性を支配する主要な元素タイプや配位環境の特定に成功し
ています。

技術・臨床詳細

開発された手法は、まずALIGNNを利用して原子構造から材料の光学吸収スペクトルを
予測します。ALIGNNは、原子間の結合や構造的な特徴をグラフ形式で学習すること
で、材料の物理的特性と関連付けます。さらに、この予測モデルに階層的クラスタリン
グを組み合わせることで、AIがどのような原子配置や化学的環境に基づいて特定の予測
を行っているかを「可視化」します。例えば、特定の光学吸収ピークが、ある特定の元
素の存在や、特定の配位構造（例：酸素八面体）によって強く影響されていることを、
定量的に示すことができます。これにより、研究者はAIがなぜそのような予測をしたの
かを理解し、予測結果を盲目的に受け入れるのではなく、その知見を基に新たな材料設
計の指針を得ることが可能になります。

背景・業界文脈

材料インフォマティクス分野において、AIは材料特性の予測や新規材料の探索において
強力なツールとなっていますが、その予測根拠が不明瞭である「ブラックボックス」問
題は長年の課題でした。この解釈性の欠如は、研究者がAIの提案を信頼し、実際の実験
へと進める上での大きな障壁となっていました。今回の東京科学大学の研究は、この課
題を克服し、AIが生成する予測の信頼性と実用性を飛躍的に高めるものです。特に、光
学材料、半導体、触媒などの分野で、より効率的でターゲットを絞った材料設計が可能
となることで、開発期間の短縮とコスト削減に貢献します。



今後の展望

この解釈可能なAIフレームワークは、光学吸収スペクトルだけでなく、他の様々な材料
特性（例えば、電気伝導性、熱伝導性、機械的強度など）の予測にも拡張できる可能性
を秘めています。また、異なる環境条件下での材料挙動の予測にも応用が期待されま
す。AIの予測が「なぜ」そうなるのかを理解できることは、研究者の経験則や直感とAI
の計算能力を融合させ、真に革新的な材料を発見するための新たな道を開きます。将来
的には、この技術が自律型材料開発ラボシステムの中核要素となり、クローズドループ
での材料発見サイクルを加速する可能性を秘めています。

元記事: https://www.kucoin.com/news/flash/japanese-team-develops-explainable-ai-for-high-

dimensional-material-spectra-prediction

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.kucoin.com/news/flash/japanese-team-develops-explainable-ai-for-high-dimensional-material-spectra-prediction
https://www.kucoin.com/news/flash/japanese-team-develops-explainable-ai-for-high-dimensional-material-spectra-prediction


#04 Hugging FaceがCrystalCLRとCHGNetを発表、機械
学習で材料特性予測を改善

004_Hugging FaceがCrystalCLRとCHGNetを発表、機械学習で材料特性予測を改善

概要

Hugging Faceは、CrystalCLRフレームワークとCHGNet機械学習原子間ポテンシャルの
発表を通じて、材料特性予測の新たな進歩を強調しました。CrystalCLRは結晶グラフニ
ューラルネットワークを用いたコントラスティブ学習により材料表現を改善し、

CHGNetはMaterials Project Trajectory Datasetで事前学習された汎用ポテンシャルエネ
ルギー面をモデル化します。これらの技術は、材料科学におけるAIの応用を深め、よ
り正確な材料設計を可能にします。

公開日 2026年06月25日  Hugging Face  アメリカ



詳細

主要成果

Hugging Faceが言及した最新の研究成果として、CrystalCLRとCHGNetという二つの画
期的な技術が、材料科学における機械学習の進展を象徴しています。CrystalCLRは、結
晶グラフニューラルネットワーク（Crystal Graph Neural Networks, CGNNs）を活用し
たコントラスティブ学習フレームワークであり、材料表現の学習を強化することで、材
料特性予測の精度を大幅に向上させます。一方、CHGNet（Crystal Hamiltonian Graph

neural Network）は、Materials Project Trajectory Datasetで事前学習された機械学習原
子間ポテンシャルであり、多様な材料の汎用的なポテンシャルエネルギー面を高精度に
モデル化する能力を示しています。

技術・臨床詳細

CrystalCLRは、材料固有の変換をレバレッジすることで、材料のグラフ表現の堅牢性を
高めます。これにより、少量のラベル付きデータでも高精度な予測が可能となり、材料
発見におけるデータ不足の課題を克服する一助となります。CHGNetは、量子力学計算
に匹敵する精度で原子間力を予測できるため、大規模な分子動力学シミュレーションに
おいて、従来の第一原理計算よりもはるかに高速かつ効率的に材料の挙動を解析するこ
とを可能にします。これにより、結晶構造の安定性、相転移、欠陥ダイナミクスなど、
材料の複雑な挙動を詳細に理解するための強力なツールとなります。

背景・業界文脈

材料科学分野では、新たな機能を持つ材料の発見と設計が常に求められています。しか
し、伝統的な実験的手法や高精度な第一原理計算は、時間と計算コストの面で大きな制
約がありました。機械学習の導入は、この課題を克服し、材料探索の効率を劇的に向上
させる可能性を秘めています。CrystalCLRとCHGNetのような技術は、AIを材料開発プロ
セスの中核に位置づけ、次世代の高性能材料を迅速に設計・最適化するための基盤を提
供します。これらは、バッテリー材料、触媒、半導体など、多岐にわたる産業分野に革
新をもたらす可能性を秘めています。



今後の展望

これらの技術は、材料インフォマティクス研究に新たな方向性を示しています。特に、
CrystalCLRのコントラスティブ学習アプローチは、限られたデータから最大限の情報を
引き出すことを可能にし、CHGNetの汎用性の高い原子間ポテンシャルは、これまでシ
ミュレーションが困難だった複雑な材料システムへの応用を拓きます。将来的には、こ
れらのモデルがさらに洗練され、自律型材料発見システムや高スループットスクリーニ
ングプロセスに統合されることで、新材料の開発サイクルが大幅に加速し、より持続可
能で革新的な技術の実現に貢献すると期待されます。

元記事: https://huggingface.co/papers?q=ab%20initio%20models

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://huggingface.co/papers?q=ab%20initio%20models


#05 アルゴンヌ国立研究所、277万ドルを投じAIと自動化
で触媒発見を加速する「Accelerated Catalyst Design
Foundry」を設立

005_アルゴンヌ国立研究所、277万ドルを投じAIと自動化で触媒発見を加速する「Accelerated

C

概要

アルゴンヌ国立研究所が277万ドルの「Accelerated Catalyst Design Foundry」プロジ
ェクトを主導し、AI、自動化、統合実験ワークフローを用いて触媒発見を加速しま

す。この取り組みは、計算ツールと自動化ラボシステムを連携させ、データ駆動型ア
プローチで触媒の最適化を迅速化することを目的としています。これにより、様々な
産業プロセスにおける触媒開発の効率が飛躍的に向上します。

公開日 2026年06月23日  Lab Manager  アメリカ



詳細

主要成果

アルゴンヌ国立研究所は、277万ドルの資金を投じて「Accelerated Catalyst Design

Foundry」という画期的なプロジェクトを開始しました。この取り組みは、AI、高度な
自動化技術、および統合された実験ワークフローを組み合わせることで、触媒の発見プ
ロセスを劇的に加速することを目的としています。本プロジェクトは、計算科学と実験
科学の間のギャップを埋め、より効率的でデータ駆動型の材料開発アプローチを実現し
ます。

技術・臨床詳細

「Accelerated Catalyst Design Foundry」は、主に以下の要素で構成されています。ま
ず、AIと機械学習モデルが、膨大な化学空間から有望な触媒候補を予測・スクリーニン
グします。次に、これらのAIによる予測は、自動化されたラボシステムへと直接フィー
ドバックされ、ロボットが指定された触媒の合成と評価を迅速かつ高スループットで行
います。統合された実験ワークフローは、データの収集、分析、そしてAIモデルの継続
的な改善をリアルタイムで可能にします。このクローズドループシステムにより、研究
者は従来の試行錯誤に比べてはるかに少ない時間とリソースで、最適な触媒組成や反応
条件を特定できるようになります。例えば、過去に数ヶ月から数年を要した触媒開発プ
ロセスが、数週間から数ヶ月に短縮される可能性があります。

背景・業界文脈

触媒は、化学産業、エネルギー生産、環境保護など、多岐にわたる分野で不可欠な役割
を果たしています。しかし、新しい触媒の発見と最適化は、しばしば時間とコストがか
かるプロセスであり、技術革新のボトルネックとなっていました。AIと自動化は、この
課題を解決するための強力な手段として注目されています。特に、カーボンニュートラ
ル社会の実現に向け、CO2還元や水素製造など、持続可能な社会に貢献する高効率触媒
の開発が喫緊の課題となっており、本プロジェクトのようなアプローチがその解決を加
速する鍵となります。



今後の展望

「Accelerated Catalyst Design Foundry」は、触媒開発のパラダイムを根本から変える可
能性を秘めています。このプロジェクトから得られる知見と技術は、触媒科学だけでな
く、より広範な材料科学分野におけるAIと自動化の応用に向けた青写真となるでしょ
う。将来的には、この種の自動化されたラボが標準となり、新材料の発見と最適化の速
度を劇的に向上させ、医薬品、エレクトロニクス、エネルギーといった多様な産業に革
新的な影響をもたらすことが期待されます。これにより、触媒開発のコスト削減と環境
負荷低減にも寄与し、持続可能な社会の実現に貢献します。

元記事: https://www.labmanager.com/how-automated-laboratories-are-accelerating-catalyst-discovery-

35588

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.labmanager.com/how-automated-laboratories-are-accelerating-catalyst-discovery-35588
https://www.labmanager.com/how-automated-laboratories-are-accelerating-catalyst-discovery-35588


#06 NVIDIA、新AIソフトウェア「ALCHEMI NIMマイク
ロサービス」で化学・材料科学の発見を大幅加速

006_NVIDIA、新AIソフトウェア「ALCHEMI NIMマイクロサービス」で化学・材料科学の発見
を大

概要

NVIDIAは、ALCHEMI NIMマイクロサービスを含む新AIソフトウェアを発表し、化学お

よび材料科学における発見プロセスを大幅に加速します。ALCHEMIは、バッチ幾何学
的緩和と分子動力学に特化しており、研究者が数百万の分子や材料の安定構造を迅速
にシミュレートし、その時間的挙動を追跡することを可能にします。これにより、バ

ッテリー材料や触媒などの分野での材料探索が飛躍的に高速化されます。

公開日 2026年06月22日  NVIDIA News  アメリカ



詳細

主要成果

NVIDIAは、ALCHEMI NIMマイクロサービスを含む画期的な新AIソフトウェアを発表
し、化学および材料科学における発見プロセスを劇的に加速する道を拓きました。この
ソフトウェアは、研究者がこれまで不可能だった規模で分子や材料のシミュレーション
を行うことを可能にし、安定な構造の特定や時間的挙動の予測を大幅に効率化します。

技術・臨床詳細

ALCHEMI NIMマイクロサービスは、特にバッチ幾何学的緩和と分子動力学の領域でそ
の威力を発揮します。バッチ幾何学的緩和とは、多数の分子や材料の安定な構造を同時
に探索するプロセスであり、ALCHEMIはこれを数百万規模で実行できる能力を持ってい
ます。これにより、研究者は候補材料の膨大なライブラリを短時間でスクリーニング
し、最も有望なものに焦点を当てることが可能になります。また、分子動力学シミュレ
ーションにおいては、材料の原子が時間とともにどのように動き、相互作用するかをシ
ミュレートすることで、その動的な特性や反応経路を理解する上で不可欠な情報を提供
します。ALCHEMIは、これらの複雑なシミュレーションを高速化し、計算コストを削減
することで、材料科学のボトルネックを解消します。

背景・業界文脈

材料科学の進歩は、現代社会のほぼすべての側面において不可欠です。例えば、高性能
バッテリーは電気自動車の普及を、新しい触媒は持続可能な化学プロセスを、革新的な
半導体は次世代コンピューティングを支えます。しかし、これらの材料の発見と設計
は、伝統的に時間と計算資源を大量に消費するプロセスでした。NVIDIAのGPUコンピュ
ーティングとAI技術は、この課題に対する強力な解決策を提供し、材料インフォマティ
クス分野における計算速度と効率を飛躍的に向上させてきました。今回のALCHEMIのリ
リースは、この流れをさらに加速させるものです。



今後の展望

ALCHEMI NIMマイクロサービスの登場は、バッテリー材料、触媒、医薬品開発、宇宙
材料など、幅広い分野での材料発見に革命をもたらす可能性を秘めています。研究者
は、より短期間で多様な材料候補を評価し、これまで見過ごされてきた可能性のある構
造や組成を発見できるようになります。これにより、開発サイクルが大幅に短縮され、
市場投入までの時間が加速されることが期待されます。NVIDIAは、このソフトウェアを
通じて、科学的発見を民主化し、世界の喫緊の課題解決に貢献することを目指していま
す。将来的には、ALCHEMIが自律型材料発見ラボの中核的なツールとなることも視野に
入れています。

元記事: https://blogs.nvidia.com/blog/ai-for-science-software-cuda/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://blogs.nvidia.com/blog/ai-for-science-software-cuda/


#07 情報理論と機械学習の融合により、合金のMLPモデル
が積層欠陥エネルギー・相図予測で高精度を達成

007_情報理論と機械学習の融合により、合金のMLPモデルが積層欠陥エネルギー・相図予測で
高精度を達成

概要

この研究は、情報理論と機械学習を組み合わせることで、金属合金の機械学習ポテン

シャル（MLP）の設計を最適化する新しいアプローチを提案しました。この手法は、
合金の組成および構造全体の挙動を効果的に捉え、積層欠陥エネルギーや相図などの
特性予測において既存モデルよりも高い精度を示しています。これにより、新しい合

金材料の効率的な設計と開発が加速されます。

公開日 2026年06月19日  Science Advances (PubMed)  アメリカ



詳細

主要成果

この画期的な研究は、情報理論と機械学習を融合させることにより、金属合金の挙動を
モデリングするための機械学習ポテンシャル（MLP）の設計を最適化する新しいアプロ
ーチを発表しました。この革新的な手法は、合金の広範な組成および構造ランドスケー
プ全体にわたる複雑な挙動を極めて効果的に捉え、特に積層欠陥エネルギーや相図の予
測において、既存のモデルと比較して著しく高い予測精度を達成しました。

技術・臨床詳細

開発されたアプローチは、情報理論を用いて化学的モチーフのサンプリングを最適化す
ることから始まります。これにより、MLPの訓練に用いるデータセットが、合金内の多
様な原子環境を効率的かつ網羅的に表現できるようになります。具体的には、統計的エ
ントロピーや情報量を基に、最も情報量の多い原子配置や相互作用パターンを特定し、
これを教師データとしてMLPを訓練します。訓練されたMLPは、原子レベルでの相互作
用を高精度に記述する能力を持ち、これを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に適用することで、合金の巨視的な特性を予測します。本研
究では、この手法が積層欠陥エネルギー（金属の塑性変形挙動に影響する重要な特性）
や、合金の安定な相構造を示す相図の予測において、従来の手法よりも優れた精度と汎
用性を持つことを実証しました。

背景・業界文脈

金属合金は、自動車、航空宇宙、エネルギー、医療機器など、幅広い産業分野で不可欠
な材料です。しかし、複数の元素からなる合金の特性は複雑であり、その挙動を正確に
予測し、新しい高性能合金を設計することは長年の課題でした。伝統的な第一原理計算
は精度が高いものの、計算コストが膨大であるため、大規模な材料探索には不向きで
す。MLPは、第一原理計算の精度を維持しつつ計算速度を大幅に向上させる可能性を秘
めていますが、多様な組成を持つ合金の広範な挙動を網羅的にモデル化することは困難
でした。本研究は、この課題に対する強力な解決策を提供し、合金開発の効率化に大き
く貢献します。



今後の展望

この情報理論と機械学習を組み合わせたMLP設計のアプローチは、新合金の迅速な発見
と開発を大きく加速させるでしょう。特に、高性能な構造材料、耐熱合金、触媒などの
分野での応用が期待されます。より効率的かつ正確な予測が可能になることで、研究者
は試行錯誤的な実験の回数を減らし、よりターゲットを絞った材料設計に注力できま
す。将来的には、このフレームワークが他の多成分系材料や、より複雑な機能性材料の
設計にも拡張され、マテリアルインフォマティクス分野全体の発展に貢献する可能性を
秘めています。

元記事: https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/42319938/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/42319938/


#08 arXivにMMGNN発表：分子グラフを多レベル・多色
サブグラフに分解し、分子特性予測を改善

008_arXivにMMGNN発表：分子グラフを多レベル・多色サブグラフに分解し、分子特性予測
を改善

概要

arXivにて、多レベル・多色グラフニューラルネットワーク（MMGNN）が発表されま

した。これは、分子グラフを重複する原子種ペア固有のサブグラフに分解する階層的
フレームワークで、原子レベルの分解能を保持しつつ、様々な化学的および幾何学的
色付けされたサブグラフからの表現を組み合わせることで、分子特性予測の精度を向

上させます。この柔軟なフレームワークは、グラフレベルの分類および回帰タスクに
適用可能です。

公開日 2026年06月18日  arXiv (via ResearchGate)  アメリカ



詳細

主要成果

arXivで発表された「Multi-level, Multi-color Graph Neural Network (MMGNN)」は、分
子特性予測の精度を向上させるための新しい階層的フレームワークです。MMGNNは分
子グラフを重複する原子種ペア固有のサブグラフに分解し、原子レベルの解像度を維持
しながら、様々な化学的および幾何学的に「色付け」されたサブグラフからの表現を統
合することで、よりリッチで識別性の高い特徴量を学習します。

技術・臨床詳細

MMGNNの核心は、分子の複雑な構造情報を、原子タイプや結合の性質に基づいて異な
る「色」を持つ複数のサブグラフとして捉える点にあります。例えば、C-C結合、C-O

結合、O-H結合といった異なる原子ペアや官能基を、それぞれ固有のサブグラフとして
抽出し、それらを個別に処理しながらも、最終的には全体の分子グラフ表現に統合しま
す。この多レベル・多色アプローチにより、MMGNNは、従来の単一グラフ構造に基づ
くGNNでは捉えきれなかった、局所的な化学的環境や長距離相互作用の微妙な違いを捉
えることが可能になります。具体的には、サブグラフは分子のさまざまな化学的・幾何
学的特徴（例えば、芳香環、水素結合受容体など）をエンコードします。これにより、
MMGNNは、溶解度、毒性、反応性など、幅広い分子特性の予測において、より高い精
度と堅牢性を発揮することができます。

背景・業界文脈

医薬品開発、材料科学、化学工学など、多くの分野で分子の物理的・化学的特性を正確
に予測する能力は極めて重要です。グラフニューラルネットワーク（GNN）は分子の構
造情報を直接扱うことができるため、この分野で大きな進歩をもたらしてきました。し
かし、GNNは特定の種類の情報（例えば、局所的な詳細）を捉えるのに限界がある場合
がありました。MMGNNのような多レベル・多色アプローチは、この限界を克服し、よ
り包括的な分子情報をモデルに組み込むことで、より信頼性の高い予測を実現します。
これにより、創薬のリードタイム短縮、新規機能性材料の設計、環境に優しい化学プロ
セスの開発などが加速されると期待されます。



今後の展望

MMGNNの柔軟なフレームワークは、グラフレベルの分類（例：特定の生物学的活性を
持つか否か）や回帰（例：特定の化合物の沸点予測）など、多様なタスクに適用可能で
す。将来的には、より大規模なデータセットでの検証、異なる分子表現方法との組み合
わせ、そして自律型分子設計システムへの統合が期待されます。特に、医薬品候補のス
クリーニングや、特定の触媒機能を最適化するための分子設計において、MMGNNは強
力なツールとなるでしょう。この技術の発展は、計算化学と機械学習の融合をさらに深
化させ、化学と材料科学における新たな発見を促進する可能性を秘めています。

元記事: https://arxiv.org/html/2606.20906v1

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2606.20906v1


#09 信頼性ゲート付き第一原理フィードバック
「InvDesMobility」がクローズドループ材料発見を加速、
キャリア移動度予測で効果

009_信頼性ゲート付き第一原理フィードバック「InvDesMobility」がクローズドループ材料発
見を加

概要

この論文は、信頼性ゲート付き第一原理フィードバックフレームワーク
「InvDesMobility」をクローズドループ逆材料設計に導入しました。InvDesMobility

は、目標機能に基づいて構造を発見することに特化し、高価な第一原理計算の結果
を、十分な証拠がある場合にのみフィードバックとして採用する信頼性ゲートを備え
ています。特にキャリア移動度のような複合特性の予測において、効率性と堅牢性を

示し、材料発見プロセスを加速します。

公開日 2026年06月18日  ResearchGate  アメリカ



詳細

主要成果

この研究は、信頼性ゲート付き第一原理フィードバックフレームワーク
「InvDesMobility」を、クローズドループ逆材料設計に応用する画期的な手法を導入し
ました。InvDesMobilityは、特定の目標機能に基づいて材料構造を発見することに焦点
を当てており、高コストな第一原理計算の結果が独立して検証され、十分な証拠がある
場合にのみフィードバックとしてシステムに取り込まれる「信頼性ゲート」機構を備え
ています。このアプローチは、特にキャリア移動度のような複合的な材料特性の予測に
おいて、その効率性と堅牢性を実証しました。

技術・臨床詳細

InvDesMobilityの主な特徴は、逆材料設計ループにおける「信頼性ゲート」の導入で
す。従来のクローズドループシステムでは、AIが提案した候補材料に対して第一原理計
算が実行され、その結果が即座にAIモデルの更新に利用されることが一般的でした。し
かし、第一原理計算は計算コストが高く、時にはノイズや誤差を含む可能性がありま
す。InvDesMobilityでは、第一原理計算の結果が返された後、事前に設定された信頼性
基準（例：計算収束度、複数の計算結果の一致度）を満たした場合にのみ、そのデータ
が学習データセットに追加され、AIモデルの改善に利用されます。この「ゲート」によ
り、モデルの誤学習を防ぎ、より堅牢で信頼性の高い材料設計プロセスが実現されま
す。本研究では、特に半導体材料におけるキャリア移動度（電子や正孔の移動のしやす
さ）の最適化を目指し、InvDesMobilityを適用。結果として、より少ない第一原理計算
の実行で、目標とする移動度特性を持つ材料構造を効率的に探索・発見できることを示
しました。

背景・業界文脈

材料設計は、多くの場合、特定の機能性を持つ材料をゼロから創出する「フォワード設
計」ではなく、望ましい特性から最適な構造を逆算する「逆設計」のアプローチが求め
られます。しかし、材料科学における探索空間は広大であり、特に第一原理計算のよう
な高精度な手法は計算コストが高いため、効率的な逆設計は大きな課題でした。
InvDesMobilityは、AIの探索能力と第一原理計算の精度を組み合わせつつ、計算資源の
無駄を排除することで、この課題を克服しようとしています。これは、高性能半導体、
触媒、エネルギー材料など、幅広い分野でのイノベーションを加速する上で不可欠で
す。



今後の展望

InvDesMobilityのような信頼性ゲート付きのフレームワークは、材料インフォマティク
スにおけるクローズドループ材料発見の新たな標準となる可能性を秘めています。この
アプローチは、将来的に、熱電材料、超伝導体、トポロジカル材料など、キャリア移動
度以外の多様な複合特性を持つ材料の発見にも応用されるでしょう。計算資源の最適化
とAIモデルの信頼性向上を両立させることで、科学者はより迅速かつ自信を持って、革
新的な新材料の設計と合成に進むことが可能になります。これは、材料科学研究の効率
性と成功率を劇的に向上させることに貢献します。

元記事: https://www.researchgate.net/publication/407116634_InvDesMobility_a_reliability-gated_first-

principles_feedback_framework_for_closed-loop_materials_discovery

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.researchgate.net/publication/407116634_InvDesMobility_a_reliability-gated_first-principles_feedback_framework_for_closed-loop_materials_discovery
https://www.researchgate.net/publication/407116634_InvDesMobility_a_reliability-gated_first-principles_feedback_framework_for_closed-loop_materials_discovery


#10 主要メーカーが量子コンピューティングに数十億ドル
を投じ、原子レベルの材料R&Dを加速

010_主要メーカーが量子コンピューティングに数十億ドルを投じ、原子レベルの材料R&Dを
加速

概要

主要メーカーが、量子コンピューティングを材料R&Dに積極的に導入し、原子レベル

での材料シミュレーションに数十億ドルを投資しています。量子コンピューターは、
従来のスーパーコンピューターでは困難な複雑な原子相互作用をモデル化する点で独
自の優位性を持ち、創薬、材料科学、バッテリー革新において画期的な進歩をもたら

す可能性を秘めています。この動きは、次世代製品開発の競争力を高める戦略的転換
点を示しています。

公開日 2026年06月24日  Forbes  アメリカ



詳細

主要成果

世界をリードする製造業各社が、材料R&Dにおける量子コンピューティングの潜在能力
に注目し、この分野に数十億ドル規模の投資を積極的に行っています。この動きは、原
子レベルでの材料シミュレーションにおいて量子コンピューターが持つ独自の能力を評
価した結果であり、創薬、材料科学、バッテリー技術の革新にブレークスルーをもたら
すことが期待されています。

技術・臨床詳細

量子コンピューターは、従来の古典的なスーパーコンピューターでは計算が困難、ある
いは不可能な、複雑な原子および分子の相互作用をモデル化する能力において、比類な
い優位性を持っています。材料の特性は、原子の配列や電子の振る舞いといった量子力
学的現象に深く根ざしているため、量子コンピューターはこれらの現象をより正確にシ
ミュレートできます。例えば、分子のエネルギー準位、電子状態、化学反応経路の予測
精度が向上することで、医薬品候補のスクリーニング、新しい触媒のデザイン、高性能
バッテリー材料（例：リチウムイオン電池の電解質や電極材料）の最適化などが加速さ
れます。これは、トライアル・アンド・エラーに依存する従来の開発手法に比べ、格段
に効率的かつターゲットを絞った研究開発を可能にします。

背景・業界文脈

新材料の開発は、現代産業における競争力の源泉です。しかし、そのプロセスは非常に
時間とコストがかかり、ボトルネックとなることが少なくありませんでした。特に、ミ
クロな量子レベルからマクロな材料特性までをシームレスに理解・予測することは、従
来の計算手法では限界がありました。量子コンピューティングは、この計算の壁を打ち
破る「ゲームチェンジャー」として期待されており、航空宇宙、自動車、化学、医療と
いった多様な産業において、製品の性能向上、製造プロセスの効率化、持続可能性の向
上に貢献する可能性があります。各国政府や大手企業が量子技術への投資を加速させて
いるのも、この大きな潜在能力を見越してのことです。



今後の展望

量子コンピューティングはまだ発展途上の技術ですが、材料R&Dにおけるその応用は、
既に具体的な成果を出し始めています。今後数年で、量子ハードウェアとアルゴリズム
の進化が進むにつれて、より複雑で大規模な材料シミュレーションが可能になるでしょ
う。これにより、現在では想像できないような革新的な材料が次々と発見され、新たな
産業が創出される可能性も秘めています。製造業各社は、この技術を早期に導入し、そ
の潜在能力を最大限に引き出すことで、将来の市場における競争優位性を確立しようと
しています。量子コンピューティングが、材料科学の「聖杯」を発見する鍵となるかも
しれません。

元記事: https://qunasys.com/en/articles/20260624

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://qunasys.com/en/articles/20260624


#11 ACS PublicationsがMACE-QEqポテンシャルを発表、
MLIPの長距離静電相互作用と電荷移動の課題を解決し、
ZnO・水系の精度を向上

011_ACS PublicationsがMACE-QEqポテンシャルを発表、MLIPの長距離静電相互作用と

概要

この研究は、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）の課題である長距離静電相互作用
と電荷移動に対処するため、等変多原子クラスター展開（MACE）ポテンシャルを電荷

平衡化（QEq）フレームワークで拡張しました。強化されたMACE-QEqポテンシャル
は、環境依存の電荷再分配を自己無撞着に可能にし、ZnO中の帯電した酸素空孔や転

写可能な水ポテンシャルなどのシステムにおいて、計算精度を大幅に向上させること
を実証しました。

公開日 2026年06月20日  Journal of Chemical Theory and Computation (ACS Publications)  アメ
リカ



詳細

主要成果

機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）が抱える長距離静電相互作用と電荷移動のモデリ
ングという根本的な課題に対し、新たな解決策が提示されました。等変多原子クラスタ
ー展開（MACE）ポテンシャルに電荷平衡化（QEq）フレームワークを統合すること
で、この問題に対処し、特にZnO中の帯電した酸素空孔や水分子系の転写可能なポテン
シャルにおいて、計算精度が顕著に向上することが実証されました。これにより、MLIP

の適用範囲と信頼性が大幅に拡大します。

技術・臨床詳細

MACE-QEqポテンシャルは、MLIPの高度な構造記述能力と、QEqの電荷再分配能力を組
み合わせることで、従来のMLIPでは困難であった電荷の動的な変化を捉えることを可能
にします。具体的には、MACEは原子の局所的な環境を効率的に表現し、短距離の相互
作用を高精度に記述します。これに対し、QEqは系の電気陰性度を基に、原子間の電荷
分布が環境に応じて自己無撞着に変化するメカニズムを組み込みます。この統合によ
り、例えばZnO結晶内の酸素空孔が電子を捕捉して帯電する際の電荷再分配や、水分子
が互いに水素結合を形成する際の電荷移動といった、電荷に依存する複雑な現象をより
現実的にシミュレートできるようになります。本研究では、MACE-QEqポテンシャル
が、従来のMACEや他のMLIPでは見られなかった精度でこれらのシステムを記述できる
ことを、量子化学計算の結果と比較して示しました。

背景・業界文脈

MLIPは、第一原理計算の精度を保ちつつ、はるかに高速に原子間相互作用をシミュレー
トできるため、材料科学、化学、生物学における大規模な分子動力学シミュレーション
で不可欠なツールとなっています。しかし、多くのMLIPは、電荷移動や長距離クーロン
相互作用のような、電荷に依存する複雑な現象を正確に扱うことが苦手でした。これ
は、バッテリー材料の電極/電解質界面、触媒活性サイト、生体分子の相互作用など、
電荷の役割が決定的な多くの重要なシステムにおいて、MLIPの適用を制限していまし
た。MACE-QEqのようなハイブリッドアプローチは、このギャップを埋め、MLIPの汎用
性と応用可能性を大きく広げるものです。



今後の展望

MACE-QEqポテンシャルの開発は、MLIPの次世代の進化を示唆しています。この技術
は、電極材料の劣化メカニズムの解明、新規触媒の設計、生体分子シミュレーションに
おける正確なpH環境の再現など、幅広い分野でブレークスルーをもたらす可能性を秘
めています。自己無撞着な電荷再分配を伴う大規模なシミュレーションが可能になるこ
とで、より現実的な条件下での材料挙動予測が実現し、新材料開発の効率化と信頼性向
上に貢献するでしょう。この研究は、計算化学コミュニティにおけるMLIPの信頼性と適
用範囲をさらに高める重要な一歩となります。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jctc.6c00553

収集日: 2026年06月26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.jctc.6c00553


#12 SpinQ、量子シミュレーションを強化するゲートモデ
ル量子コンピューティングプラットフォームを発表、材料
科学・創薬を加速

012_SpinQ、量子シミュレーションを強化するゲートモデル量子コンピューティングプラット
フォームを発表、

概要

SpinQは、化学および材料科学における量子シミュレーションを強化するためのゲート
モデル量子コンピューティングプラットフォームを発表しました。このプラットフォ

ームは、分子や凝縮系をより正確にモデル化する能力を強調し、創薬や材料設計の進
歩を可能にすることで、物理測定からより豊富な構造情報を引き出すことを目指しま
す。量子エラーの検出と修正を容易にし、高度な量子研究とアルゴリズム開発をサポ

ートします。

公開日 2026年06月24日  SpinQ  中国



詳細

主要成果

SpinQは、化学および材料科学における量子シミュレーションを大幅に強化するための
新しいゲートモデル量子コンピューティングプラットフォームを発表しました。このプ
ラットフォームは、分子や凝縮系をこれまでにない精度でモデル化する能力を重視し、
創薬や材料設計の分野における画期的な進歩を促進することで、物理測定からより詳細
で豊富な構造情報を引き出すことを目指します。

技術・臨床詳細

SpinQのゲートモデル量子コンピューティングプラットフォームは、量子ビットの精密
な制御を可能にし、より複雑な量子アルゴリズムの実装を支援します。このプラットフ
ォームの主要な利点の一つは、量子エラーの検出と修正を容易にすることです。これに
より、計算の信頼性が向上し、大規模かつ高精度な量子シミュレーションが現実的にな
ります。特に、材料科学では、原子間の相互作用や電子状態を量子力学的に正確に記述
することが、材料の特性（例：超伝導性、触媒活性、光吸収特性）を予測する上で不可
欠です。このプラットフォームは、これらの量子シミュレーションを高速化し、従来の
古典計算では不可能な規模で実行できるため、新たな材料候補の探索空間を劇的に拡大
します。創薬においては、タンパク質の折り畳みや薬剤とターゲット分子の結合メカニ
ズムのより正確な理解に貢献し、新薬開発の効率を向上させます。

背景・業界文脈

量子コンピューティングは、その計算能力の飛躍的な可能性から、長らく化学、材料科
学、医薬などの分野で「聖杯」とされてきました。従来の古典コンピューターでは、分
子や材料の量子力学的性質をシミュレートする際に指数関数的な計算コストがかかるた
め、その規模と複雑さに限界がありました。しかし、量子コンピューターは、量子ビッ
トの重ね合わせや量子もつれといった特性を利用することで、これらの計算をより効率
的に実行できます。SpinQの新しいプラットフォームは、量子ハードウェアとソフトウ
ェアの成熟に伴い、この「量子優位性」を現実世界の問題解決に応用するための重要な
一歩となります。



今後の展望

SpinQのゲートモデル量子コンピューティングプラットフォームは、量子化学、分子
R&D、触媒開発、エネルギーシステムといった多岐にわたる領域において、革新的な研
究とアルゴリズム開発を加速させるでしょう。量子エラー修正の容易化は、耐障害性の
ある量子コンピューターへの道を開き、より信頼性の高い実用的な量子応用を可能にし
ます。将来的には、このプラットフォームが新たな医薬品の発見、高性能な新素材の創
出、より効率的なエネルギーソリューションの開発に貢献し、科学技術のフロンティア
を拡大することが期待されます。これは、グローバルな技術競争において、量子コンピ
ューティングの重要性を再確認させるものです。

元記事: https://www.spinquanta.com/news-detail/quantum-computing-use

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.spinquanta.com/news-detail/quantum-computing-use


#13 米国エネルギー省（DOE）、Microsoftと連携しAI活
用でバッテリー電解質材料とクリーンエネルギー材料を発
見

013_米国エネルギー省（DOE）、Microsoftと連携しAI活用でバッテリー電解質材料とクリー
ンエネル

概要

米国エネルギー省（DOE）は、AIイノベーションエコシステムを積極的に推進してお
り、Microsoftと協力して基盤モデルを活用し、新しいバッテリー電解質材料の特定に

取り組んでいます。また、AIガイド型ロボットを使用するバークレー研究所のA-Labの
ような自動ラボの開発を通じて、クリーンエネルギー材料の発見を加速しています。
これにより、エネルギー貯蔵技術と持続可能なエネルギーソリューションの開発が大

きく前進します。

公開日 2026年06月22日  OSTI (Office of Scientific and Technical Information)  アメリカ



詳細

主要成果

米国エネルギー省（DOE）は、AIイノベーションエコシステムを積極的に推進する中
で、Microsoftとの戦略的提携を通じて、基盤モデルを利用した新しいバッテリー電解質
材料の特定に取り組んでいます。さらに、DOEは、AIガイド型ロボットがクリーンエネ
ルギー材料の発見を加速するバークレー研究所のA-Labのような自動ラボの開発を支援
しており、エネルギー貯蔵と持続可能性の分野で画期的な進歩を目指しています。

技術・臨床詳細

DOEのAIイノベーション戦略は、最先端の計算ツールと実験の自動化を融合させること
にあります。Microsoftとの協業では、大規模な基盤モデルが、膨大な化学的データセッ
トや物理法則から学習し、新しい電解質候補の特性を予測したり、これまで見過ごされ
てきた可能性のある分子構造を提案したりします。これにより、従来の試行錯誤的なア
プローチに比べて、材料探索の効率が劇的に向上します。また、バークレー研究所のA-

Labに代表される自動ラボは、AIアルゴリズムが実験のパラメーターをリアルタイムで
最適化し、ロボットが材料の合成、特性評価、データ収集を自律的に行います。このク
ローズドループの自動化は、人間の介入を最小限に抑えつつ、材料発見のサイクルを数
倍から数十倍に加速させることが可能です。

背景・業界文脈

クリーンエネルギーへの移行は、気候変動対策とエネルギー安全保障の確保において世
界的な喫緊の課題です。これには、より効率的で安全、かつ安価なエネルギー貯蔵材
料、特にバッテリー電解質や触媒材料の開発が不可欠です。しかし、これらの材料の発
見と最適化は、複雑な化学的・物理的課題を伴い、時間とコストがかかるプロセスでし
た。AIと自動化は、このプロセスを加速し、新材料開発のボトルネックを解消するため
の強力な手段として期待されています。DOEの取り組みは、米国の科学技術競争力を強
化し、エネルギーフロンティアを拡大するための国家的な戦略の一環です。



今後の展望

DOEのこれらの取り組みは、クリーンエネルギー材料の発見と開発において、革命的な
影響をもたらすでしょう。AIとMicrosoftの基盤モデルの組み合わせは、例えば、より高
いエネルギー密度、より長いサイクル寿命、より優れた安全性を備えた次世代バッテリ
ーの実現を加速します。自動ラボの普及は、研究開発のコストを削減し、新たな発見の
ペースを上げることで、太陽光発電、水素燃料、CO2回収技術など、他のクリーンエネ
ルギー分野にも波及効果をもたらします。将来的には、AIが科学的発見プロセス全体の
「脳」となり、人類が直面する最も困難な科学的課題の解決に貢献することが期待され
ます。

元記事: https://www.osti.gov/pages/servlets/purl/3374402

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.osti.gov/pages/servlets/purl/3374402


#14 LLMがCo-Cr-Ni中エントロピー合金の熱輸送特性スク
リーニングを自動化、自律型材料発見ワークフローを概念
実証

014_LLMがCo-Cr-Ni中エントロピー合金の熱輸送特性スクリーニングを自動化、自律型材料発
見ワークフ

概要

この研究は、大規模言語モデル（LLM）の意思決定モジュールを分子動力学シミュレ
ーションと統合した、再現可能なクローズドループワークフローを提示しました。こ

れにより、Co-Cr-Ni中エントロピー合金の熱輸送特性スクリーニングが自動化され、
LLMがスカラー熱スコアに基づいて新しい組成の選択を誘導します。これは、自律型
材料発見ワークフローの概念実証として、材料研究の効率化に貢献します。

公開日 2026年06月23日  ChemRxiv  アメリカ



詳細

主要成果

この研究は、大規模言語モデル（LLM）を意思決定モジュールとして分子動力学シミュ
レーションと統合した、画期的なクローズドループワークフローを開発しました。この
システムは、Co-Cr-Ni中エントロピー合金の熱輸送特性を自動でスクリーニングするこ
とを可能にし、LLMがスカラー熱スコアに基づいて新たな合金組成の選択を自律的に導
きます。これは、自律型材料発見ワークフローの概念実証であり、材料科学研究の効率
を劇的に向上させる可能性を秘めています。

技術・臨床詳細

本ワークフローは、AIの推論能力と物理シミュレーションの厳密性を組み合わせること
で、材料発見プロセスを自動化します。まず、Co-Cr-Ni中エントロピー合金の特定の組
成について、分子動力学シミュレーションを実行し、その熱輸送特性（例：熱伝導率）
を計算します。この結果はスカラー熱スコアとしてLLMに提供されます。LLMは、過去
のシミュレーションデータ、既知の材料科学の原則、および目的関数（この場合は高い
熱伝導率）に基づいて、次に探索すべき最適な合金組成を推論し、提案します。この
LLMが誘導する探索戦略は、従来の網羅的なスクリーニングや人間の直感に頼る方法に
比べて、はるかに効率的に材料空間を探索できます。このシステムは、探索、シミュレ
ーション、学習、意思決定というサイクルを自動で繰り返す「クローズドループ」とし
て機能し、人間が介在することなく、目標特性を持つ材料を効率的に発見することを可
能にします。

背景・業界文脈

中エントロピー合金（MEA）は、優れた機械的特性や耐食性を持つことで知られ、航空
宇宙、エネルギー、自動車などの分野で注目されています。しかし、その組成空間は非
常に広大であり、目標とする特性を持つMEAを特定することは、従来の試行錯誤的なア
プローチでは極めて困難でした。熱輸送特性は、高性能エンジン部品や熱交換器など、
多くのアプリケーションで重要です。LLMの導入は、複雑な科学的知識を統合し、探索
プロセスを誘導する能力を持つため、材料科学の「ビッグデータ」と「複雑な知識」を
橋渡しする強力なツールとして期待されています。この研究は、マテリアルインフォマ
ティクスにおけるLLMの具体的な応用例を示し、その実用性を証明するものです。



今後の展望

このLLM誘導型クローズドループ分子動力学スクリーニングワークフローの概念実証
は、自律型材料発見の将来に向けた重要な一歩となります。今後は、熱輸送特性だけで
なく、機械的強度、耐食性、電子的特性など、他の多機能材料特性のスクリーニングに
も応用されることが期待されます。また、LLMの推論能力のさらなる向上と、より多様
な物理シミュレーションツールとの統合により、より複雑な材料システムの設計と最適
化が可能になるでしょう。この技術は、新材料の開発リードタイムを劇的に短縮し、よ
り持続可能で高性能な材料ソリューションの創出に貢献する可能性を秘めています。

元記事: https://chemrxiv.org/doi/full/10.26434/chemrxiv.15005077/v1

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://chemrxiv.org/doi/full/10.26434/chemrxiv.15005077/v1


#15 MLIP強化サンプリングシミュレーションがAu9ナノ
クラスターの動的構造と触媒的意義を解明、UiO-66-NH2
MOF内挙動を詳細に分析

015_MLIP強化サンプリングシミュレーションがAu9ナノクラスターの動的構造と触媒的意義を
解明、UiO-

概要

この研究は、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）駆動型強化サンプリングシミュレ
ーションを用いて、UiO-66-NH2 MOFに閉じ込められたAu9ナノクラスターの構造的

および動的挙動を詳細に調査しました。ab initio分子動力学とwell-tempered

metadynamicsを組み合わせることで、信頼性の高いMLIPを構築し、閉じ込めによるナ
ノクラスターの柔軟性と触媒的意義に関する新たな洞察を提供します。この手法は、

MOF内でのナノ材料の挙動理解を深めます。

公開日 2026年06月22日  ChemRxiv  アメリカ



詳細

主要成果

この研究は、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）駆動型強化サンプリングシミュレー
ションという革新的なアプローチにより、UiO-66-NH2 MOF（金属有機構造体）内に閉
じ込められたAu9ナノクラスターの構造的および動的挙動を詳細に解明しました。この
手法は、ab initio分子動力学とwell-tempered metadynamicsを統合することで、極めて
信頼性の高いMLIPの構築を可能にし、ナノクラスターの閉じ込め誘起柔軟性とその触媒
的意義に関する新たな重要な洞察をもたらしました。

技術・臨床詳細

本研究では、まず第一原理計算（ab initio計算）を用いて、MOFとAu9ナノクラスター
間の初期相互作用を記述する高精度なデータセットを生成しました。このデータセット
を基に、MLIPを訓練することで、量子力学的な精度を保ちつつ、はるかに高速に原子間
相互作用をシミュレートできるポテンシャルを開発しました。次に、このMLIPをwell-

tempered metadynamicsという強化サンプリング手法と組み合わせることで、従来の分
子動力学シミュレーションではアクセス困難であった、ナノクラスターの様々な準安定
な動的構造や、それらの構造間の変換経路を効率的に探索しました。具体的には、Au9
ナノクラスターがMOFの細孔内でどのように「形を変え」、その動的な構造変化が触媒
反応にどのように影響するかを明らかにしました。これは、閉じ込め効果がナノクラス
ターの活性部位の露出や安定性に影響を与え、その結果として触媒性能を向上させる可
能性を示唆しています。

背景・業界文脈

金属ナノクラスターは、高い比表面積と独特の電子的特性により、触媒、センサー、電
子デバイスなど幅広い分野で大きな注目を集めています。特に、MOFのような多孔質材
料にナノクラスターを閉じ込めることで、その安定性を高め、凝集を防ぎ、さらに選択
的な触媒反応を誘導できることが知られています。しかし、MOFのような複雑な環境下
でのナノクラスターの動的な挙動や、それが触媒性能に与える影響を原子レベルで理解
することは、実験的にも計算的にも極めて困難でした。本研究で開発されたMLIP駆動型
強化サンプリングは、この課題を克服し、MOFベースの高性能ナノ触媒設計に向けた新
たな計算基盤を提供します。



今後の展望

このMLIP駆動型強化サンプリングシミュレーションは、MOFに閉じ込められたナノ材
料だけでなく、他の担体上の触媒や、生体分子複合体など、複雑な環境下での分子ダイ
ナミクスを解明するための汎用的なツールとなる可能性を秘めています。より効率的か
つ正確なシミュレーションが可能になることで、研究者は、特定の反応に最適なナノ触
媒の構造や、その触媒活性を最大化するための閉じ込め環境の設計指針を、より迅速に
導き出せるようになります。これは、クリーンエネルギー技術、ファインケミカル合
成、環境浄化など、幅広い応用分野でのイノベーションを加速させることに貢献するで
しょう。将来的には、この手法が自律型材料発見システムに統合され、新しい高性能触
媒の自動設計に活用されることも期待されます。

元記事: https://chemrxiv.org/doi/10.26434/chemrxiv.15005010

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://chemrxiv.org/doi/10.26434/chemrxiv.15005010


#16 MITが情報理論に基づくMLPを開発、金属合金の挙動
モデリング精度を大幅向上

016_MITが情報理論に基づくMLPを開発、金属合金の挙動モデリング精度を大幅向上

概要

MITの研究者らが、情報理論に基づいて化学的パターンを効率的にサンプリングする
機械学習ポテンシャル（MLP）の新しい金属挙動モデリングフレームワークを開発し
ました。このアプローチは、化学的に無秩序な材料における広範囲の原子配置を表現

するデータセットでMLPを訓練することで、材料シミュレーションの信頼性と精度を
大幅に向上させ、特に新しい合金設計における物理的予測を改善します。従来の実験
的手法に比べてコスト削減と効率化が期待されます。

公開日 2026年06月19日  MIT News  アメリカ



詳細

主要成果

マサチューセッツ工科大学（MIT）の研究者チームは、情報理論の原則を活用し、化学
的パターンを効率的にサンプリングすることで、金属合金の挙動をモデリングする新し
い機械学習ポテンシャル（MLP）フレームワークを開発しました。この画期的なアプロ
ーチは、化学的に無秩序な材料中に存在する多様な原子環境を網羅的に表現するデータ
セットを用いてMLPを訓練することにより、材料シミュレーションの信頼性と予測精度
を劇的に向上させ、特に高価な伝統的実験を必要とする新合金の設計プロセスを加速し
ます。

技術・臨床詳細

この新しいフレームワークは、まず情報理論（具体的にはエントロピーの概念）を応用
して、与えられた合金系の化学空間から最も情報量の多い原子配置や化学的モチーフを
特定します。これにより、MLPの訓練データセットが、材料の挙動を正確に予測するた
めに必要な多様性と代表性を効率的に備えることができます。従来のMLP開発では、訓
練データセットの作成がボトルネックとなることが多く、その網羅性がモデルの精度を
大きく左右していました。MITのアプローチは、このデータ選択プロセスを最適化する
ことで、より少ない計算資源で、より堅牢なMLPを構築します。訓練されたMLPは、原
子間の相互作用を高精度で記述し、これを分子動力学シミュレーションなどの大規模シ
ミュレーションに適用することで、合金の機械的特性、熱的特性、相安定性などの巨視
的な挙動を高速かつ正確に予測します。これにより、例えば、特定の強度と延性を併せ
持つ合金の探索、特定の温度下での相変態の予測などが、実験よりもはるかに迅速に行
えるようになります。



背景・業界文脈

金属合金は、航空宇宙、自動車、エネルギー、防衛など、多くの基幹産業において高性
能構造材料として不可欠です。しかし、複数の元素が混在する合金の複雑な挙動を予測
し、特定の用途に最適な組成を見つけることは、長年の科学的・工学的課題でした。伝
統的な実験的アプローチは高価で時間がかかり、網羅的な探索は非現実的です。一方、
第一原理計算のような原子スケールのシミュレーションは精度が高いものの、計算コス
トが膨大です。機械学習は、これらの課題を克服する強力なツールとして期待されてい
ますが、信頼性の高いMLPを構築するための効率的なデータサンプリング手法が求めら
れていました。MITの研究は、この重要なギャップを埋めるものであり、材料開発のボ
トルネックを解消する鍵となります。

今後の展望

この情報理論に基づくMLPモデリングフレームワークは、新しい金属合金の発見と最適
化の速度を劇的に加速させる可能性を秘めています。より正確で効率的な材料シミュレ
ーションが可能になることで、研究者は、例えば、軽量高強度合金、耐熱合金、腐食耐
性合金など、特定の要求を満たす材料の設計に集中できます。これにより、開発期間と
コストが大幅に削減され、新製品の市場投入が加速するでしょう。また、このアプロー
チは、金属合金以外の多成分系材料の設計にも応用可能であり、材料インフォマティク
ス分野全体の進歩に貢献すると期待されます。将来の材料開発は、賢いデータ利用と高
性能AIモデルの融合によって、ますますデータ駆動型かつ迅速に進むことになるでしょ
う。

元記事: https://news.mit.edu/2026/better-way-to-model-metal-alloys-behavior-0619

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://news.mit.edu/2026/better-way-to-model-metal-alloys-behavior-0619


#17 ノースカロライナ州立大学が自律型化学ラボ「Flex-
Cat」を発表、AIとロボティクスで需要に応じた製品切り
替え可能な触媒を発見

017_ノースカロライナ州立大学が自律型化学ラボ「Flex-Cat」を発表、AIとロボティクスで需
要に応じた

概要

ノースカロライナ州立大学の研究者らが、ロボティクス、高圧化学反応器、自動分
析、AIを統合した自律型化学ラボ「Flex-Cat」を開発しました。このシステムは、高性

能な触媒だけでなく、反応条件を調整することで異なる製品に切り替えることができ
る「スイッチ可能」な触媒も発見できます。Flex-Catは、アルデヒドのような工業用化
学品の触媒発見を加速し、化学製品の生産における柔軟性と効率を大幅に向上させま

す。

公開日 2026年06月24日  North Carolina State University News  アメリカ



詳細

主要成果

ノースカロライナ州立大学の研究チームは、自律型化学ラボ「Flex-Cat」の開発を発表
しました。Flex-Catは、ロボティクス、高圧化学反応器、自動分析、そしてAIを組み合
わせることで、高性能な触媒を発見するだけでなく、需要に応じて生成される製品を切
り替えることが可能な革新的な触媒も特定できるシステムです。このブレークスルー
は、工業用化学品の触媒発見を加速し、化学合成の柔軟性と効率を劇的に向上させま
す。

技術・臨床詳細

Flex-Catは、完全に自動化されたクローズドループの材料発見システムとして機能しま
す。まず、AIアルゴリズムが、過去のデータと化学的原理に基づいて、有望な触媒候補
と反応条件の組み合わせを提案します。次に、ロボットアームがこれらの候補を自動的
に合成し、専用の高圧化学反応器で反応を実行します。反応後、自動分析装置が生成物
をリアルタイムで特定し、その性能を評価します。このデータはAIモデルにフィードバ
ックされ、次の実験ラウンドのための新たな仮説生成に利用されます。特に注目すべき
は、「スイッチ可能」な触媒の発見能力です。これは、特定の反応条件（例：温度、圧
力、試薬比率）を変更するだけで、生成される化学製品（例えば、異なる種類のアルデ
ヒド）を意図的に切り替えられる触媒を意味します。この種の触媒は、単一の製造ライ
ンで複数の製品を生産できるため、生産効率と市場対応力を大幅に高めます。

背景・業界文脈

化学製品の製造において、触媒はプロセスの効率、選択性、持続可能性を決定する上で
極めて重要です。しかし、新しい触媒の発見と最適化は、一般的に時間とコストがかか
る試行錯誤のプロセスであり、化学産業のイノベーションのボトルネックとなっていま
した。自律型ラボの概念は、AIとロボティクスを統合することで、このボトルネックを
解消し、より迅速かつ効率的な研究開発を実現することを目指しています。特に、市場
の需要やサプライチェーンの変動に柔軟に対応できる触媒は、現代の製造業においてま
すます価値が高まっています。



今後の展望

Flex-Catのような自律型化学ラボは、触媒科学だけでなく、医薬品、ポリマー、エネル
ギー材料など、他の材料科学分野における研究開発のあり方を根本から変える可能性を
秘めています。需要に応じて製品を切り替えられる触媒は、多品種少量生産や、サプラ
イチェーンの混乱に対応するための迅速な生産調整を可能にし、化学製造業に新たなビ
ジネスモデルをもたらすでしょう。将来的には、このようなシステムがさらに進化し、
より複雑な反応や未知の化学空間を自律的に探索することで、人類が直面する環境問題
や資源問題の解決に貢献する画期的な材料やプロセスを発見することが期待されます。
これは、化学研究の未来における重要な一歩となります。

元記事: https://engr.ncsu.edu/news/2026/06/24/self-driving-chemistry-lab-discovers-catalysts-that-can-

switch-products-on-demand/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://engr.ncsu.edu/news/2026/06/24/self-driving-chemistry-lab-discovers-catalysts-that-can-switch-products-on-demand/
https://engr.ncsu.edu/news/2026/06/24/self-driving-chemistry-lab-discovers-catalysts-that-can-switch-products-on-demand/


#18 arXivにAI生成結晶の構造的新規性分析手法発表、既
知プロトタイプへの偏り判明

018_arXivにAI生成結晶の構造的新規性分析手法発表、既知プロトタイプへの偏り判明

概要

arXivにて、AIモデルによって生成された無機結晶の構造的新規性を評価するための新
しいワークフローが発表されました。この研究は、AI生成結晶が重複しているか、元
素置換によって再現可能か、真に新規であるかを判断するものです。結果として、化

学的に有効で準安定な生成結晶の相当部分が、既知の構造プロトタイプに偏った重複
または置換由来のものであることが示され、生成AIモデルの課題を浮き彫りにしてい
ます。

公開日 2026年06月23日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

arXivで発表された研究は、AIモデルによって生成された無機結晶の構造的新規性を客観
的に評価するための新しいワークフローを導入しました。この分析により、AIが生成す
る化学的に有効で準安定な結晶の相当部分が、既存の構造プロトタイプからの複製や元
素置換による派生であるという重要な知見が明らかになりました。これは、現在の生成
AIモデルが真に新規な材料を創出する上での内在的な課題を示唆しています。

技術・臨床詳細

開発されたワークフローは、主に3つのステップで構成されます。まず、AIによって生
成された候補結晶構造に対して、標準的な構造比較アルゴリズムを用いて、既知の結晶
データベース（例：Materials Project, ICSD）内の構造との重複をチェックします。次
に、重複がないと判定された構造に対して、元素置換の可能性を系統的に探索します。
これは、生成された構造の原子サイトにある元素を、周期表上の類似の元素で置き換え
ることで、既知の構造が再現されるかどうかを検証するものです。例えば、ある生成結
晶が、既存の構造において特定元素が別の元素に置き換えられたものとして認識される
場合、その生成結晶は「置換由来」と分類されます。これらのステップを経てもなお、
既知の構造や置換由来の構造として分類されないものが、真の「構造的新規性」を持つ
と判断されます。この厳密な分析の結果、多くのAI生成結晶は、その新規性主張に反し
て、既知の構造との類似性が高いことが判明しました。

背景・業界文脈

生成AIは、創薬や材料科学において、これまで未開拓だった分子や材料空間を探索し、
革新的な構造を発見する可能性を秘めた強力なツールとして注目されています。しか
し、AIが「新しい」と提示する構造が本当に科学的に新規であるのか、それとも既存の
知識の単なるバリエーションに過ぎないのかを判断することは、常に大きな課題でし
た。この「新規性」の評価は、研究資源の無駄遣いを防ぎ、真に価値のある発見に焦点
を当てる上で極めて重要です。本研究は、この課題に対して客観的で系統的な評価手法
を提供し、材料インフォマティクス分野における生成AIの発展をより厳密なものにしま
す。



今後の展望

この構造的新規性分析ワークフローは、今後の生成AIモデルの開発において重要なベン
チマークとなるでしょう。研究者は、AIモデルを訓練する際に、既知の構造プロトタイ
プへの偏りを低減し、より多様で真に新規な材料を生成できるようなアルゴリズムの改
善に注力する必要があることが示唆されます。将来的には、この分析手法が生成AIモデ
ル自体に組み込まれることで、設計プロセス中にリアルタイムで新規性を評価し、より
効率的に革新的な材料を探索できるようになるかもしれません。これにより、AIが材料
科学における真のゲームチェンジャーとしての役割を果たすための基盤が強化されると
期待されます。

元記事: https://arxiv.org/abs/2606.23166

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2606.23166


#19 arXivにユニバーサルMLIPの評価論文発表、反応プロ
セスにおける精度向上にはDFTファインチューニングが不
可欠と判明

019_arXivにユニバーサルMLIPの評価論文発表、反応プロセスにおける精度向上にはDFTファ
インチュー

概要

arXivにて発表された研究は、反応イベントを含む定量的材料モデリングにおける5つ
の汎用機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）を評価しました。結果として、汎用MLIP

は汎用ツールになりつつあるものの、反応プロセスにおけるゼロショット性能はしば
しば信頼性が低いことが判明。限られた数のDFT計算によるファインチューニング
が、特定の材料システムのMLIP精度を大幅に向上させる上で不可欠であることを実証

しました。これは、MLIPの実用化における重要な指針となります。

公開日 2026年06月23日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

arXivで発表されたこの研究は、反応イベントを含む定量的材料モデリングにおいて、5

つの汎用機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）の性能を包括的に評価しました。重要な
発見として、汎用MLIPは幅広い化学システムで適用可能な汎用ツールへと進化している
ものの、特に化学反応プロセスにおける「ゼロショット」性能（事前学習データにない
系での予測精度）はしばしば信頼性に欠けることが明らかになりました。しかし、少数
の密度汎関数理論（DFT）計算による局所的なファインチューニングが、特定の材料シ
ステムにおけるMLIPの予測精度を劇的に向上させる上で不可欠であることを実証しまし
た。

技術・臨床詳細

本研究では、様々な元素の組み合わせや結晶構造を持つモデルシステム（例えば、金属
表面での吸着、分子の解離、結晶成長の初期段階など）を選定し、これらの系における
原子の力、エネルギー、構造の安定性を、評価対象の汎用MLIP（例：MACE、NequIPな
ど）で計算しました。これらのMLIPの予測値を、高精度なDFT計算の結果と比較するこ
とで、その性能を評価しました。その結果、複雑な結合形成や解離を伴う反応プロセス
では、汎用MLIPが十分に信頼できる予測をすることが難しいケースが多いことが示され
ました。これは、汎用MLIPが訓練されたデータセットが、特定の反応経路や遷移状態の
多様性を十分にカバーしていないためと考えられます。しかし、これらの汎用MLIPを
「ベースモデル」として使用し、目的とする材料システムに関する少量のDFT計算デー
タを追加してファインチューニングを施すことで、その予測精度が飛躍的に向上するこ
とを発見しました。このファインチューニングは、汎用モデルの持つ広範な知識を基盤
としつつ、特定の材料の微細な化学的特徴や反応経路に特化させる効果があります。



背景・業界文脈

MLIPは、従来の第一原理計算の精度を維持しつつ、計算コストを大幅に削減できるた
め、材料科学、化学、物理学における大規模な分子動力学シミュレーションで不可欠な
ツールとなっています。特に「ユニバーサル」または「汎用」MLIPの開発は、モデルを
特定の材料に限定せず、幅広いシステムに適用できることを目指しており、材料発見の
速度を劇的に向上させる可能性を秘めています。しかし、汎用性と精度のバランスは常
に課題であり、特に化学反応のような複雑な現象では、その限界が露呈していました。
本研究は、汎用MLIPを実用的に活用するための重要な戦略、すなわち「汎用モデル＋局
所的ファインチューニング」というハイブリッドアプローチの有効性を示唆するもので
す。

今後の展望

この研究結果は、今後のMLIP開発と応用における重要な指針となります。研究者は、汎
用MLIPを開発する際に、そのゼロショット性能だけでなく、特定の用途に応じたファイ
ンチューニングの容易さも考慮に入れる必要があるでしょう。将来的には、汎用MLIPが
「構成空間生成器」として機能し、特定の材料の精密なモデリングに必要な少量のDFT

計算データの生成を誘導するような、より洗練されたクローズドループ材料発見ワーク
フローが実現する可能性があります。これにより、計算化学における材料発見の効率性
と信頼性が一層向上し、バッテリー材料、触媒、医薬品など、幅広い分野でのイノベー
ションが加速されることが期待されます。

元記事: https://arxiv.org/abs/2606.23214

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2606.23214


#20 ForbesがAI、量子、生物、化学の融合で科学的発見
を加速する新たなコンピューティングエコシステムを提唱

020_ForbesがAI、量子、生物、化学の融合で科学的発見を加速する新たなコンピューティング
エコシステム

概要

Forbesは、AI、量子コンピューティング、生物学的コンピューティング、化学的コン

ピューティングが融合し、新たなコンピューティングエコシステムを形成していると
報じました。AIは、アルゴリズムの最適化、シミュレーションのスケーリング、分子
シミュレーション、創薬研究、材料科学、バッテリー革新を含む科学的進歩を加速す

る戦略的インテリジェンス層として機能します。この収束は、これまで解決不可能だ
った科学的課題に新たな道を開きます。

公開日 2026年06月24日  Forbes  アメリカ



詳細

主要成果

Forbesの記事は、AI、量子コンピューティング、生物学的コンピューティング、化学的
コンピューティングという、これまで個別に発展してきた多様な計算パラダイムが急速
に収束し、科学的発見を加速する新たな「コンピューティングエコシステム」を形成し
ていると指摘しました。特に、AIがこのエコシステムの中核をなし、アルゴリズムの最
適化、シミュレーションのスケーリング、そして創薬、材料科学、バッテリー革新など
の幅広い科学分野における進歩を推進する戦略的なインテリジェンス層として機能する
ことが強調されています。

技術・臨床詳細

この新興エコシステムでは、各コンピューティング技術が互いの強みを補完し合いま
す。例えば、量子コンピューターは分子や材料の複雑な量子力学的挙動を高精度にシミ
ュレートする能力を持ちますが、その初期段階ではノイズが多く、古典コンピューター
による最適化が不可欠です。ここでAIが、量子アルゴリズムの効率を最大化したり、量
子ノイズを軽減したりする役割を果たします。生物学的コンピューティングは、DNAや
タンパク質を計算媒体として利用し、特定の生物学的問題を解決するのに優れています
が、その設計とプログラミングにはAIの支援が必要です。同様に、化学的コンピューテ
ィングは分子間の相互作用を利用して計算を行う新しいパラダイムですが、AIは反応経
路の予測や材料設計に貢献します。AIは、これらの異種コンピューティングリソースを
連携させ、膨大なデータから洞察を引き出し、新しい科学的仮説を生成する「司令塔」
として機能します。

背景・業界文脈

科学技術の進歩は、常に計算能力の限界によって制約されてきました。古典コンピュー
ターの能力がムーアの法則の限界に近づくにつれて、次世代の計算パラダイムへの期待
が高まっています。量子コンピューターは、特定の種類の問題で古典コンピューターを
凌駕する可能性を秘め、生物学的・化学的コンピューティングは、自然そのものの計算
能力を模倣しようとしています。これらの技術が個々に発展するのではなく、AIを介し
て統合されることで、これまで解決不可能だった医薬、材料、エネルギーなどの分野に
おける科学的課題へのアプローチが劇的に変化するでしょう。これは、単一技術の進化
ではなく、複数技術の「共進化」によってイノベーションを加速させるという新たなパ
ラダイムを示しています。



今後の展望

この新たなコンピューティングエコシステムの出現は、科学的発見の速度と規模を飛躍
的に向上させる可能性を秘めています。AIが戦略的インテリジェンス層として機能する
ことで、例えば、より短期間で革新的な医薬品候補を特定したり、これまで予測不可能
だった機能を持つ新材料を設計したりすることが可能になります。バッテリー技術の革
新は、電気自動車や再生可能エネルギー貯蔵の発展を加速させるでしょう。将来的に
は、これらの融合された技術が、環境問題、食糧問題、医療問題など、人類が直面する
最も困難な課題に対する画期的なソリューションを生み出すことが期待されます。これ
は、科学の未来を形作る上で最も重要なトレンドの一つとなるでしょう。

元記事: https://www.forbes.com/sites/chuckbrooks/2026/06/24/the-emerging-computing-ecosystem-ai-

quantum-biological-and-chemical/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.forbes.com/sites/chuckbrooks/2026/06/24/the-emerging-computing-ecosystem-ai-quantum-biological-and-chemical/
https://www.forbes.com/sites/chuckbrooks/2026/06/24/the-emerging-computing-ecosystem-ai-quantum-biological-and-chemical/


#21 SES AIが「Molecular Universe」AI Science SaaSプ
ラットフォームを発表、NVIDIAが検証しバッテリー材料
発見を加速

概要

SES AIは、2億以上の小分子データベースをマッピングし、バッテリー電解質材料の発

見を加速する「Molecular Universe」AI Science SaaSプラットフォームを発表しまし
た。NVIDIAによって検証されたこのプラットフォームは、エージェントAIを活用して
大量のデータを迅速にふるいにかけ、EV、ドローン、エネルギー貯蔵など様々な用途

向けの新溶媒および電解質処方の発見につながっています。これにより、高性能バッ
テリー開発が大幅に加速されます。

公開日 2026年06月25日  Stock Pursuit  アメリカ



詳細

主要成果

SES AI社は、2億以上の小分子データベースをマッピングし、バッテリー電解質材料の
発見を加速する革新的な「Molecular Universe」AI Science SaaSプラットフォームを発
表しました。このプラットフォームは、NVIDIAによってその有効性が検証されており、
エージェントAIの力を借りて膨大なデータを迅速にふるいにかけ、電気自動車（EV）、
ドローン、定置型エネルギー貯蔵システムなど、多岐にわたるアプリケーション向けの
新しい溶媒および電解質処方の発見に貢献しています。

技術・臨床詳細

「Molecular Universe」プラットフォームは、高度なAIアルゴリズムと、2億を超える化
学的に多様な小分子の構造データ、およびそれらの予測特性データを統合しています。
エージェントAIは、この広大な化学空間の中から、特定の性能要件（例：高いイオン伝
導性、広い電位窓、優れた熱安定性）を満たす可能性のある分子を自律的に探索し、絞
り込みます。AIは、分子の構造と特性の関係を学習し、未知の分子の挙動を予測するだ
けでなく、既存の分子データベースにない全く新しい分子構造を設計することも可能で
す。NVIDIAによる検証は、このプラットフォームがGPUコンピューティングの高速処理
能力を最大限に活用し、シミュレーションとスクリーニングの速度を大幅に向上させる
ことを保証するものです。これにより、従来の実験的手法や人手による計算化学では数
年から数十年にかかっていた材料探索プロセスが、数週間から数ヶ月に短縮される可能
性があります。

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統合、ポータブル電子
機器の進化にとって不可欠な技術です。バッテリーの性能は、その構成要素、特に電解
質材料の特性に大きく左右されます。しかし、最適な電解質を見つけることは、化学空
間の広大さと複雑な相互作用のために、非常に困難な課題でした。AIを活用した材料発
見プラットフォームは、この課題を克服し、開発リードタイムを短縮し、より高性能で
安全、かつ持続可能なバッテリー材料を効率的に発見するための強力なソリューション
として期待されています。SES AIの取り組みは、この競争の激しい分野におけるイノベ
ーションを加速するものです。



今後の展望

「Molecular Universe」プラットフォームの登場は、バッテリー技術のみならず、触
媒、医薬品、ポリマーなど、他の材料科学分野にも広範な影響を与える可能性を秘めて
います。AIが自律的に材料候補を探索・設計し、その性能を予測する能力は、研究開発
のパラダイムを根本から変えるでしょう。将来的には、このプラットフォームがさらに
進化し、実験データの自動フィードバックループと統合されることで、完全に自律した
材料発見システムへと発展する可能性があります。これにより、より短期間でコスト効
率よく革新的な材料ソリューションを市場に投入し、持続可能な未来の実現に貢献する
ことが期待されます。SES AIの技術は、AIを基盤とした科学的発見の新たな時代を象徴
しています。

元記事: https://stockpursuit.substack.com/p/ses-ai-ses-ai-infrastructure-drones

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://stockpursuit.substack.com/p/ses-ai-ses-ai-infrastructure-drones


#22 D-Waveがゲートモデル量子コンピューティングプラ
ットフォームを開発、量子化学・材料科学R&Dを拡大

概要

D-Waveは、ゲートモデル量子コンピューティングプラットフォームの開発を進めてお
り、量子化学、分子R&D、材料科学、触媒、エネルギーシステムなど、組織が探求で
きる問題の範囲を拡大することを目指しています。このプラットフォームは、量子エ

ラーの検出と修正を容易にし、高度な量子研究とアルゴリズム開発をサポートするこ
とで、より複雑な問題への応用を可能にします。

公開日 2026年06月23日  D-Wave  カナダ



詳細

主要成果

D-Waveは、量子化学、分子R&D、材料科学、触媒、エネルギーシステムといった幅広
い分野において、組織が探求できる問題の範囲を大幅に拡大することを目指し、新しい
ゲートモデル量子コンピューティングプラットフォームの開発を進めています。このプ
ラットフォームは、量子エラーの検出と修正を容易にすることで、より堅牢で信頼性の
高い量子計算を可能にし、高度な量子研究とアルゴリズム開発の基盤を強化します。

技術・臨床詳細

D-Waveはこれまで量子アニーリングの分野で先駆的な役割を果たしてきましたが、ゲ
ートモデルプラットフォームへの進出は、同社の技術的ポートフォリオを拡張し、より
多様な計算課題に対応するための戦略的な動きです。ゲートモデル量子コンピューティ
ングは、特定の量子ゲート操作をシーケンスとして適用することで計算を実行し、より
汎用性の高い量子アルゴリズムの実装を可能にします。この新しいプラットフォームで
は、特に量子エラー修正技術に重点が置かれており、量子ビットのデコヒーレンスやゲ
ート操作の不完全性によって引き起こされるエラーを検出し、修正するメカニズムが組
み込まれています。これにより、大規模かつ長時間の量子計算において、結果の信頼性
が大幅に向上します。材料科学や量子化学の分野では、ゲートモデル量子コンピュータ
ーは、分子の電子構造計算、化学反応経路のシミュレーション、新規材料の特性予測な
ど、従来の古典コンピューターでは計算負荷が高すぎる問題に対して、画期的な解決策
を提供します。

背景・業界文脈

量子コンピューティングは、医薬品開発、材料科学、金融、最適化問題など、多くの分
野で古典コンピューターの能力を超える可能性を秘めた次世代の計算技術として注目さ
れています。特に、材料科学においては、原子や分子の挙動を量子力学的に正確に記述
することが、新材料の発見と設計において不可欠です。D-Waveのような企業がゲート
モデル量子コンピューティングに投資することは、量子技術が単なる理論的な研究段階
から、より実用的な応用へと移行していることを示しています。これにより、産業界
は、これまで解決が困難であった複雑な科学的問題に対する新たなツールを手に入れる
ことになります。



今後の展望

D-Waveのゲートモデル量子コンピューティングプラットフォームの開発は、量子コン
ピューティングの商業化と実用化に向けた重要なステップです。量子エラーの検出と修
正が容易になることで、研究者やエンジニアは、より信頼性の高い量子シミュレーショ
ンを実行し、その結果を実際の材料設計やプロセス最適化に応用できるようになりま
す。将来的には、このプラットフォームが、より高性能なバッテリー材料、革新的な触
媒、新しい超伝導体、効率的なエネルギー貯蔵システムなど、幅広い分野でのブレーク
スルーに貢献することが期待されます。これは、量子コンピューティングが科学技術の
フロンティアを拡大し、社会に大きな影響を与える可能性を秘めていることを再確認さ
せるものです。

元記事: https://www.dwavequantum.com/solutions-and-products/systems/gate-model-quantum-

computing/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.dwavequantum.com/solutions-and-products/systems/gate-model-quantum-computing/
https://www.dwavequantum.com/solutions-and-products/systems/gate-model-quantum-computing/


#23 arXivにMLモデル発表、元素特性と分子シミュレーシ
ョンに基づく特徴量で金属ガラスの臨界冷却速度を高精度
予測

概要

この研究は、元素特性と分子動力学シミュレーションから導出した特徴量を活用し、

金属ガラスの臨界冷却速度を予測する高精度な機械学習モデルを提示しました。クロ
スバリデーションで高い精度を示したこのモデルは、多様な組成を持つ材料特性のハ
イスループット研究に応用可能です。これにより、新しい金属ガラス材料の探索と開

発が効率化されます。

公開日 2026年06月19日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

この研究は、計算によって導出された特性、具体的には元素特性に基づく特徴量と分子
動力学シミュレーションから得られる特徴量を活用し、金属ガラスの臨界冷却速度を予
測するための高精度な機械学習モデルを提示しました。クロスバリデーションにおいて
高い予測精度を実証したこのモデルは、多様な組成を持つ金属ガラスの材料特性に関す
るハイスループット研究への応用可能性を大きく拓きます。

技術・臨床詳細

開発された機械学習モデルは、金属ガラスの臨界冷却速度（液体状態からガラス状態へ
凝固するために必要な最小冷却速度）という重要な特性を予測します。このモデルの特
徴量は、大きく二つのカテゴリーに分けられます。一つは、構成元素の原子半径、電気
陰性度、原子質量といった基本的な元素特性です。もう一つは、分子動力学（MD）シ
ミュレーションによって計算される動的な特徴量、例えば原子のパッキング効率、液体
の粘性、短距離秩序の形成傾向などです。これらの特徴量を組み合わせてモデルを訓練
することで、従来の経験則やシンプルな理論モデルよりもはるかに複雑で正確な、臨界
冷却速度と組成・構造の関係性を学習します。クロスバリデーションの結果、このモデ
ルは未知の金属ガラス組成に対しても高い予測精度を発揮できることが示され、モデル
の汎用性と堅牢性が確認されました。これにより、研究者は高価で時間のかかる実験的
試行錯誤の前に、有望な金属ガラス組成を効率的にスクリーニングできるようになりま
す。

背景・業界文脈

金属ガラス（アモルファス金属）は、通常の結晶性金属にはない独自の特性（高強度、
高硬度、優れた耐食性、弾性など）を持つことから、スポーツ用品、医療機器、精密機
械部品、航空宇宙材料など、幅広い分野での応用が期待されています。しかし、金属ガ
ラスを形成するためには、非常に速い冷却速度が必要であり、その臨界冷却速度を正確
に予測することは、新規金属ガラス組成の探索において最も困難な課題の一つでした。
これまでの予測モデルは、しばしば精度が不足しているか、適用範囲が限定的であると
いう問題がありました。機械学習の導入は、この予測の壁を打破し、材料設計の効率を
飛躍的に向上させる可能性を秘めています。



今後の展望

この機械学習モデルは、新しい金属ガラス組成の探索と開発を大幅に加速させるでしょ
う。特に、低コストで高効率なプロセスで製造可能な金属ガラスの発見に貢献し、産業
応用への道を拓きます。ハイスループットスクリーニングへの応用により、例えば数千
から数万の組成候補の中から、最適な臨界冷却速度を持つものを迅速に特定することが
可能になります。将来的には、このモデルが他の材料特性（例えば、機械的強度や熱安
定性）の予測と統合され、多機能性を備えた次世代金属ガラスの設計に役立つことが期
待されます。また、このアプローチは、金属ガラス以外の他のアモルファス材料や複雑
な合金系の設計にも拡張可能であり、マテリアルインフォマティクス分野全体の発展に
貢献する可能性を秘めています。

元記事: https://arxiv.org/html/2606.21467v1

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2606.21467v1


#24 OAE Publishingが解釈可能な機械学習で(CuNiMn)-X
合金の強度-延性トレードオフを解明、高性能銅合金の設
計を効率化

概要

OAE Publishing Inc.は、解釈可能な機械学習を用いた統合戦略により、(CuNiMn)-X合

金の強度-延性トレードオフを解明し、相乗効果を持つ高性能銅合金を効率的に設計す
る手法を発表しました。このアプローチは、微細構造、圧縮強度、破断ひずみの予測
で高い精度を達成し、データ収集、モデリング、実験検証を含むクローズドループ設

計ワークフローを確立します。これにより、銅合金のR&Dが加速します。

公開日 2026年06月25日  OAE Publishing Inc.  中国



詳細

主要成果

OAE Publishing Inc.から発表された研究は、解釈可能な機械学習を応用した統合戦略に
より、(CuNiMn)-X合金における強度-延性トレードオフのメカニズムを解明しました。
この画期的なアプローチは、高い強度と優れた延性を両立させる高性能銅合金を効率的
に設計するための指針を提供します。微細構造、圧縮強度、破断ひずみの予測において
高精度を達成し、データ収集からモデリング、そして実験検証に至るクローズドループ
設計ワークフローの確立に成功しました。

技術・臨床詳細

この統合戦略は、以下の主要なステップで構成されます。まず、多様な組成の
(CuNiMn)-X合金に関する包括的な実験データと計算データ（例：第一原理計算、
CALPHAD）を収集し、特徴量エンジニアリングを通じて、合金の組成、結晶構造、熱
処理条件などから、機械的特性に影響を与える潜在的な特徴量を抽出します。次に、こ
れらの特徴量を用いて機械学習モデルを訓練し、合金の微細構造、圧縮強度、破断ひず
みといった重要な特性を予測します。特に「解釈可能な機械学習」の手法（例：SHAP

値、LIME）を用いることで、モデルがどのような特徴量を基に予測を行っているかを明
確にし、強度-延性トレードオフに影響を与える主要な合金学的要因を特定しました。
例えば、特定の元素の添加が、特定の相の形成や粒界構造にどのように影響し、それが
強度と延性のバランスをどのように変えるのかを定量的に明らかにします。最後に、AI

が提案した有望な組成に対して実験的検証を行い、その予測の妥当性を確認すること
で、クローズドループの材料設計サイクルを確立します。

背景・業界文脈

銅合金は、優れた電気伝導性、熱伝導性、加工性を持つことから、電気電子部品、自動
車部品、建設材料など、幅広い産業分野で広く利用されています。しかし、多くの場
合、強度を高めると延性が低下し、延性を高めると強度が低下するという「強度-延性
トレードオフ」が課題となります。このトレードオフを克服し、両特性を同時に向上さ
せることは、高性能な銅合金を開発する上で長年の目標でした。機械学習は、複雑な材
料特性と組成・プロセス条件の関係をデータから学習し、新たな設計空間を探索する強
力なツールとして期待されています。本研究は、この課題に対し、解釈性を重視したア
プローチで具体的な解決策を提示するものです。



今後の展望

この解釈可能な機械学習を用いたクローズドループ設計ワークフローは、(CuNiMn)-X合
金に限らず、他の多成分系合金や、より複雑な機能性材料の設計にも応用可能です。強
度-延性トレードオフのボトルネックを乗り越えることで、より高性能で信頼性の高い
銅合金が開発され、例えば、軽量化が求められるEV部品、高電流密度が求められる配線
材料、過酷な環境に耐える構造材料など、新たな応用分野が開拓されるでしょう。この
研究は、材料インフォマティクスが、従来の試行錯誤的なアプローチを超え、データ駆
動型かつ理解可能な設計によって材料科学の進歩を加速させる可能性を示しています。

元記事: https://www.oaepublish.com/articles/jmi.2026.14

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.oaepublish.com/articles/jmi.2026.14


#25 Oxford Academicが機械学習とLLM連携で高エントロ
ピー合金触媒の電極触媒活性を解明、高スループット探索
を実現

概要

Oxford Academicに発表された研究は、機械学習（特にグラフニューラルネットワー

ク）とLLM駆動型共同フレームワークを組み合わせ、高エントロピー合金（HEA）電
極触媒の電極触媒活性との相関関係を解明しました。この手法は、ハイスループット
合成と特性評価を通じて、高性能HEA触媒を効率的に特定するその実現可能性と実用

的な価値を示し、触媒発見と最適化を加速します。

公開日 2026年06月23日  National Science Review (Oxford Academic)  中国



詳細

主要成果

National Science Review (Oxford Academic) にて発表された画期的な研究は、機械学
習、特にグラフニューラルネットワーク（GNN）と、大規模言語モデル（LLM）駆動型
の共同フレームワークを組み合わせることで、高エントロピー合金（HEA）の元素シス
テムと電極触媒活性との間の相関関係を解明しました。この革新的な手法は、ハイスル
ープット合成と特性評価を通じて、高性能なHEA触媒を効率的に特定するその実現可能
性と実用的な価値を明確に示し、触媒発見と最適化のプロセスを大幅に加速させます。

技術・臨床詳細

本研究では、まず既存のHEAデータベースや第一原理計算から得られたデータを活用
し、HEAの組成、結晶構造、電子状態などの特徴量をGNNに入力します。GNNは、これ
らの特徴量からHEAの潜在的な電極触媒活性を予測するモデルを構築します。さらに、
LLM駆動型の共同フレームワークが導入されており、これはGNNの予測結果や過去の文
献データ、化学的知見を統合し、次に探索すべき最も有望なHEA組成や実験条件を提案
します。LLMは、自然言語処理能力を活かして、複雑な科学的情報を解釈し、論理的な
推論を行うことで、探索空間を効率的に絞り込みます。例えば、特定の元素の組み合わ
せが、酸素発生反応（OER）や水素発生反応（HER）といった重要な電極触媒反応にお
いて、どのような活性を示すかを予測し、その予測根拠を説明できます。この計算によ
って絞り込まれた候補は、ハイスループット合成（例：スパッタリングや共析合成）と
自動特性評価（例：電気化学測定、X線回折）にかけられ、その触媒性能が検証されま
す。このクローズドループのアプローチにより、従来の試行錯誤的な研究と比較して、
より迅速かつ効率的に高性能HEA触媒を発見することが可能になります。



背景・業界文脈

高エントロピー合金（HEA）は、複数の主要元素がほぼ等しい割合で混合された新しい
種類の合金であり、そのユニークな構造と特性から、構造材料だけでなく触媒としても
大きな注目を集めています。特に、燃料電池、水電解、CO2還元などのクリーンエネル
ギー技術において、高効率で安定な電極触媒の開発が喫緊の課題となっています。しか
し、HEAの組成空間は極めて広大であり、有望な触媒を見つけることは従来の実験的手
法だけでは困難でした。機械学習とLLMの融合は、この広大な探索空間を効率的にナビ
ゲートし、新たな触媒発見を加速するための強力な手段として期待されています。中国
は、材料科学研究において世界をリードする国の一つであり、この研究はその地位をさ
らに強化するものです。

今後の展望

この機械学習とLLMを連携させたフレームワークは、HEA電極触媒の発見と最適化にお
いて、革命的な影響をもたらす可能性を秘めています。より効率的な探索と高精度な予
測が可能になることで、研究開発のリードタイムが大幅に短縮され、燃料電池や水電解
装置のコスト削減と性能向上に貢献するでしょう。将来的には、このアプローチが他の
種類の触媒（例：光触媒、不均一系触媒）や、材料科学における他の機能性材料の設計
にも拡張されることが期待されます。これは、データ駆動型科学とAIが材料発見の未来
を形作る上での重要な一歩となるものです。

元記事: https://academic.oup.com/nsr/article/13/11/nwag161/8524004

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://academic.oup.com/nsr/article/13/11/nwag161/8524004


#26 ジャパンタイムズが「フィジカルAI」に注目、日本の
製造業データ活用でロボットが自律的に人間作業者を高精
度支援へ

概要

ジャパンタイムズは、日本が製造業のデータを活用して「フィジカルAI」を進展させ

ることに注目していると報じました。これは、ロボットが自律的に人間作業者を高精
度で支援できるシステムを構築する取り組みです。政府の研究コールと産業界の注力
によって推進され、ソフトウェアとハードウェアの融合を通じて、特に自律走行など

の分野で世界のAI競争における日本の競争力回復を目指します。

公開日 2026年06月24日  The Japan Times  日本



詳細

主要成果

ジャパンタイムズは、日本が製造業の強みを活かし、膨大なデータを活用して「フィジ
カルAI」を発展させる国家的な取り組みに焦点を当てました。このビジョンは、ロボッ
トが人間作業者を高精度で自律的に支援できるAIシステムを構築することを目標として
います。この取り組みは、政府の研究助成と産業界の積極的な参加によって推進されて
おり、ソフトウェアとハードウェアの融合を通じて、世界のAI競争、特に自動運転など
の分野で日本の競争力を回復させることを目指しています。

技術・臨床詳細

「フィジカルAI」とは、単にデータセンターで計算を行うAIではなく、物理世界で行動
し、学習し、意思決定を行うAIシステムを指します。製造現場においては、ロボットが
センサーデータ（視覚、触覚、力覚など）をリアルタイムで収集し、AIがこれを解析し
て、人間の作業をサポートしたり、危険なタスクを代替したりします。例えば、熟練工
の複雑な手作業をAIが学習し、ロボットがそれを再現することで、品質の均一化と生産
性の向上が期待されます。このシステムの鍵は、大量の製造データ（過去の生産記録、
不良品データ、ロボットの動作ログなど）をAIモデルの訓練に活用することです。ま
た、デジタルツイン技術との連携も重要であり、物理的な工場を仮想空間に再現し、AI

がシミュレーションを通じて最適なロボットの動作や生産プロセスを学習・最適化する
アプローチも含まれます。これにより、AIは高精度な予測と制御能力を獲得し、物理的
な世界の複雑な課題に対応できるようになります。

背景・業界文脈

日本は長年にわたり製造業の強国として知られていますが、近年のグローバルなデジタ
ル化とAI競争において、その地位を脅かされています。特に、AIの発展はソフトウェア
中心に進む傾向がありましたが、日本は得意とするハードウェア技術と融合させること
で、独自の強みを発揮しようとしています。少子高齢化による労働力不足が深刻化する
中、製造現場における生産性向上と、人間とロボットの協調作業の最適化は喫緊の課題
です。フィジカルAIは、この課題に対する日本ならではの解決策として期待されてお
り、政府は「Society 5.0」の実現に向けた中核技術として位置づけています。



今後の展望

フィジカルAIの進展は、日本の製造業に大きな変革をもたらすでしょう。工場だけでな
く、農業、物流、インフラ点検、医療・介護など、物理世界でロボットやAIが活躍する
幅広い分野での応用が期待されます。特に、自律走行技術、災害対応ロボット、精密手
術支援システムなど、高精度な物理的相互作用が求められる分野での日本の技術的優位
性を確立する可能性があります。この取り組みは、日本の製造業が直面する課題を克服
し、持続可能な成長を実現するための戦略的な投資であり、グローバルなAI競争におい
て、日本が再び存在感を示すための重要な一手となるでしょう。将来的には、人間とAI

が協調することで、より安全で効率的、そして豊かな社会の実現に貢献することが期待
されます。

元記事: https://www.japantimes.co.jp/commentary/2026/06/24/japan/japan-ai-manufacturing-sector/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.japantimes.co.jp/commentary/2026/06/24/japan/japan-ai-manufacturing-sector/


#27 MDPI Buildingsに機械的に制約されたGNN発表、平
面フレーム構造の線形静的解析精度を向上

概要

この研究は、平面トラスおよび建築骨組構造の2D線形弾性静的解析のための、機械的
に制約されたグラフニューラルネットワーク（GNN）手法を開発しました。この手法
は、構造システムをグラフとして表現し、様々な構造的特徴と境界条件を符号化して

節点変位を予測します。これにより、ベースライン手法と比較して機械的整合性と部
材力回復が向上し、建築・土木設計におけるシミュレーション精度が高まります。

公開日 2026年06月25日  MDPI Buildings  スイス



詳細

主要成果

MDPI Buildings誌に発表されたこの研究は、平面トラスおよび建築骨組構造の2D線形弾
性静的解析における新たなブレークスルーを示しました。研究チームは、構造システム
をグラフとして表現し、機械的制約を組み込んだグラフニューラルネットワーク
（GNN）手法を開発。このGNNは、様々な構造的特徴と境界条件を効率的に符号化
し、節点変位を予測します。この手法は、従来のベースライン手法と比較して、機械的
整合性と部材力回復の精度を大幅に向上させることを実証しました。

技術・臨床詳細

開発された機械的に制約されたGNN手法は、構造工学における有限要素法（FEM）など
の古典的な解析手法の利点をAIの学習能力と融合させることを目指しています。構造シ
ステム（梁、柱、トラス部材、それらの接合点）は、ノード（節点）とエッジ（部材）
で構成されるグラフとして抽象化されます。ノードには支持条件や外部荷重といった情
報、エッジには部材の材料特性や断面特性などが特徴量として与えられます。GNNは、
これらの構造情報を学習し、外部荷重に対する各節点の変位を予測します。特に「機械
的制約」の組み込みが重要であり、これは物理法則（例：力の平衡、変位の連続性、材
料の構成則）をGNNの損失関数やアーキテクチャに直接組み込むことを意味します。例
えば、変位が不連続になったり、力の平衡が破れたりするような非物理的な予測に対し
ては、大きなペナルティが課されます。これにより、GNNは物理的に妥当な解を生成す
るように誘導され、結果として予測された節点変位から逆算される部材力（軸力、剪断
力、曲げモーメント）の精度も向上します。

背景・業界文脈

建築物や橋梁などの構造物の設計において、その安全性と経済性を確保するためには、
静的解析が不可欠です。しかし、大規模で複雑な構造物の場合、FEMなどの解析には膨
大な計算時間と専門知識が必要です。GNNは、構造解析の高速化と自動化の可能性を秘
めていますが、物理法則との整合性を確保することが課題でした。本研究は、この課題
に対し、GNNに機械的制約を組み込むことで、AIの学習能力と物理的妥当性を両立させ
る有効な解決策を提供します。これは、建築・土木分野における設計プロセスの効率化
と信頼性向上に大きく貢献します。



今後の展望

この機械的に制約されたGNN手法は、2D平面フレーム構造だけでなく、3D空間フレー
ム、シェル構造、あるいは非線形挙動を示す構造物への拡張が期待されます。AIによる
高速かつ正確な構造解析は、設計の初期段階での迅速な意思決定を可能にし、設計サイ
クルの短縮とコスト削減に貢献します。また、パラメータースタディや最適設計、リア
ルタイムでの構造モニタリングなど、様々な応用が考えられます。将来的には、GNNが
生成設計ツールやデジタルツインの一部として機能し、建築・土木設計におけるAIの役
割をさらに拡大し、より安全で革新的なインフラの実現に貢献するでしょう。これは、
構造エンジニアリング分野におけるAIの新たなフロンティアを切り拓くものです。

元記事: https://www.mdpi.com/2075-5309/16/13/2530

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.mdpi.com/2075-5309/16/13/2530


#28 ワシントン大学、AIと量子コンピューティング融合で
新材料設計を自己改善する設計ループを開発

概要

ワシントン大学の研究は、AIと量子コンピューティングの融合により、新材料設計の
ための自己改善型設計ループを開発しました。AIは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、量子コンピューターは将来の量子コンピューターのコンポ

ーネントとなりうる新材料の設計ループを生成します。この相乗効果は、材料科学と
量子コンピューティングの進歩を加速し、次世代技術の実現に貢献します。

公開日 2026年06月24日  richardmitnick (blog)  アメリカ



詳細

主要成果

ワシントン大学での画期的な研究は、AIと量子コンピューティングを融合させること
で、新材料設計のための自己改善型設計ループを開発しました。この革新的なアプロー
チは、AIが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する一方で、量子コ
ンピューターが将来の量子コンピューターのコンポーネントとなりうる新材料を設計す
るための学習ループを生成することを可能にします。これにより、材料発見と最適化の
プロセスが劇的に加速されます。

技術・臨床詳細

この自己改善型設計ループは、複数の技術が連携して機能します。まず、AIモデルは、
例えば二次元材料（グラフェンや遷移金属ダイカルコゲナイドなど）を積層したヘテロ
構造における電子状態や光学的特性といった、複雑な量子挙動を高精度にシミュレート
します。AIは、膨大なシミュレーションデータからパターンを学習し、特定の特性を持
つ材料構造を予測する能力を獲得します。次に、量子コンピューターは、AIが提案した
有望な材料構造に基づき、その量子状態をより厳密に計算・検証します。さらに、量子
コンピューターは、得られたフィードバックを利用して、新たな材料設計の方向性を生
成する「自己改善ループ」を形成します。これは、AIが仮説を立て、量子コンピュータ
ーがそれを検証し、その結果からAIがさらに賢くなるというサイクルを繰り返すこと
で、人間が介在することなく材料の設計空間を効率的に探索・最適化します。具体的に
は、この研究は、量子コンピューターの量子ビットを構成するための新素材や、量子情
報処理能力を高めるための材料を発見することを目的としています。

背景・業界文脈

材料科学と量子コンピューティングは、現代科学技術の二つの最前線にあります。高性
能な新材料は、エレクトロニクス、エネルギー、医療、航空宇宙など、あらゆる分野の
進歩を支える基盤となります。特に量子コンピューター自体も、その実現には極低温環
境下でも安定して動作する新しい量子材料の開発が不可欠です。しかし、これらの材料
の発見と設計は、広大な探索空間と複雑な量子力学的相互作用のために、極めて困難な
課題でした。AIと量子コンピューティングの融合は、この課題を克服し、材料発見の効
率を劇的に向上させるための強力な手段として期待されています。



今後の展望

ワシントン大学の研究は、AIと量子コンピューティングの相乗効果が、材料発見の未来
をどのように形作るかを示す重要なモデルケースです。この自己改善型設計ループがさ
らに洗練され、スケーラブルになることで、これまで想像できなかったような革新的な
量子材料が次々と発見される可能性があります。これにより、量子コンピューターの性
能向上と実用化が加速され、ひいては量子コンピューティングが創薬、新エネルギー、
人工知能など、より広範な社会課題の解決に貢献する日が近づくでしょう。この研究
は、科学的発見の自動化と加速に向けた、重要な一歩となるものです。

元記事: https://sciencesprings.wordpress.com/2026/06/24/from-the-university-of-washington-ai-and-

quantum-computing-accelerate/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://sciencesprings.wordpress.com/2026/06/24/from-the-university-of-washington-ai-and-quantum-computing-accelerate/
https://sciencesprings.wordpress.com/2026/06/24/from-the-university-of-washington-ai-and-quantum-computing-accelerate/


#29 DeepMind GNoMEとMicrosoft MatterGenがAI駆動
型材料探索を劇的に加速、数百万の無機結晶を高速スクリ
ーニング

概要

DeepMindのGNoMEやMicrosoftのMatterGenといったAIパイプラインが、グラフェン

ニューラルネットワークと機械学習ポテンシャルを駆使し、数百万の無機結晶を前例
のない速度でスクリーニングすることに成功しました。これらのハイブリッドAIシス
テムは、言語モデル、物理シミュレーション、自律ラボを統合することで、材料の構

造だけでなく最適な合成レシピまで提案し、材料探索のパラダイムを根本的に変革し
ています。これにより、新材料開発のリードタイムが劇的に短縮され、様々な産業分
野への応用が期待されます。

公開日 2026年06月23日  AI CERTs News  アメリカ



詳細

主要成果

DeepMindのGNoMEおよびMicrosoftのMatterGenといった先進的なAIパイプラインが、
グラフェンニューラルネットワークと機械学習ポテンシャル（MLポテンシャル）を活
用し、数百万もの無機結晶をかつてない速度でスクリーニングする能力を実証しまし
た。これらのハイブリッドAIシステムは、材料探索のプロセスを劇的に加速し、単に材
料の構造を予測するだけでなく、その合成に必要な最適なレシピまでをも提案すること
で、研究開発のパラダイムシフトを推進しています。

技術・臨床詳細

GNoMEとMatterGenは、それぞれ異なるアプローチを採用しつつも、AIと物理学の融合
によって材料探索の限界を押し広げています。GNoMEは、結晶構造の安定性を予測す
るために、何億もの仮説的な材料を探索し、数万の新規安定構造を特定しました。
MatterGenは、言語モデルの能力を材料科学に応用し、テキストベースの指示から新し
い材料構造を生成します。これらのシステムは、特に以下の要素を統合しています。

グラフェンニューラルネットワーク： 原子間の相互作用を効率的にモデリングし、
複雑な結晶構造の安定性や特性を予測します。

機械学習ポテンシャル： 量子力学計算に匹敵する精度を持ちながら、計算速度を飛
躍的に向上させ、大規模な原子シミュレーションを可能にします。

大規模言語モデル（LLM）： 既存の材料科学文献から情報を抽出し、合成経路の提
案や、材料特性と構造の間の関係性を理解するのに貢献します。

自律ラボ： AIが提案した材料を実際に合成・評価するロボット化された実験システ
ムであり、閉ループ型材料開発を可能にします。

この統合されたアプローチにより、AIは仮想空間での高速スクリーニングと、物理的な
合成・評価サイクルを連携させ、新材料開発のボトルネックを解消します。



背景・業界文脈

新材料の発見と開発は、電子機器、エネルギー貯蔵、触媒、医療など、あらゆる現代技
術の進歩に不可欠です。しかし、従来の材料開発プロセスは、膨大な数の化学組成と構
造の組み合わせを探索する必要があり、時間とコストがかかることで知られていまし
た。一つの新材料が市場に登場するまでに、平均して10年から20年を要すると言われて
います。DeepMindやMicrosoftのような主要AI企業がこの分野に参入し、最先端のAI技
術を投入することで、この開発サイクルを劇的に短縮し、人類が直面する地球規模の課
題（例: エネルギー問題、環境問題）を解決する新たな材料の発見を加速させる可能性
が期待されています。

今後の展望

AI駆動型材料探索の進化は、今後も継続し、より複雑な機能性材料や、特定用途に最適
化された材料の開発に貢献するでしょう。将来的には、AIが提案する材料が、自律ラボ
で自動的に合成され、その性能が検証される「完全に自動化された材料科学エコシステ
ム」の実現が視野に入っています。これにより、創薬、バッテリー技術、新世代半導
体、持続可能な建築材料など、幅広い分野で革新的な進展が期待されます。AIは、材料
科学者がより創造的な問題解決に集中できる環境を提供し、科学的発見の速度を飛躍的
に向上させる力となるでしょう。

元記事: https://www.aicerts.ai/news/materials-discovery-ai-transforms-inorganic-research/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.aicerts.ai/news/materials-discovery-ai-transforms-inorganic-research/


#30 大規模言語モデルを因果推論で強化、2D材料設計フ
レームワーク「ARIA」が物理的信頼性を向上

概要

生成モデルが材料探索において物理的因果関係を十分に満たせないという課題に対
し、因果関係を考慮した大規模言語モデル（LLM）フレームワーク「ARIA」が開発さ
れました。このモデルは知識グラフを活用することで、2D材料の順方向予測および逆

設計タスクで大幅な性能向上を示し、物理的に根拠のある信頼性の高いAI支援材料探
索を可能にします。ARIAの導入は、AIが提案する材料設計の信頼性を高め、実用化へ
の道のりを加速する重要な一歩となります。

公開日 2026年06月21日  arXiv  不明



詳細

主要成果

大規模言語モデル（LLM）を用いた材料探索において、物理的因果関係の欠如が大きな
課題とされてきましたが、本研究ではこれを解決する因果関係を考慮したフレームワー
ク「ARIA」が開発されました。ARIAは知識グラフを統合することで、2D材料の順方向
予測と逆設計タスクの両方で優れた性能を発揮し、AIが提案する材料設計の物理的信頼
性と実用性を大幅に向上させることを示しました。これにより、より信頼性の高いAI支
援材料探索が可能となります。

技術・臨床詳細

従来の生成モデルやLLMは、大量のデータからパターンを学習することで新しい材料候
補を提案できますが、その設計が必ずしも物理法則や化学的因果関係に合致しないとい
う問題がありました。ARIAフレームワークは、このギャップを埋めるために以下の技術
的要素を組み合わせています。

因果推論エンジン： 材料の組成、構造、プロセス条件、特性といった要素間の因果
関係を明示的にモデル化します。これにより、LLMが単なる相関関係だけでなく、実
際に何が原因でどのような結果が生じるのかを理解できるようになります。

知識グラフ： 既存の材料科学文献やデータベースから抽出された構造化された知識
を格納し、LLMが物理的・化学的制約に基づいて推論するための基盤を提供します。
例えば、原子間の結合の種類や安定性、特定のプロセスが材料特性に与える影響など
が、グラフとして表現されます。

2D材料への特化： グラフェンや遷移金属ダイカルコゲナイドなどの2D材料は、その
特異な物理的特性から注目されていますが、設計空間が広大であるためAIの支援が特
に有効です。ARIAは、これらの材料における電子構造、機械的特性、光学的特性な
どの予測と、望ましい特性を持つ材料構造の逆設計において、従来のLLMベースの手
法を凌駕する精度を示しました。

これらの統合により、ARIAは「この組成でこの構造であれば、このような特性が得られ
るはずだ」という物理的に根拠のある予測を生成し、その逆も可能にします。



背景・業界文脈

材料探索においてAIの活用が進む一方で、その「ブラックボックス」性や物理的制約を
無視した提案は、科学者の信頼を得る上での大きな課題でした。特に、材料開発は安全
性や信頼性が非常に重視される分野であり、AIが提案する設計が物理的に実現可能であ
ること、そしてその性能が予測通りであることの保証が不可欠です。ARIAのような因果
関係を意識したAIの登場は、この信頼性ギャップを埋め、AI駆動型材料開発の実用化を
加速する上で極めて重要です。2D材料は、次世代半導体、エネルギー貯蔵、センサーな
ど幅広い応用が期待されており、その効率的な設計手法の確立は産業競争力に直結しま
す。

今後の展望

ARIAフレームワークは、AI支援材料探索の新たな方向性を示すものです。今後は、2D

材料だけでなく、より複雑な3D材料や高分子材料への適用が期待されます。また、因果
関係モデルをさらに精緻化し、不確実性 quantification（定量化）を取り入れること
で、AIの提案の信頼性を一層向上させる研究が進むでしょう。ARIAのようなツールが普
及することで、材料科学者はAIを「提案するアシスタント」としてだけでなく、「物理
的に妥当性を保証するパートナー」として活用できるようになり、革新的な材料の発見
と実用化の速度が飛躍的に向上することが予測されます。これは、製薬、化学、エレク
トロニクスといった多岐にわたる産業分野に恩恵をもたらすでしょう。

元記事: https://arxiv.org/abs/2606.22375

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2606.22375


#31 600万超の結晶で事前学習された物理情報基盤モデル
「CLOUD」が材料特性予測を革新

概要

スケーラブルで物理情報に裏打ちされたTransformerベースの結晶表現学習基盤モデル
「CLOUD」が発表されました。600万以上の結晶データで事前学習されたCLOUDは、
結晶対称性、Wyckoff位置、組成をコンパクトな文字列表現でエンコードし、多様な材

料特性予測で高い性能を発揮します。特に、データ追加なしで温度依存性予測を可能
にするなど、材料設計・発見の分野に大きな可能性を秘めており、新材料開発の加速
に貢献すると期待されています。

公開日 日付不明  springermedizin.de  ドイツ



詳細

主要成果

結晶の特性予測を飛躍的に加速させる、スケーラブルで物理情報に裏打ちされた
Transformerベースの基盤モデル「CLOUD」が発表されました。このモデルは、600万を
超える結晶データセットで事前学習されており、結晶対称性、Wyckoff位置、組成とい
った重要な構造情報をコンパクトな文字列表現としてエンコードします。その結果、
CLOUDは、従来のモデルと比較して多様な材料特性予測タスクで高い性能を達成し、特
にデータ追加なしで温度依存性予測を可能にするなど、材料科学分野におけるブレーク
スルーと評価されています。

技術・臨床詳細

CLOUDモデルの核心は、Transformerアーキテクチャと材料科学の深い物理的知識を融
合させた点にあります。従来の機械学習モデルは、特定の材料特性予測のために大量の
ラベル付きデータを必要とすることが多かったですが、CLOUDは大規模な自己教師あり
学習によって、結晶構造の普遍的な特徴を捉えることができます。具体的には、以下の
技術的要素が組み込まれています。

大規模事前学習： 600万以上の結晶構造データベースを用いて、教師なしで結晶の表
現を学習します。これにより、様々な結晶化学的環境における原子間の相互作用や構
造的特徴をモデルが自律的に理解します。

コンパクトな文字列表現： 複雑な結晶構造を、結晶対称群、Wyckoff位置、元素組成
といった情報を効率的に含む文字列に変換します。これにより、Transformerモデル
が構造情報を効果的に処理し、長期的な依存関係を学習できるようになります。

物理情報制約： 結晶構造の基本的な物理法則や化学的安定性といった制約がモデル
の学習プロセスに組み込まれることで、生成される予測の信頼性と物理的妥当性が向
上します。

汎用性と拡張性： 一度学習されたCLOUDモデルは、様々な新しい材料特性予測タス
クに対して、最小限の微調整や追加データなしで高い性能を発揮します。特に、実験
データが少ない新規材料の温度依存性挙動を予測できる能力は、材料開発の初期段階
における時間とコストを大幅に削減します。

これらの機能により、CLOUDは材料の安定性、バンドギャップ、弾性率、熱伝導率な
ど、多岐にわたる特性の予測に貢献し、新材料設計のボトルネックを解消します。



背景・業界文脈

新材料の開発は、半導体、エネルギー貯蔵、航空宇宙、医療など、多くの先端産業にお
いてイノベーションの鍵を握っています。しかし、従来の材料開発は、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探索する、時間とリソースのかかるプロ
セスでした。計算材料科学とマテリアルズ・インフォマティクスは、この課題を解決す
るために発展してきましたが、依然として大規模なデータセットと計算リソースが求め
られることが課題でした。CLOUDのような基盤モデルの登場は、材料科学の「GPT」と
も呼ばれ、特定のタスクに特化しない汎用的な知識を学習することで、様々な材料開発
フェーズでの応用が期待されています。特に、データが限られた新規材料の探索におい
て、その予測能力は大きな価値をもたらします。

今後の展望

CLOUDモデルは、材料設計と発見の分野に革命をもたらす可能性を秘めています。今
後、この基盤モデルはさらに多様な材料タイプやより複雑な環境条件（例：高圧、腐食
環境）での特性予測へと拡張されるでしょう。また、実験データの収集を導く「AI駆動
型閉ループ材料開発」システムへの統合も進み、AIが材料を提案し、ロボットがそれを
合成・評価する完全自動化されたプロセスが実現するかもしれません。これにより、新
材料開発のリードタイムは現在の数年から数十年から、数ヶ月あるいは数週間に短縮さ
れる可能性があり、バッテリー、触媒、高性能合金など、幅広い分野での革新的な進展
が期待されます。最終的には、材料科学者がより戦略的かつ創造的な役割に集中できる
環境が整うでしょう。

元記事: https://www.springermedizin.de/cloud-a-scalable-and-physics-informed-foundation-model-for-

cryst/52739820

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.springermedizin.de/cloud-a-scalable-and-physics-informed-foundation-model-for-cryst/52739820
https://www.springermedizin.de/cloud-a-scalable-and-physics-informed-foundation-model-for-cryst/52739820


#32 機械学習ポテンシャルが量子化学計算を最大100万倍
高速化、材料科学に革命

概要

機械学習ポテンシャル（MLIPs）の急速な進歩が、量子化学計算の速度を最大100万倍
に加速する可能性を秘めており、化学および材料科学分野に革命をもたらすと指摘さ
れています。この記事では、MLIPsの多様な応用範囲と現在の限界が議論され、これら

の強力なツールを最大限に活用するための重要な研究課題が提示されています。MLIPs

は、大規模な材料シミュレーションを現実のものとし、新材料設計の速度と効率を劇
的に向上させるでしょう。

公開日 2026年06月23日  ACS Central Science  アメリカ



詳細

主要成果

機械学習ポテンシャル（MLIPs）の目覚ましい進歩が、従来の量子化学計算の速度を最
大100万倍に加速する可能性を秘めていることが指摘されており、これにより化学およ
び材料科学における研究のやり方が根本的に変革されつつあります。本記事は、MLIPs

の広範な応用可能性と、その現在の技術的限界、そしてこれらの強力なツールを最大限
に活用するための研究課題について詳細に議論しています。

技術・臨床詳細

量子化学計算は、材料の電子構造や原子間相互作用を高精度で予測できる強力なツール
ですが、その計算コストは原子数に指数関数的に依存するため、大規模なシステムや長
時間のシミュレーションには不向きでした。MLIPsは、少数の高精度な量子化学計算デ
ータから原子間相互作用のポテンシャルエネルギー面を学習することで、この計算コス
トのボトルネックを解消します。

量子化学計算の代替： MLIPsは、密度汎関数理論（DFT）のような第一原理計算に匹
敵する精度を持ちながら、古典的な分子動力学シミュレーションの速度で原子の挙動
をモデリングすることを可能にします。これにより、数千から数百万原子からなるシ
ステムや、マイクロ秒からミリ秒の時間スケールでのシミュレーションが現実的にな
ります。

高精度かつ高効率： 特定の元素や結合タイプに対して最適化されたMLIPsは、訓練デ
ータ外の化学的環境に対しても驚くほどの汎用性を示すことがあります。これによ
り、合金、界面、欠陥構造など、複雑な材料システムの挙動を正確に予測できます。

応用範囲の拡大： MLIPsは、材料の相転移、拡散、反応経路、熱力学的特性、機械的
特性など、多岐にわたる現象のシミュレーションに活用されています。特に、結晶成
長、アモルファス材料の形成、触媒反応機構の解明など、動的なプロセスを理解する
上で不可欠なツールとなっています。

しかし、MLIPsには、訓練データの網羅性、外挿能力の限界、モデルの信頼性保証とい
った課題も存在します。



背景・業界文脈

新材料の開発は、技術革新の原動力であり、エネルギー、エレクトロニクス、医療、環
境といった主要産業の未来を形作ります。しかし、伝統的な材料設計は、膨大な数の候
補材料の合成と評価を伴う、時間とコストのかかるプロセスでした。計算科学、特に量
子化学計算は、このプロセスを効率化する可能性を秘めていましたが、その計算量の多
さが実用化を阻んでいました。MLIPsの登場は、この計算の壁を打ち破り、材料設計の
「試行錯誤」の要素を大幅に削減し、より高速でデータ駆動型の探索を可能にする点
で、まさに「革命」の萌芽と見なされています。これにより、これまで計算できなかっ
たスケールの問題に取り組むことができるようになり、材料科学研究のフロンティアが
大きく広がっています。

今後の展望

MLIPsは、材料科学の研究と産業応用において、今後ますます重要な役割を果たすでし
ょう。研究課題としては、より汎用性の高い「ユニバーサルMLIPs」の開発、訓練デー
タ選択の最適化、予測の不確実性 quantification（定量化）手法の確立、そしてAIが提
案する材料設計の合成可能性評価などが挙げられます。将来的には、MLIPsが、自律型
実験システムと統合され、AIが材料を設計し、ロボットがそれを合成・評価する「閉ル
ープ型材料開発」の中核を担うことが期待されます。これにより、材料開発のリードタ
イムは劇的に短縮され、高性能バッテリー、革新的な触媒、次世代半導体など、多岐に
わたる分野でのブレークスルーが加速されることでしょう。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acscentsci.6c00615

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acscentsci.6c00615


#33 Meta FAIRの汎用MLIP「UMA」が2D材料の酸素プラ
ズマ相互作用を高精度で予測、半導体製造に貢献

概要

Meta FAIRが開発した汎用機械学習ポテンシャル（MLIP）モデル「UMA」が、二次元
材料である二硫化タングステン（WS2）と酸素プラズマの相互作用を高精度でモデリ
ングし、さらに微調整によって予測性能を向上させることが示されました。この研究

は、事前学習済み汎用モデルがプラズマ表面相互作用のような複雑なプロセスを再現
できることを実証し、エネルギーと力の平均絶対誤差を低減することに成功しまし
た。この成果は、2D材料を用いた次世代半導体デバイス製造プロセスにおける材料挙

動の精密制御に貢献するものです。

公開日 2026年06月19日  arXiv  不明



詳細

主要成果

Meta FAIRが開発した汎用機械学習ポテンシャル（MLIP）であるUMAモデルが、二次元
（2D）材料である二硫化タングステン（WS2）と酸素プラズマの相互作用を、微調整に
よって高精度にモデリングできることが実証されました。本研究は、事前学習済みの汎
用モデルが、プラズマ表面相互作用という複雑な物理化学プロセスにおける主要な観測
量を再現し、さらに特定のデータセットで微調整することで、エネルギーと力の平均絶
対誤差（MAE）を大幅に低減できることを明らかにしました。この技術は、2D材料の
精密加工やデバイス製造におけるプラズマエッチングプロセスの最適化に極めて重要で
す。

技術・臨床詳細

プラズマ表面相互作用は、半導体製造において薄膜形成、エッチング、表面改質などの
プロセスで中心的な役割を果たします。特に2D材料は、その原子レベルの薄さから表面
の反応性がデバイス性能に直接影響を与えるため、その相互作用の精密な理解が不可欠
です。UMAモデルは、多様な原子環境で訓練された大規模なデータセットに基づいて構
築された汎用MLIPであり、幅広い材料システムに対して高い予測性能を発揮します。本
研究では、以下の点が特に注目されました。

UMAモデルの汎用性： UMAは、事前学習の段階で酸素原子とタングステン原子を含
む多数のシステムからのデータを取り込んでおり、WS2と酸素プラズマの相互作用
を記述する上で必要な基本的な物理的・化学的知識を備えています。これにより、初
期段階で主要なプラズマ表面相互作用の挙動を再現することが可能でした。

微調整（Fine-Tuning）による精度向上： 特定のWS2-酸素プラズマ相互作用に関す
る少量のアブイニシオ計算データ（第一原理計算データ）を用いてUMAモデルを微
調整しました。このプロセスにより、モデルは特定の化学システムに特化した詳細な
相互作用パターンを学習し、エネルギーのMAEを約XX%（数値不明のため省略）、
力のMAEを約YY%（数値不明のため省略）低減することに成功しました。この精度向
上は、シミュレーションの信頼性を飛躍的に高めます。



プラズマエッチングプロセスへの示唆： 高精度なMLIPは、プラズマエッチングのメ
カニズムを原子レベルで解明し、エッチング速度、選択性、表面損傷などのプロセス
パラメータを最適化するための貴重な情報を提供します。これにより、次世代2D材
料ベースのトランジスタやセンサーの製造において、より精密なプロセス制御が可能
になります。

背景・業界文脈

半導体産業は、ムーアの法則の限界に直面し、新たな材料やアーキテクチャへの移行を
模索しています。2D材料は、その優れた電気的・機械的特性から、次世代デバイスの候
補として大きな期待が寄せられています。しかし、2D材料を産業規模で製造するために
は、プラズマプロセスを含む精密な加工技術の確立が不可欠です。プラズマプロセスは
非常に複雑であり、実験的最適化には時間とコストがかかります。MLIPsのような計算
ツールは、この課題を解決し、バーチャルな環境でプロセス条件を探索・最適化するた
めの効率的な手段を提供します。Meta FAIRのようなAIのリーディングカンパニーがこ
の分野に参入することは、その技術的重要性を明確に示しています。

今後の展望

UMAモデルの微調整による2D材料とプラズマ相互作用の高精度モデリングは、半導体
デバイス製造プロセスの革新に大きく貢献するでしょう。今後は、他の2D材料や、フッ
素、塩素などの異なるプラズマ種への応用が期待されます。また、MLIPsを組み込んだ
マルチスケールシミュレーションが発展することで、原子レベルの相互作用からデバイ
ス全体のマクロな挙動までを予測できるようになるでしょう。これにより、AI駆動型の
プラズマプロセス最適化が実現し、新しい2D材料ベースのAIチップやセンサーの実用化
が加速され、エレクトロニクス産業の未来を形作ることが期待されます。

元記事: https://arxiv.org/abs/2606.21632

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2606.21632


#34 汎用機械学習ポテンシャルにおけるバイアスを特定、
反復微調整で精度向上へ

概要

本研究は、MACEなどの汎用機械学習ポテンシャル（uMLIP）における内在的なバイア

スと、それがモデルの微調整（ファインチューニング）の質に与える影響を詳細に調
査しました。その結果、uMLIPが訓練データ範囲外の化学システムに遭遇した際に分

子動力学（MD）軌道に系統的なバイアスが生じ、これが微調整による精度向上の限界
となることを明らかにしました。しかし、反復的な微調整プロセスを適用すること
が、このバイアスを効果的に軽減し、予測精度を向上させる有望な解決策となり得る

ことが示唆されています。

公開日 2026年06月20日  Journal of Chemical Theory and Computation (ACS Publications)  アメ
リカ



詳細

主要成果

MACEのような汎用機械学習ポテンシャル（uMLIP）が持つ内在的なバイアスが、その
微調整（ファインチューニング）の有効性を制限する主要因であることが特定されまし
た。本研究は、uMLIPが訓練データでカバーされていない化学システムに適用された際
に、分子動力学（MD）シミュレーションの軌道に系統的な予測バイアスが生じること
を実証しました。このバイアスは、単一ステップの微調整では完全に解消されにくいも
のの、複数回の反復的な微調整を適用することで、効果的に軽減され、モデルの予測精
度が向上する可能性が示唆されました。

技術・臨床詳細

汎用機械学習ポテンシャル（uMLIP）は、多様な化学的環境における原子間相互作用を
記述するために、大規模なデータセットで事前学習されています。これにより、幅広い
材料システムに対して優れた初期予測性能を発揮しますが、特定の新規システムや極端
な条件に適用する際には、微調整が必要となることが一般的です。本研究では、以下の
方法論と結果が示されました。

バイアスの特定： 研究チームは、uMLIPをその訓練データ範囲外の化学システム
（例: 特定の元素間の相互作用や極端な温度・圧力条件）に適用した際に、エネルギ
ー、力、そして分子動力学軌道に系統的な誤差（バイアス）が生じることを詳細なシ
ミュレーションと分析を通じて示しました。このバイアスは、uMLIPが学習した「平
均的な」相互作用が、特定のシステムにおける微妙な化学的・物理的特性を捉えきれ
ないことに起因します。

微調整の限界： 従来の単一ステップの微調整では、追加された少量の高精度データ
によってモデルの予測精度は向上するものの、内在的なバイアスが完全に除去される
わけではないことが判明しました。これは、uMLIPの初期学習が持つ「先入観」が、
新しいデータによる学習をある程度妨げるためです。

反復微調整の有効性： 課題解決策として、研究は反復的な微調整プロセスを提案し
ています。これは、微調整されたモデルから新たなシミュレーションデータを生成
し、それをさらに微調整の訓練データとして用いるサイクルを繰り返す手法です。こ
の反復プロセスにより、モデルは徐々に特定の化学システムの特性に適合し、バイア
スが着実に低減されることが示されました。結果として、予測精度とMDシミュレー
ションの信頼性が向上します。



この発見は、MLIPsを信頼性の高い計算ツールとして確立する上で重要な意味を持ちま
す。

背景・業界文脈

機械学習ポテンシャルは、量子化学計算の精度と古典分子動力学の計算効率を両立させ
ることで、材料科学における大規模シミュレーションを可能にする強力なツールとして
注目されています。しかし、その信頼性と汎用性の限界は、特に新材料設計やプロセス
最適化といった実用的な応用において大きな懸念事項でした。uMLIPにおけるバイアス
の理解と、それを克服する微調整戦略の開発は、計算材料科学が産業界でより広く採用
されるための鍵となります。この分野の進展は、医薬品設計、バッテリー材料、触媒開
発など、幅広い産業に影響を与えます。

今後の展望

本研究の成果は、uMLIPsの応用におけるベストプラクティスを確立し、その信頼性を向
上させる上で不可欠です。今後は、反復微調整プロセスをさらに自動化し、最適な微調
整データの選択基準を確立する研究が重要となるでしょう。また、バイアスを事前に特
定し、それを最小限に抑えるようなuMLIPsのアーキテクチャ設計や事前学習戦略の開発
も進められると予測されます。これらの進展により、MLIPsは、より複雑な化学システ
ムや極限環境下での材料挙動を、高い信頼性をもって予測できるようになり、AI駆動型
材料開発のさらなる加速に貢献すると期待されます。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jctc.6c00425

収集日: 2026年06月26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.jctc.6c00425


#35 デンマーク工科大学がAIとロボットアームで新材料開
発を「数十年から数日」に短縮する自己駆動型ラボを稼働

概要

デンマーク工科大学（DTU）が、AIとロボットアームが自律的に化学実験を行う「自
己駆動型ラボ」の開発に成功しました。この革新的なシステムは、通常数十年を要す
る新材料開発プロセスをわずか数日にまで短縮する可能性を秘めています。特に、金

ナノ材料の合成を2日間で完了させる実証事例が報告されており、材料科学の研究開発
における効率性と速度を劇的に向上させるブレークスルーとして注目されています。

公開日 2026年06月19日  Mirage News  デンマーク



詳細

主要成果

デンマーク工科大学（DTU）の研究チームが、AIとロボットアームを統合し、化学実験
を自律的に実行できる「自己駆動型ラボ（Self-Driving Lab）」の稼働を開始しました。
この革新的なシステムは、これまで数十年かかっていた新材料開発のプロセスを、劇的
に短縮して数日で完了させる可能性を秘めています。実証として、複雑な金ナノ材料の
合成プロセスをわずか2日間で最適化し、完了させた事例が報告されており、材料科学
の研究開発に新たなパラダイムを提示しています。

技術・臨床詳細

DTUが開発した自己駆動型ラボは、人間の介入を最小限に抑えながら、材料探索、合
成、特性評価、そしてデータ解析の全サイクルを自動で実行します。このシステムの主
要な技術的特徴は以下の通りです。

AI駆動型実験設計： 人工知能アルゴリズムが、過去の実験データと材料科学の知識
に基づいて、次に試すべき実験条件（例：反応温度、圧力、試薬濃度、時間など）を
自律的に決定します。これにより、従来の「試行錯誤」型のアプローチよりもはるか
に効率的な探索が可能となります。

ロボティクスによる自動合成： 高度なロボットアームと自動分注システムが、AIが
提案した実験条件に従って、精密かつ再現性高く材料の合成を行います。これによ
り、ヒューマンエラーが排除され、実験のスループットが大幅に向上します。

インライン特性評価： 合成された材料は、リアルタイムで様々な分析機器（例：分
光器、顕微鏡、クロマトグラフィーなど）によって特性評価されます。得られたデー
タは直ちにAIモデルにフィードバックされ、次の実験設計に活用されます。この閉ル
ープ型のフィードバックメカニズムが、開発速度を劇的に向上させる鍵となります。

金ナノ材料合成の成功事例： 本ラボでは、特に金ナノ材料の合成において、そのサ
イズ、形状、表面特性を制御するための最適な条件を、従来の方法では考えられない
ような短期間（2日間）で特定し、高効率な合成を実証しました。金ナノ材料は触
媒、医療、エレクトロニクスなど幅広い応用が期待される素材です。

このシステムの統合により、研究者はルーティンワークから解放され、より創造的で戦
略的な研究活動に注力できるようになります。



背景・業界文脈

新材料の開発は、持続可能なエネルギー、先進医療、高性能エレクトロニクスなど、現
代社会が直面する多くの課題を解決するための基盤となります。しかし、伝統的な材料
科学研究は、膨大な数の化学組成とプロセスの組み合わせを探索する必要があり、その
時間とコストが大きな障壁となっていました。多くの新材料が研究室の段階にとどま
り、実用化に至るまでに長い年月を要するのはこのためです。自己駆動型ラボのような
AIとロボティクスを融合したアプローチは、この「材料開発のボトルネック」を解消
し、科学的発見から産業応用までの道のりを劇的に短縮する可能性を秘めています。デ
ンマークがこのような先進的な研究を推進することは、欧州における科学技術競争力の
強化にも貢献します。

今後の展望

DTUの自己駆動型ラボの成功は、世界中の材料科学研究機関に大きな影響を与えるでし
ょう。今後は、金ナノ材料以外の、より複雑な機能性材料（例：電池材料、触媒、医薬
品候補物質など）への適用拡大が期待されます。また、異なる種類の自律型実験システ
ムが連携し、より広範な材料探索ネットワークを構築する可能性もあります。この技術
は、新材料開発のリードタイムをさらに短縮し、製造コストの削減、発見効率の向上に
貢献するだけでなく、予測不可能な化学的現象や反応経路の発見を促進するでしょう。
将来的には、人間とAIが協働しながら、未踏の材料空間を探索し、人類社会に貢献する
画期的な材料を次々と生み出す時代が到来することが期待されます。

元記事: https://www.miragenews.com/laboratory-of-future-makes-its-own-experiments-1695774/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.miragenews.com/laboratory-of-future-makes-its-own-experiments-1695774/


#36 Atinary TechnologiesがAI駆動型閉ループ実験で触媒
最適化・プロセス安全性向上を実証

概要

Atinary Technologiesは、AI、ロボティクス、人間の科学的専門知識を統合した自己駆
動型ラボにおける閉ループ実験を通じて、研究開発プロセスの根本的な変革を実証し
ました。同社は、SDLabs®プラットフォームをChemspeedのFlex iSynthやBrukerの

NMRといった既存の自動化プラットフォームと統合することで、触媒最適化、プロセ
スの安全性向上、リソース節約において具体的な成果を示しています。このアプロー
チは、化学産業における研究開発の効率と革新速度を劇的に向上させるものです。

公開日 2026年06月22日  Atinary Technologies  アメリカ



詳細

主要成果

Atinary Technologies社は、AI、ロボティクス、そして人間の科学的専門知識を高度に統
合した自己駆動型ラボ（Self-Driving Lab: SDL）における閉ループ実験を通じて、研究開
発の進め方を根本的に変革する可能性を実証しました。特に、同社のSDLabs®プラット
フォームをChemspeedのFlex iSynthやBrukerのNMRなどの既存の自動化プラットフォー
ムと連携させることで、触媒最適化、プロセスの安全性向上、およびリソース節約にお
いて顕著な成果を上げています。これにより、化学産業における材料開発とプロセス最
適化の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

自己駆動型ラボにおける閉ループ実験は、AIが実験を設計し、ロボットが実行し、セン
サーがデータを収集し、AIがそのデータを解析して次の実験設計にフィードバックする
という、連続的かつ自律的なサイクルを構築します。Atinary Technologies社の
SDLabs®は、この閉ループを可能にするためのインテリジェントなソフトウェアプラッ
トフォームです。具体的な技術的アプローチは以下の通りです。

AI駆動型実験設計： SDLabs®は、ベイズ最適化や強化学習などの高度なAIアルゴリ
ズムを活用して、限られた実験データから最適な条件を効率的に探索します。これに
より、従来の網羅的スクリーニングや経験則に頼るアプローチよりも、はるかに迅速
に目標特性（例：触媒活性、選択性、収率）を達成できます。

ロボティクスとの統合： ChemspeedのFlex iSynth（ハイスループット合成プラット
フォーム）やBrukerのNMR（核磁気共鳴分光計）のような既存のラボ自動化機器と
のシームレスな統合が実現されています。これにより、AIが設計した実験プロトコル
が自動的に実行され、合成、反応、分析といった一連のプロセスが連続して行われま
す。

リアルタイムデータ解析とフィードバック： NMRなどの分析機器から得られるリア
ルタイムデータは、直ちにSDLabs®にフィードバックされます。AIはこれらのデー
タを解析し、次の実験ステップや条件を決定することで、学習サイクルを加速させま
す。これにより、触媒の最適な組成や反応条件を、通常よりも短い期間で特定するこ
とが可能になります。



具体的な成果： 触媒開発の最適化においては、複数の反応パスを同時に探索し、特
定の生成物に対する選択性を最大化することに成功しました。また、反応条件の安全
性パラメータ（例：発熱挙動）をリアルタイムで監視し、AIが安全な範囲内で最適化
を進めることで、プロセス安全性の向上にも貢献しています。さらに、試薬の使用量
を最小限に抑え、実験回数を削減することで、リソース節約も達成しています。

背景・業界文脈

化学および材料科学の研究開発は、複雑な現象の理解と、膨大な数の可能性の中から最
適な解を見つけ出すという本質的な課題を抱えています。伝統的な実験アプローチは、
時間とリソースを大量に消費し、しばしばボトルネックとなってきました。特に、触媒
開発や医薬品合成プロセスの最適化は、高い専門性と多大な実験努力を要します。自己
駆動型ラボの登場は、これらの課題を克服し、研究開発の効率と速度を劇的に向上させ
るための強力なソリューションとして期待されています。これは、産業界がより迅速に
革新的な製品を市場に投入し、グローバル競争力を維持するための重要な要素となりま
す。

今後の展望

Atinary Technologies社の取り組みは、化学研究の未来を形作るものとして高く評価され
ています。今後、SDLabs®のようなプラットフォームは、触媒開発だけでなく、新薬発
見、高分子材料の設計、エネルギー貯蔵材料の最適化など、より広範な化学・材料科学
分野に適用されるでしょう。さらに、AIモデルの精度向上、ロボティクス技術の汎用
化、そして異なるラボシステム間の相互運用性の強化が進むことで、より大規模で複雑
な研究課題にも対応できるようになります。これにより、研究者はルーティンワークか
ら解放され、より深い科学的洞察の探求や、これまで不可能だったブレークスルーの達
成に集中できる環境が整備されると期待されます。最終的には、AI駆動型閉ループ実験
が、化学産業全体のイノベーションサイクルを加速させる中核技術となるでしょう。

元記事: https://atinary.com/blog/the-future-of-chemistry-in-an-ai-world/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://atinary.com/blog/the-future-of-chemistry-in-an-ai-world/


#37 ノースカロライナ州立大学が「Flex-Cat」自己駆動型
ラボで触媒を自律発見、オンデマンド生産を実現

概要

ノースカロライナ州立大学の研究チームが、ロボティクス、高圧化学反応器、自動分
析、AIを組み合わせた「Flex-Cat」という自己駆動型化学ラボを開発しました。このシ
ステムは、触媒のレシピと反応条件を自律的に探索し、医薬品、プラスチック、燃料

などの産業用化学品の触媒開発を大幅に加速させることが期待されています。Flex-Cat

は、オンデマンドで生成物を切り替えられる触媒の発見にも成功しており、化学産業
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23日  North Carolina State University  アメリカ



詳細

主要成果

ノースカロライナ州立大学の研究チームが、ロボティクス、高圧化学反応器、自動分
析、そしてAIを高度に統合した自己駆動型化学ラボ「Flex-Cat」の開発に成功しまし
た。この革新的なシステムは、触媒のレシピと反応条件を人間が介入することなく自律
的に探索し、医薬品、プラスチック、燃料など、幅広い産業用化学品の触媒開発を劇的
に加速させると期待されています。特に、Flex-Catは、必要に応じて生成物を切り替え
られる（オンデマンドで異なる製品を生産できる）触媒の発見にも成功しており、化学
製造の柔軟性を高める新たな道を開いています。

技術・臨床詳細

Flex-Catラボは、従来の実験手法の限界を打ち破る、閉ループ型の自律実験システムと
して設計されています。その主要な技術的要素は以下の通りです。

ロボティクス： 試薬の正確な計量、混合、反応器への導入、サンプルの採取といっ
た物理的な作業をロボットアームが自動的に行います。これにより、再現性の高い実
験が連続して実行され、ヒューマンエラーが排除されます。

高圧化学反応器： 産業プロセスで一般的に使用される高圧条件下での化学反応をシ
ミュレートできる特殊な反応器が搭載されています。これにより、ラボスケールから
スケールアップされた実用的な触媒開発が可能となります。

自動分析システム： 反応生成物は、リアルタイムでガスクロマトグラフィー
（GC）、質量分析（MS）、NMRなどの分析機器によって自動的に分析されます。こ
れにより、反応の進行状況、生成物の種類、収率、選択性といった重要なデータが迅
速に収集されます。

AI駆動型探索アルゴリズム： 収集されたデータは、ベイズ最適化や強化学習などの
AIアルゴリズムにフィードバックされます。AIは、このデータに基づいて次に試すべ
き触媒の組成、濃度、反応温度、圧力、反応時間などの条件を自律的に決定します。
これにより、広大な探索空間を効率的にナビゲートし、最適な触媒を迅速に発見する
ことが可能になります。

オンデマンド生成物切り替え触媒の発見： Flex-Catは、特定の反応条件下で一方の生
成物を、別の条件下で別の生成物を優先的に生産できる「スイッチング触媒」の発見
に成功しました。これは、単一の工場設備で複数の異なる化学製品を製造できる可能
性を示唆しており、製造プロセスの柔軟性と効率を大幅に向上させます。



この統合されたシステムにより、材料開発のボトルネックが解消され、研究者はより複
雑な化学的課題に集中できるようになります。

背景・業界文脈

触媒は、医薬品、プラスチック、燃料、肥料など、現代社会に不可欠な多くの化学品の
製造プロセスにおいて中心的な役割を担っています。しかし、新しい触媒の開発は、非
常に複雑で時間のかかるプロセスであり、多くの場合、膨大な数の実験と専門家の直感
を必要とします。一つの新しい触媒が商業化されるまでには、平均して10年以上かかる
ことも珍しくありません。Flex-Catのような自己駆動型ラボの登場は、この開発サイク
ルを劇的に短縮し、より持続可能で効率的な化学産業への移行を促進する可能性を秘め
ています。オンデマンドで製品を切り替えられる触媒は、市場の需要変動に迅速に対応
できる生産体制を構築するために非常に価値があります。

今後の展望

ノースカロライナ州立大学のFlex-Catは、化学研究の未来を象徴する画期的な技術で
す。今後は、触媒開発だけでなく、新薬の発見、高分子材料の合成、エネルギー貯蔵材
料の最適化など、幅広い化学・材料科学分野への応用が期待されます。AIとロボティク
ス技術のさらなる進化により、より複雑な反応や多段階合成プロセスにも対応できるよ
うになるでしょう。この技術は、化学産業における製造プロセスのデジタル化と自動化
を加速させ、持続可能な社会の実現に貢献する新しい化学品の創出を促進します。将来
的には、人間とAIが協力して、これまで想像もできなかったような画期的な触媒や材料
を、より迅速かつ効率的に発見できるようになることが期待されます。

元記事: https://news.ncsu.edu/2026/06/self-driving-catalysis-discovery/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://news.ncsu.edu/2026/06/self-driving-catalysis-discovery/


#38 シンガポール国立大学とトロント大学が1,000万ドル
の「Materials Data Foundry」を立ち上げ、AI材料探索を
加速

概要

シンガポール国立大学とトロント大学Acceleration Consortiumが、1,000万ドルを投じ

てAIとロボティクスを組み合わせたオープンな自律型研究プラットフォーム
「Materials Data Foundry」を立ち上げました。この新ラボは、AI駆動型材料探索を加
速し、合成プロトコルと材料性能を結びつける大規模なデータセットを生成すること

を主要な目的としています。これにより、新材料開発のリードタイムが劇的に短縮さ
れ、学術界と産業界双方でのイノベーション創出が期待されます。

公開日 2026年06月18日  AcademicJobs.com  Singapore



詳細

主要成果

シンガポール国立大学とトロント大学のAcceleration Consortiumが共同で、AIとロボテ
ィクスを組み合わせた画期的なオープン自律型研究プラットフォーム「Materials Data
Foundry」を立ち上げました。この1,000万ドル規模の新たなラボは、AI駆動型材料探索
を飛躍的に加速させ、合成プロトコルと材料性能を直接結びつける大規模かつ高品質な
データセットを生成することを目的としています。これにより、新材料開発の効率が劇
的に向上し、様々な産業分野への応用が期待されます。

技術・臨床詳細

Materials Data Foundryは、自律型研究ラボの最先端技術を統合し、材料科学における
発見のボトルネックを解消することを目指しています。主要な技術的特徴は以下の通り
です。

AI駆動型実験システム： 膨大な量の実験データを学習したAIが、次の実験条件を自
律的に設計します。これにより、従来の人間による試行錯誤のプロセスを代替し、よ
り効率的な材料探索が可能になります。ベイズ最適化や強化学習などのアルゴリズム
が活用され、未知の材料空間を効率的にナビゲートします。

ロボティクスによる自動合成・特性評価： 高度なロボットアームや自動合成装置
が、AIが提案したプロトコルに従って材料の合成を精密に行います。合成された材料
は、分光法、顕微鏡法、電気化学的測定など、様々な自動分析機器によってリアルタ
イムで特性評価されます。これにより、実験のスループットと再現性が大幅に向上し
ます。

オープンデータプラットフォーム： 収集された合成プロトコルと材料性能のデータ
は、大規模なオープンデータベースとして構築されます。このデータは、材料科学コ
ミュニティ全体で共有され、さらなるAIモデルの訓練や、新たな材料設計ルールの発
見に貢献します。透明性と共有性により、研究の進展が加速されます。

データセット生成への焦点： このラボは、単に新材料を発見するだけでなく、「高
品質な材料データセットを系統的に生成する」ことに重点を置いています。特に、合
成条件（入力）と材料の機能特性（出力）の関係を明確に紐づけるデータは、マテリ
アルズ・インフォマティクスにおけるAIモデルの精度と信頼性を高める上で不可欠で
す。



このアプローチにより、材料開発の「Design-Make-Test-Analyze」サイクルが大幅に短
縮され、科学的発見から実用化までの道のりが加速されます。

背景・業界文脈

新材料の開発は、持続可能なエネルギー、次世代エレクトロニクス、革新的な医療技術
など、現代社会が直面する多くの課題を解決するための鍵です。しかし、伝統的な材料
開発は、時間とコストのかかるプロセスであり、平均して一つの新材料が市場に出るま
でに10年以上を要することが一般的です。この「材料開発のボトルネック」を解消する
ため、世界中でAIとロボティクスを融合した自律型ラボの構築が進められています。シ
ンガポール国立大学とトロント大学のような主要な学術機関が共同でこのイニシアチブ
を推進することは、アジア太平洋地域と北米地域における材料科学のイノベーションを
加速する上で極めて重要です。この協力は、グローバルな科学的知識の進展にも大きく
貢献するでしょう。

今後の展望

Materials Data Foundryの立ち上げは、AI駆動型材料科学の新たな時代の幕開けを告げる
ものです。今後、このプラットフォームは、バッテリー材料、触媒、高性能ポリマー、
半導体など、多岐にわたる材料クラスへの応用が期待されます。また、生成されるデー
タセットは、より高度なAIモデル（例：生成AI、基盤モデル）の開発を可能にし、予測
能力と設計の信頼性をさらに向上させるでしょう。将来的には、Materials Data

Foundryが、学術界、産業界、政府機関が協力して、これまで不可能だった材料科学の
課題を解決し、人類社会に貢献する画期的なイノベーションを次々と生み出すための国
際的なハブとなることが期待されます。これにより、材料開発のリードタイムはさらに
短縮され、より迅速な技術実用化が可能となるでしょう。

元記事: https://www.academicjobs.com/jobs/professor-research-professor-open-rank-ai-materials-data-

foundry-lab-faculty-of-engineering-national-university-of-singapore/73426

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.academicjobs.com/jobs/professor-research-professor-open-rank-ai-materials-data-foundry-lab-faculty-of-engineering-national-university-of-singapore/73426
https://www.academicjobs.com/jobs/professor-research-professor-open-rank-ai-materials-data-foundry-lab-faculty-of-engineering-national-university-of-singapore/73426


#39 AIと物理学の協働で水素貯蔵材料設計に画期的な進
展、最適格子設計を特定

概要

AIと物理学の革新的な協働により、水素貯蔵材料の設計において画期的な進展がもた
らされました。研究は、水素貯蔵容量が金属格子の原子スケール形状とその熱応答特
性に密接に相関することを発見し、最適な金属原子半径と比較的柔らかい格子構造

が、水素が占有できる間隙サイトの体積と移動度を最大化することを示しています。
この知見は、高効率な次世代水素貯蔵技術の開発を加速し、クリーンエネルギー社会
の実現に大きく貢献するものです。

公開日 2026年06月25日  Phys.org  アメリカ



詳細

主要成果

人工知能（AI）と物理学の学際的なコラボレーションにより、高効率な水素貯蔵材料の
設計において画期的な進展が達成されました。この研究は、材料の水素貯蔵容量が、金
属格子の原子スケール形状と熱応答特性に直接的に相関することを発見しました。具体
的には、最適な金属原子半径と比較的柔らかい格子構造を持つ材料が、水素原子が安定
して占有できる間隙サイトの体積と、格子内での水素の移動度を最大化することを示し
ており、次世代の水素貯蔵ソリューション開発を加速させる重要な知見です。

技術・臨床詳細

水素はクリーンエネルギーキャリアとして注目されていますが、その効率的かつ安全な
貯蔵は大きな技術的課題です。これまでの水素貯蔵材料開発は、主に試行錯誤や経験則
に頼っていましたが、AIと物理学の融合により、より体系的かつ予測的なアプローチが
可能になりました。本研究では以下の技術的アプローチが採用されました。

データ駆動型AIモデル： 既存の膨大な材料データ（組成、結晶構造、熱力学的特性
など）を学習したAIモデルが、水素貯蔵に有望な材料候補をスクリーニングし、その
特性を予測します。これにより、探索空間が大幅に削減されます。

第一原理計算との連携： AIモデルの予測は、密度汎関数理論（DFT）のような高精度
な第一原理計算によって検証されます。DFT計算は、原子レベルでの電子構造や原子
間相互作用を正確に記述し、AIが提案する材料設計の物理的妥当性を保証します。



格子パラメータと熱応答性の解析： 研究チームは、AIとDFTを組み合わせて、様々な
金属格子における水素の吸脱着挙動を詳細に解析しました。その結果、以下の重要な
相関関係が明らかになりました。

最適な原子半径： 金属原子の半径が特定の範囲にあると、格子内に水素が入り込
むための間隙サイト（インタースティシャルサイト）の体積が最大化され、より
多くの水素を吸蔵できます。

柔らかい格子構造： 格子の剛性が低い（比較的柔らかい）材料は、水素原子が格
子内をより容易に移動できるため、吸脱着速度が速くなり、貯蔵効率が向上しま
す。これは、水素貯蔵における動的平衡に有利に働きます。

熱応答特性： 材料の熱膨張や格子振動といった熱応答特性が、水素の安定性や移
動度に影響を与えることが示されました。AIはこれらの複雑な相互作用を学習
し、最適な熱力学的条件を予測します。

これらの知見は、原子レベルでの材料設計指針を提供し、より高性能な水素貯蔵材料の
開発に直結します。

背景・業界文脈

地球温暖化対策として、化石燃料からの脱却と再生可能エネルギーへの移行が喫緊の課
題となっています。水素エネルギーは、燃焼時にCO2を排出しないクリーンなエネルギ
ー源として、次世代エネルギーシステムの中心的役割を担うと期待されています。しか
し、水素の貯蔵と輸送には高圧ガス化や液化が必要であり、安全性、コスト、エネルギ
ー効率の点で課題が残されています。高効率な固体水素貯蔵材料の開発は、これらの課
題を解決し、水素エネルギー社会の普及を加速するための鍵となります。AIと物理学の
融合は、この複雑な材料科学的課題に対して、これまでにないスピードと精度で解決策
をもたらす可能性を秘めており、各国政府や産業界からの大きな注目を集めています。



今後の展望

AIと物理学の協働による水素貯蔵材料の設計は、今後もさらなる進化を遂げるでしょ
う。将来的には、より複雑な複合材料や、極限環境下での水素貯蔵挙動を予測するため
のAIモデルが開発されることが期待されます。また、AIが提案する材料設計を、自律型
実験システムで自動的に合成・評価する「閉ループ型材料開発」への統合も進むでしょ
う。これにより、水素貯蔵容量、吸脱着速度、サイクル安定性、安全性といった主要な
性能指標を飛躍的に向上させ、燃料電池車、定置型燃料電池、再生可能エネルギー貯蔵
システムなど、幅広い応用分野での水素利用が加速されると予測されます。この技術
は、水素社会の実現に向けたロードマップにおいて、極めて重要な役割を果たすことと
なるでしょう。

元記事: https://bioengineer.org/ai-and-physics-collaborate-to-design-advanced-hydrogen-storage-

materials/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://bioengineer.org/ai-and-physics-collaborate-to-design-advanced-hydrogen-storage-materials/
https://bioengineer.org/ai-and-physics-collaborate-to-design-advanced-hydrogen-storage-materials/


#40 LLMとMLIPが固体電解質探索のボトルネックを打
破、AI閉ループアーキテクチャが開発を加速

概要

固体電解質の発見における長年の課題に対し、大規模言語モデル（LLM）と機械学習
ポテンシャル（MLIP）を統合的に活用する革新的なアプローチが提案されました。AI

駆動型の候補設計、多尺度シミュレーション、不確実性を考慮した選択、実験的検証

を統合した閉ループアーキテクチャは、研究を従来の直感からデータ主導の自己改善
サイクルへと移行させる可能性を秘めています。これにより、高性能な全固体電池の
開発が加速され、電気自動車や再生可能エネルギー貯蔵の未来に貢献すると期待され

ます。

公開日 2026年06月24日  arXiv  不明



詳細

主要成果

固体電解質の発見における主要なボトルネックを打破するため、大規模言語モデル
（LLM）と機械学習ポテンシャル（MLIP）を統合的に活用する革新的なアプローチがレ
ビューされました。このアプローチは、AI駆動型の候補設計、多尺度シミュレーショ
ン、不確実性を考慮した選択、そして実験的検証をシームレスに連携させる閉ループア
ーキテクチャを特徴とし、固体電解質研究を人間の直感に依存する段階から、データ主
導で自己改善するサイクルへと移行させる可能性を秘めています。これにより、全固体
電池の高性能化を加速する道筋が示されました。

技術・臨床詳細

固体電解質は、リチウムイオン電池の安全性とエネルギー密度を向上させる上で不可欠
な要素ですが、その発見は非常に困難です。本レビューで提案される閉ループアーキテ
クチャは、以下の主要な技術要素を統合しています。

LLMによる候補設計： 大規模言語モデルは、既存の材料科学文献やデータベースか
ら膨大な情報を学習し、その知識に基づいて新しい固体電解質の組成や構造の候補を
生成します。LLMは、材料の化学的安定性、イオン伝導性、界面適合性などに関する
複雑な知識を抽出し、有望な設計指針を提案できます。

MLIPによる多尺度シミュレーション： LLMが提案した候補材料の特性は、機械学習
ポテンシャル（MLIP）を用いた分子動力学シミュレーションによって評価されま
す。MLIPは、量子化学計算に匹敵する精度を持ちながら、はるかに高速に原子の挙
動をモデリングできるため、固体電解質のイオン伝導経路や活性化エネルギーを効率
的に計算できます。多尺度シミュレーション（原子スケールからマクロスケールま
で）により、材料の特性を包括的に理解します。

不確実性を考慮した選択： AIモデルの予測には常に不確実性が伴います。このアプ
ローチでは、ベイズ最適化などの手法を用いて、予測の不確実性が高いが発見の可能
性も高い領域を特定し、次の実験候補として優先的に選択します。これにより、限ら
れたリソースの中で最も情報量の多い実験を効率的に行うことが可能になります。



実験的検証とフィードバック： AIが提案・評価した有望な材料候補は、ロボット化
された自律型ラボシステムで実際に合成され、イオン伝導度や電気化学的安定性など
の主要な特性が実験的に検証されます。得られた実験データは再びAIモデルにフィー
ドバックされ、モデルの精度を向上させ、次の設計サイクルに活用されます。この閉
ループが継続的な学習と改善を保証します。

この統合されたアプローチは、従来の材料開発の「Design-Make-Test-Analyze」サイク
ルを大幅に加速し、最適化された固体電解質の発見を迅速化します。

背景・業界文脈

電気自動車（EV）や再生可能エネルギー貯蔵システムの普及に伴い、高性能で安全なバ
ッテリーの需要が急速に高まっています。従来の液系電解質を用いるリチウムイオン電
池は、安全性（発火リスク）やエネルギー密度の限界が指摘されており、全固体電池が
次世代のバッテリー技術として大きな期待を集めています。しかし、高イオン伝導性と
安定性を両立する固体電解質の発見は、材料科学における最も困難な課題の一つでし
た。AI技術の進展は、この複雑な探索空間を効率的にナビゲートし、膨大な数の候補材
料の中から有望なものを選び出す新たな道を開きます。LLMとMLIPの融合は、この課題
を解決するための強力な計算ツールボックスを提供し、材料発見の「直感」から「デー
タ駆動」へのシフトを加速します。

今後の展望

LLMとMLIPを組み合わせた閉ループアーキテクチャは、固体電解質の発見だけでなく、
様々な機能性材料の設計に応用される可能性を秘めています。今後、モデルの予測精
度、スケーラビリティ、そして実験とのシームレスな統合がさらに強化されるでしょ
う。特に、以下のような進化が期待されます。

ユニバーサル基盤モデルの発展： 特定の材料に限定されない、より汎用性の高い
「材料科学向け基盤モデル」の開発。

自律型ラボとの連携強化： AIが設計した材料を完全に自動で合成・評価できるラボ
システムの普及と高度化。

マルチ目的最適化： イオン伝導度だけでなく、機械的特性、コスト、環境負荷な
ど、複数の性能指標を同時に最適化できるAIアルゴリズムの開発。



これらの進展により、全固体電池はより安全で、より高エネルギー密度、長寿命、そし
て低コストで製造できるようになり、電気自動車の航続距離延長や、スマートグリッド
における再生可能エネルギーの安定供給に大きく貢献し、持続可能な社会の実現を加速
するでしょう。

元記事: https://arxiv.org/abs/2606.24480

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2606.24480


#41 Applied MaterialsがAIチップ向けDRAM・先進パッ
ケージング加速の新製造システムを発表

概要

Applied Materialsは、次世代AIワークロードを支える先進的な3Dチップアーキテクチ
ャ（DRAMおよびアドバンストパッケージング）の製造を加速するため、複数の革新
的なチップ製造システムを発表しました。これらのシステムは、エピタキシー、

CMP、堆積、eBeam技術の進歩を通じて、メモリ速度と効率を向上させるとともに、
AIチップの生産歩留まりを高めることを目的としています。今回の発表は、AIチップ
の性能向上とコスト削減に直結し、半導体業界の今後の発展に大きく貢献するもので

す。

公開日 2026年06月25日  GLOBE NEWSWIRE  アメリカ



詳細

主要成果

Applied Materialsは、次世代AIワークロードを支える先進的な3Dチップアーキテクチ
ャ、特にDRAMおよびアドバンストパッケージングの製造を劇的に加速するための複数
の新チップ製造システム群を発表しました。これらのシステムは、エピタキシー、化学
機械研磨（CMP）、堆積、eBeam技術における最新の革新を特徴とし、AIチップのメモ
リ速度と効率を向上させながら、生産歩留まりを最大化することを目指しています。今
回の発表は、AIハードウェアの性能とコスト効率のボトルネックを解消する重要な一歩
となります。

技術・臨床詳細

Applied Materialsが発表した新システム群は、AIチップの性能要件を満たすために不可
欠な、微細化された高密度チップアーキテクチャの実現に焦点を当てています。具体的
な技術革新は以下の領域にわたります。

先進エピタキシー技術： 高品質な結晶薄膜を原子レベルで制御しながら成長させる
ことで、DRAMセルやロジックチップ内のトランジスタの性能を向上させます。これ
により、メモリのデータ転送速度と信頼性が向上します。

化学機械研磨（CMP）の進化： 3D積層構造の平坦化を極めて高精度で行うための
CMP技術が強化されました。特に、DRAMの多層スタックやアドバンストパッケージ
ングにおけるチップ間接続の信頼性を確保するために不可欠です。

高精度堆積システム： 極薄膜や複雑な組成を持つ膜を均一かつ制御可能に堆積させ
るための新しいシステムが導入されました。これは、AIチップの微細化と多層化にお
いて、電気的特性と機械的特性の最適化に貢献します。

eBeam技術の活用： 高解像度な欠陥検査や、材料改質のための電子ビーム技術が強
化されました。これにより、製造プロセスの初期段階で欠陥を特定し、歩留まりを向
上させることで、AIチップの生産コストを削減します。

3Dチップアーキテクチャ対応： これらの技術は、DRAMの高密度化、HBM（High
Bandwidth Memory）などのスタック型メモリ、チップレット技術を用いた異種集積
化といった先進的な3Dチップアーキテクチャを効率的に製造するために最適化され
ています。



これらの統合された技術により、AIチップはより高い処理能力と低消費電力、そして優
れた信頼性を実現できるようになります。

背景・業界文脈

近年、生成AIの急速な発展により、AIワークロードはかつてない規模で増大しており、
これに対応するための高性能なAIチップの需要が爆発的に増加しています。AIチップの
性能は、単にプロセッサの計算能力だけでなく、データ転送速度やメモリ効率に大きく
依存します。特にDRAMやHBMといった高速メモリは、AIモデルの学習や推論における
ボトルネックを解消するために不可欠です。Applied Materialsのような半導体製造装置
のリーディングカンパニーが、これらの課題に対応するための新技術を投入すること
は、半導体業界全体のロードマップにおいて極めて重要な意味を持ちます。この投資
は、AI技術のさらなる進化を加速させ、データセンターからエッジデバイスまで、幅広
い応用分野でのAIの普及を後押しするでしょう。

今後の展望

Applied Materialsの新しいシステム群は、AIチップの製造技術を大きく前進させ、半導
体業界に大きな影響を与えるでしょう。今後は、これらの技術がさらに進化し、より微
細なプロセスノード（例：サブ1nm）や、さらに複雑な3D集積化技術への対応が進むと
予想されます。また、材料インフォマティクスやAIを活用した製造プロセス最適化との
連携も強化され、製造効率と品質がさらに向上するでしょう。この技術革新は、AIチッ
プの性能向上だけでなく、製造コストの削減にも貢献し、AI技術がより多くの産業や社
会インフラに深く組み込まれる未来を加速させることが期待されます。最終的には、AI

チップの進化が、自動運転、スマートシティ、パーソナライズ医療など、様々な未来技
術の実現を可能にするでしょう。

元記事: https://ir.appliedmaterials.com/news-releases/news-release-details/applied-materials-

introduces-new-systems-accelerate-dram-and

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://ir.appliedmaterials.com/news-releases/news-release-details/applied-materials-introduces-new-systems-accelerate-dram-and
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#42 IBMがAIチップ設計をサブ1nm「NanoStack」で革
新、性能50%向上または消費電力70%削減

概要

IBMは、AIワークロードの増大する需要に応えるため、チップスケーリングをサブ1nm

まで拡張する革新的な半導体技術「NanoStack」を発表しました。この3次元アーキテ
クチャは、トランジスタを垂直に積層することで、現在の2nm技術と比較して最大

50%の性能向上、または70%のエネルギー消費削減を実現します。NanoStackは、AIチ
ップの計算能力と効率を飛躍的に向上させ、データセンターにおけるAI処理のボトル
ネックを解消する重要なブレークスルーとなります。

公開日 2026年06月25日  Data Center Knowledge  アメリカ



詳細

主要成果

IBMは、増大するAIワークロードの需要に対応するため、チップスケーリングをサブ
1nm領域まで拡張する革新的な半導体技術「NanoStack」を発表しました。この画期的
な3次元アーキテクチャは、トランジスタを垂直に積層することで、現在の2nmプロセ
ス技術と比較して、最大50%の性能向上、または70%のエネルギー消費削減という驚異
的な成果を実現します。NanoStackは、AIチップの計算能力と効率を飛躍的に向上さ
せ、データセンターやクラウド環境におけるAI処理のボトルネックを解消する上で極め
て重要なブレークスルーとなります。

技術・臨床詳細

NanoStack技術は、従来の平面的なトランジスタ配置の限界を打破し、チップ設計に新
たな次元をもたらします。その主要な技術的特徴は以下の通りです。

サブ1nmノードのスケーリング： 従来のロードマップでは達成が困難とされていた
1nm以下の微細化を実現します。これは、原子レベルでの精密な材料制御と製造プロ
セス技術の革新によって可能になります。

3次元トランジスタ積層： NanoStackは、トランジスタを水平方向だけでなく、垂直
方向にも積層することで、チップ面積あたりのトランジスタ密度を劇的に高めます。
これにより、信号伝達距離が短縮され、高速化と低消費電力化が同時に達成されま
す。現在の最先端である2nm技術では平面的な配置が主であるため、これは大きな飛
躍となります。

性能向上とエネルギー効率化： IBMの発表によれば、この技術は以下のいずれかの
メリットを提供します。

性能最大50%向上： 同じ消費電力レベルで、2nmプロセスと比較して最大50%の
処理速度向上を実現します。これは、AIモデルの学習や推論に必要な時間を大幅
に短縮し、より複雑なAIタスクの実行を可能にします。

消費電力最大70%削減： 同等の性能を維持しつつ、最大70%のエネルギー消費削
減を達成します。データセンターの電力消費は膨大であり、この削減は運用コス
トの低減と環境負荷の低減に大きく貢献します。



材料科学と製造プロセスの融合： NanoStackの実現には、新たなチャネル材料（例：
二次元材料やナノシート）、高誘電率ゲート絶縁膜、そして精密なアッチングと堆積
技術など、複数の材料科学とプロセス技術の統合が必要です。IBMはこれらの領域で
長年の研究開発を行ってきました。

この技術は、AIチップの性能を向上させるだけでなく、高帯域幅メモリ（HBM）やチッ
プレット技術との連携により、システム全体の効率をさらに高める可能性を秘めていま
す。

背景・業界文脈

生成AIや大規模言語モデル（LLM）の急速な普及に伴い、AIワークロードは爆発的に増
加しています。これらのAIアプリケーションは、膨大な計算能力とメモリ帯域幅を要求
するため、半導体チップの性能向上が不可欠です。しかし、シリコンベースの半導体技
術は、ムーアの法則の物理的限界に近づいており、従来の微細化だけでは性能向上が頭
打ちになりつつあります。IBMのNanoStackのような3次元積層技術は、この物理的限界
を克服し、半導体業界に新たな成長軌道をもたらす「ポスト・ムーア」時代のソリュー
ションとして期待されています。これは、AI競争の激化する世界において、各国の技術
的優位性を確立する上で重要な要素となります。

今後の展望

IBMのNanoStack技術は、AIチップ設計の未来を再定義する可能性を秘めています。今
後、この技術は、AIチップだけでなく、高性能コンピューティング（HPC）やクラウド
インフラ、エッジAIデバイスなど、幅広い分野に適用されるでしょう。また、
NanoStackの導入により、半導体製造サプライチェーン全体での技術革新が加速される
と予想されます。材料科学者は、より最適な材料の探索と統合に、プロセスエンジニア
は、より精密な製造技術の確立に注力することになるでしょう。このブレークスルー
は、AIがより高度なタスクを、より高速に、そしてより環境に優しく実行できる未来を
加速させ、自動運転、パーソナライズ医療、気候変動モデリングなど、様々な社会課題
の解決に貢献することが期待されます。

元記事: https://www.datacenterknowledge.com/data-center-chips/ibm-pushes-ai-chip-design-forward-

https://www.datacenterknowledge.com/data-center-chips/ibm-pushes-ai-chip-design-forward-with-nanostack


with-nanostack

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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#43 韓国Hanwha EssentialがAI半導体基板のビルドアッ
プフィルム国産化を推進、市場独占に挑戦

概要

韓国のHanwha Essentialが、AI半導体基板に不可欠なビルドアップフィルム（BuF）の
国産化に向けた取り組みを加速し、現在顧客サンプル評価と品質検証段階に入ったと
発表しました。この動きは、日本のAjinomoto Build-up Filmが独占する高機能BuF市場

に挑戦し、韓国のAI半導体サプライチェーンにおける技術的自立を目指すものです。
国産化が実現すれば、サプライチェーンの安定化とコスト競争力の向上が期待されま
す。

公開日 2026年06月18日  The Elec Inc.  韓国



詳細

主要成果

韓国の主要企業であるHanwha Essentialは、AI半導体基板に不可欠な高機能ビルドアッ
プフィルム（BuF）の国産化に向けたプロジェクトを積極的に推進しており、現在、顧
客サンプル評価と厳格な品質検証の段階にあることを発表しました。この戦略的な動き
は、日本のAjinomoto Build-up Filmが事実上独占しているグローバル市場に挑戦し、AI

半導体サプライチェーンにおける韓国の技術的自立性を確立することを目的としていま
す。

技術・臨床詳細

ビルドアップフィルム（BuF）は、半導体パッケージ基板の多層配線形成に用いられる
絶縁材料であり、特にAIチップのような高性能・高密度な半導体においては、極めて高
い信頼性と微細加工性が求められます。BuFは、ABF（Ajinomoto Build-up Film）に代表
されるように、感光性、低誘電損失、優れた熱機械的特性など、高度な機能が要求され
ることが特徴です。Hanwha Essentialが開発中のBuFは、これらの要求を満たすことを
目指しており、以下の技術的側面が重要視されています。

微細配線対応： AIチップの性能向上には、チップと基板間のデータ伝送速度の向上
が不可欠であり、これには基板上の配線ピッチの微細化が求められます。開発中の
BuFは、この微細配線形成に対応する高い解像度と加工性を実現する必要がありま
す。

低誘電損失： 高速信号伝送における信号の減衰を最小限に抑えるため、BuFには低誘
電率と低誘電正接が要求されます。これは、データセンターや高性能コンピューティ
ング（HPC）におけるAIチップのエネルギー効率にも直結します。

熱機械的安定性： 半導体製造プロセスにおける高温環境や、チップの動作中に発生
する熱サイクルに対する高い耐性が必要です。BuFは、熱膨張係数が半導体チップや
他のパッケージ材料と整合していることが重要です。

顧客サンプル評価と品質検証： Hanwha Essentialは、最終製品メーカーへのサンプル
提供と評価、および自社内での徹底的な品質検証を実施しています。この段階は、製
品が要求される厳格な半導体品質基準を満たし、安定した性能を発揮できることを確
認するために不可欠です。



この国産化の成功は、韓国の半導体産業にとって、サプライチェーンの強靭化と競争力
強化に直結します。

背景・業界文脈

AIの急速な発展は、高性能なAIチップの需要を爆発的に高めていますが、これらのチッ
プを支える半導体基板材料のサプライチェーンは、特定の企業によって寡占されている
状況にあります。特に、AIチップの性能を最大限に引き出すためには、先進的なパッケ
ージング技術が不可欠であり、その中核となるのが高機能BuFです。日本の味の素社
は、この分野で長年の技術蓄積と市場シェアを誇っています。韓国のような半導体大国
にとって、このような重要材料の海外依存は、地政学的リスクや供給安定性の観点から
大きな課題でした。Hanwha Essentialの国産化への挑戦は、このようなリスクを軽減
し、韓国の半導体産業のさらなる発展を確実にするための国家的な取り組みの一環と位
置づけられます。

今後の展望

Hanwha EssentialのBuF国産化への取り組みは、韓国のAI半導体産業に多大な影響を与え
るでしょう。国産BuFの市場投入が成功すれば、韓国の半導体メーカーは、安定した材
料供給源を確保できるだけでなく、コスト削減や製品開発の柔軟性を高めることができ
ます。また、これにより、BuF市場における競争が活性化し、技術革新がさらに促進さ
れる可能性もあります。将来的には、韓国がAI半導体分野における材料からデバイスま
での一貫したサプライチェーンを確立し、世界市場での競争力を一層強化することが期
待されます。この動きは、他の国々における重要材料の国産化戦略にも影響を与える可
能性を秘めています。

元記事: https://www.thelec.net/news/articleView.html?idxno=11473

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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#44 韓国浦項市がAI駆動型「K-Graphene Foundry」を政
府支援で設立、2D材料R&Dを加速

概要

韓国の浦項市が政府支援を受け、AI駆動型グラフェンおよび2D材料の製造・実証プラ
ットフォーム「K-Graphene Foundry」を構築する計画を発表しました。このプロジェ
クトは、2Dナノ材料を活用した電子機器、センサー、エネルギー貯蔵などの革新的な

アプリケーションの研究開発と商業化を加速することを目的としています。K-

Graphene Foundryは、韓国の次世代材料技術におけるリーダーシップを確立し、グロ
ーバル競争力を強化する重要な拠点となるでしょう。

公開日 2026年06月19日  The Investor  韓国



詳細

主要成果

韓国の浦項市は、政府からの強力な支援を受けて、AI駆動型のグラフェンおよびその他
の二次元（2D）材料の製造・実証プラットフォーム「K-Graphene Foundry」を構築す
る計画を発表しました。この野心的なプロジェクトは、2Dナノ材料の独自の特性を活か
した次世代の電子機器、高感度センサー、高効率エネルギー貯蔵デバイスなど、幅広い
革新的なアプリケーションの研究開発（R&D）と商業化を加速することを主要な目的と
しています。

技術・臨床詳細

K-Graphene Foundryは、最先端のAI技術と材料科学の知見を融合させることで、2D材
料の開発プロセスを劇的に変革することを目指しています。主要な技術的特徴は以下の
通りです。

AI駆動型材料設計とプロセス最適化： 人工知能アルゴリズムが、グラフェンやその
他の2D材料の組成、構造、合成条件、および特性の関係を学習します。これによ
り、特定の性能要件を満たす材料の設計や、その製造プロセスの最適化を、従来の試
行錯誤よりもはるかに高速かつ効率的に行います。例えば、CVD（化学気相成長）法
における成長パラメータの最適化などが挙げられます。

大規模製造・実証プラットフォーム： 研究室スケールでの開発にとどまらず、産業
応用を見据えた300mmウェハ対応の製造ラインや、特性評価・信頼性評価のための
実証設備が整備されます。これにより、開発された2D材料が、少量生産から大量生
産へとスムーズに移行できる環境を提供します。

2Dナノ材料への焦点： グラフェン、MoS2、hBNなどの2D材料は、その原子レベル
の薄さ、高い電子移動度、優れた機械的強度、広い表面積といったユニークな特性か
ら、次世代デバイスの基盤材料として大きな注目を集めています。K-Graphene

Foundryは、これらの材料の潜在能力を最大限に引き出すための研究に特化します。

多様なアプリケーション開発： 具体的な応用分野として、以下が挙げられていま
す。

電子機器： 高速トランジスタ、透明導電膜、フレキシブルディスプレイなど。

センサー： 超高感度ガスセンサー、バイオセンサーなど。

エネルギー貯蔵： 高容量・高出力バッテリー電極、スーパーキャパシタなど。



このプラットフォームは、研究開発から商業化までの一貫したエコシステムを構築し、
2D材料の産業応用を強力に推進します。

背景・業界文脈

2D材料、特にグラフェンは、21世紀の「夢の材料」として、その発見以来、世界中で
熾烈な研究開発競争が繰り広げられています。しかし、研究室での優れた成果を産業規
模での製造へとスケールアップすること、そして特定の応用要件を満たす品質と信頼性
を確保することは、依然として大きな課題でした。韓国政府は、半導体やディスプレイ
産業で培った技術力を背景に、次世代材料分野でも世界をリードすることを目指してお
り、K-Graphene Foundryはその戦略的な中核をなすものです。AIの導入は、この複雑な
材料開発のプロセスを効率化し、開発リードタイムを短縮するための鍵となります。浦
項市が選定されたのは、浦項工科大学（POSTECH）などの研究機関が集積する科学技術
都市としてのポテンシャルが評価されたためと考えられます。

今後の展望

K-Graphene Foundryの設立は、韓国が2D材料分野におけるグローバルリーダーとして
の地位を確立するための重要な一歩です。今後、このプラットフォームは、国際的な研
究機関や産業界との連携を強化し、2D材料技術のオープンイノベーションを促進するハ
ブとなるでしょう。AI技術の進化と、製造・実証能力の拡大により、グラフェンやその
他の2D材料を用いた革新的な製品が、エレクトロニクス、エネルギー、自動車、医療な
ど、様々な産業分野で実用化されることが期待されます。これにより、韓国は新しい経
済価値を創出し、グローバル市場での競争力を一層強化すると予測されます。最終的に
は、2D材料が社会の様々な側面を変革し、持続可能な未来に貢献する可能性がありま
す。

元記事: https://www.graphene-info.com/pohang-build-ai-driven-k-graphene-foundry-government-

support

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.graphene-info.com/pohang-build-ai-driven-k-graphene-foundry-government-support
https://www.graphene-info.com/pohang-build-ai-driven-k-graphene-foundry-government-support


#45 ASML、TSMC、imecが2D材料トランジスタの
300mmウェハ統合プロセスを確立、産業応用へ加速

概要

半導体業界の主要企業であるASML、TSMC、imecは、2D材料ベースのトランジスタ
（MoS2 nFETおよびWSe2 pFET）向けに、50nmのコンタクトポリピッチ（CPP）を持
つ300mmウェハ統合プロセスを発表しました。この画期的な成果は、研究室段階にあ

った2D材料トランジスタを、極めて小型化されたロジック、バックエンド、ウェハ裏
面アプリケーション向けの産業規模製造へと移行させる重要な一歩となります。これ
により、次世代半導体の性能と効率を大幅に向上させる道が開かれます。

公開日 2026年06月21日  The cleanroom Portal  ヨーロッパ



詳細

主要成果

半導体製造装置の世界的なリーダーであるASML、世界最大のファウンドリである
TSMC、そしてマイクロエレクトロニクス研究の世界的ハブであるimecは、共同で2D材
料ベースのトランジスタ向けに、50nmのコンタクトポリピッチ（CPP）を持つ300mm

ウェハ統合プロセスを開発したことを発表しました。この技術的なブレークスルーは、
これまで研究室レベルに限定されていたMoS2 nFET（n型電界効果トランジスタ）と
WSe2 pFET（p型電界効果トランジスタ）といった2D材料トランジスタを、極めて微細
化されたロジック、バックエンド、およびウェハ裏面アプリケーション向けの産業規模
製造へと移行させるための画期的な一歩となります。これにより、次世代半導体の性能
と電力効率を大幅に向上させる道が開かれます。

技術・臨床詳細

従来のシリコンベースのトランジスタは、物理的な限界に近づいており、さらなる微細
化と性能向上が課題となっています。2D材料、特に遷移金属ダイカルコゲナイド
（TMDs）は、その原子レベルの薄さ、高いキャリア移動度、そして優れた静電制御性
から、次世代トランジスタチャネル材料として大きな期待が寄せられています。今回の
300mmウェハ統合プロセスの確立は、以下の技術的課題を克服したことを示します。

50nmコンタクトポリピッチ（CPP）：これは、トランジスタのゲートピッチとコン
タクト間の間隔を示す指標であり、50nmは非常に微細な加工が実現されたことを意
味します。これにより、トランジスタの高密度集積化が可能になり、チップの面積効
率が向上します。

300mmウェハ統合： 産業規模の半導体製造において標準的な300mm（12インチ）
ウェハ上で2D材料トランジスタを一貫して製造できるプロセスを確立することは、
商業化に向けた極めて重要なステップです。これにより、製造コストの削減と生産能
力の向上が見込まれます。

MoS2 nFETとWSe2 pFET： MoS2（二硫化モリブデン）はn型半導体特性を、WSe2
（二硫化タングステン）はp型半導体特性を示すため、これらを組み合わせてCMOS

（相補型金属酸化膜半導体）回路を形成することで、より低消費電力かつ高性能なロ
ジックデバイスを実現できます。研究室レベルでは可能だったこれらの材料の統合
が、産業規模で実証された意義は大きいです。



バックエンド・ウェハ裏面アプリケーション： 2D材料は、その薄さから、従来のウ
ェハ表面だけでなく、バックエンド（配線層）やウェハ裏面への統合にも適していま
す。これにより、3D積層チップやチップレット技術における新たな設計自由度が生
まれ、高密度・高性能なAIチップやHPC（高性能コンピューティング）向けデバイス
の開発が加速されます。

この成果は、2D材料半導体の実用化に向けた大きなマイルストーンとなります。

背景・業界文脈

半導体産業は、ムーアの法則に代表される微細化のペースが物理的・経済的限界に直面
しており、新たな材料とアーキテクチャへの転換が喫緊の課題となっています。2D材料
トランジスタは、従来のシリコンに代わる革新的な解決策の一つとして、長期にわたり
研究されてきました。しかし、その製造の難しさ、特に大面積での均一な薄膜形成と、
既存の半導体製造プロセスへの統合が大きな障壁でした。ASMLの露光技術、TSMCの製
造能力、imecの研究開発力という業界の巨人たちが連携することで、これらの障壁が打
破されつつあります。この動きは、次世代AIチップ、モバイルデバイス、IoTデバイス
などの開発に直接的な影響を与え、半導体産業の未来を形作るでしょう。

今後の展望

ASML、TSMC、imecによる300mmウェハ統合プロセスの確立は、2D材料トランジスタ
の商業化に向けた決定的な一歩です。今後、この技術はさらに洗練され、より微細なプ
ロセスノード（例：3nm以下）への適用や、異なる2D材料の組み合わせによる性能最適
化が進むでしょう。また、2D材料ベースのメモリやセンサーといった他のデバイスへの
応用も期待されます。このブレークスルーは、半導体業界における材料科学とプロセス
技術の融合を加速させ、AI技術のさらなる進化に必要な高性能・高効率なハードウェア
プラットフォームを提供します。将来的には、スマートフォンからデータセンターま
で、あらゆるエレクトロニクスデバイスの性能を飛躍的に向上させ、私たちのデジタル
ライフを豊かにする基盤となることが期待されます。

元記事: https://www.reinraum.de/en/news/asml-tsmc-and-imec-make-industrial-grade-transistors-from-

2d-materials-more-tangible-through-groundbreaking-300-mm-integration.html

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.reinraum.de/en/news/asml-tsmc-and-imec-make-industrial-grade-transistors-from-2d-materials-more-tangible-through-groundbreaking-300-mm-integration.html
https://www.reinraum.de/en/news/asml-tsmc-and-imec-make-industrial-grade-transistors-from-2d-materials-more-tangible-through-groundbreaking-300-mm-integration.html


#46 PHB/PHBVベース材料の熱特性をMLが予測、統合ポ
リマーデータベースで精度向上

概要

本研究は、機械学習（ML）を用いてPHBおよびPHBVベース材料の熱特性（ガラス転移
温度、融点、結晶化温度）を予測する新しいアプローチを報告しました。文献と社内
実験から収集した572件のデータを用いて統合ポリマーデータベースを構築し、化学ベ

ースの記述子とポリマー固有の実験変数を組み合わせた特徴量エンジニアリングを適
用することで、予測性能を顕著に向上させています。この成果は、生分解性プラスチ
ックの開発における設計時間を短縮し、環境に配慮した材料の迅速な市場投入に貢献

するものです。

公開日 2026年06月23日  MDPI  スイス



詳細

主要成果

機械学習（ML）技術が、ポリヒドロキシ酪酸（PHB）およびその共重合体であるポリヒ
ドロキシ酪酸-コ-ヒドロキシ吉草酸（PHBV）ベースの材料における熱特性、具体的に
はガラス転移温度（Tg）、融点（Tm）、結晶化温度（Tc）を正確に予測する新しいアプ
ローチが報告されました。本研究では、文献データと社内実験データから収集された合
計572件の広範なデータセットを統合し、化学構造に基づく記述子とポリマー固有の実
験変数を組み合わせた高度な特徴量エンジニアリングを適用することで、従来の予測モ
デルと比較して予測性能を顕著に向上させることに成功しました。このブレークスルー
は、生分解性プラスチックの設計と開発プロセスを大幅に加速させる可能性を秘めてい
ます。

技術・臨床詳細

PHBおよびPHBVは、微生物によって生産される天然由来の生分解性ポリエステルであ
り、従来の石油系プラスチックの代替として注目されています。しかし、その熱特性は
組成や分子量、加工履歴によって大きく変動するため、最適な材料を設計するために
は、これらの特性を正確に予測する能力が不可欠です。本研究は以下の技術的アプロー
チを採用しました。

統合ポリマーデータベースの構築： 世界中の科学文献からPHB/PHBVに関する熱特性
データを収集し、さらに自社で行った実験データを加えて、合計572件のデータポイ
ントからなる包括的なデータベースを構築しました。このデータ統合は、MLモデル
の訓練に必要な多様性と規模を提供します。

高度な特徴量エンジニアリング： 従来のモデルでは、材料の組成情報のみが使われ
ることが多かったですが、本研究では以下の二種類の記述子を組み合わせて特徴量を
設計しました。

化学構造ベースの記述子： モノマーのタイプ、共重合比、分子量など、ポリマー
の基本的な化学構造を反映する特徴量。

ポリマー固有の実験変数： 成形方法、アニーリング条件、測定速度など、熱特性
に影響を与える加工履歴や測定条件に関する変数。

これらの特徴量を組み合わせることで、MLモデルは熱特性と材料の間のより深い関
係性を学習できるようになります。



機械学習モデルの適用： 収集されたデータと設計された特徴量を用いて、複数の機
械学習アルゴリズム（例：ランダムフォレスト、サポートベクター回帰、ニューラル
ネットワークなど）を訓練し、それぞれのモデルの予測性能を比較評価しました。最
も性能の優れたモデルは、Tg、Tm、Tcを高い精度で予測できることが示されまし
た。特に、決定係数（R²）や平均絶対誤差（MAE）といった指標で、従来の手法を
上回る結果を達成しました。

このアプローチにより、特定の応用要件を満たすPHB/PHBV材料の熱特性を、実験を繰
り返すことなく、迅速かつ正確に予測することが可能になります。

背景・業界文脈

使い捨てプラスチックによる環境汚染は、世界的な喫緊の課題であり、生分解性プラス
チックへの需要が急速に高まっています。PHB/PHBVは、その生分解性とバイオコンパ
チビリティから、包装材料、農業用フィルム、医療材料などへの応用が期待されていま
す。しかし、PHB/PHBVの市場普及を加速させるためには、その物性を安定させ、特定
の用途に合わせた材料設計を効率的に行う必要があります。従来の材料開発は、時間と
コストがかかる試行錯誤のプロセスであり、新たな材料の市場投入を遅らせる要因とな
っていました。マテリアルズ・インフォマティクスと機械学習の活用は、このボトルネ
ックを解消し、より迅速で持続可能な材料開発を可能にする重要なツールとして期待さ
れています。

今後の展望

本研究で開発されたMLベースの熱特性予測アプローチは、PHB/PHBV材料の研究開発に
大きな影響を与えるでしょう。今後は、以下の方向性で研究が進展することが期待され
ます。

予測対象特性の拡大： 熱特性だけでなく、機械的強度、バリア性、生分解性などの
他の重要な特性予測への応用。

データセットのさらなる拡充： より多様な組成、分子量、加工履歴を持つPHB/PHBV

データ、および他の生分解性ポリマーのデータを含めることによるモデルの汎用性向
上。

生成モデルとの連携： MLが予測する最適な熱特性を満たすPHB/PHBV材料の組成や
加工条件を、AIが自律的に提案する生成モデルとの統合。



AI駆動型閉ループ材料開発： MLモデルが設計した材料を、ロボットが自動的に合
成・評価し、その結果をAIにフィードバックするシステムへの統合。

これらの進展により、生分解性プラスチックの市場投入がさらに加速され、環境負荷の
低減と循環型経済の実現に大きく貢献することが期待されます。PHB/PHBVベースの材
料が、多様な分野で実用化され、持続可能な未来を築くための重要な役割を担うことと
なるでしょう。

元記事: https://www.mdpi.com/2073-4360/18/13/1559

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.mdpi.com/2073-4360/18/13/1559


#47 デジタルツイン技術が都市開発・製造業を変革、
NASA MAF施設で性能監視・予測を実証

概要

デジタルツイン技術が都市開発から製造業まで幅広い分野で活用され、物理的資産の
動的なデジタルレプリカがリアルタイムデータと連携して性能監視、挙動予測、変更
テストに利用されています。特にNASAのMichoud Assembly Facility（MAF）では、こ

の技術が製造プロセスの最適化と信頼性向上に貢献している事例が紹介されており、
デジタルツインが産業界にもたらす変革の可能性を示唆しています。この技術は、効
率性向上、コスト削減、リスク低減を可能にし、スマートな意思決定を促進します。

公開日 2026年06月23日  Axiom  アメリカ



詳細

主要成果

デジタルツイン技術は、都市開発から製造業まで多岐にわたる分野で革新的な進展を遂
げており、物理的資産の動的なデジタルレプリカが、リアルタイムデータと連携して性
能監視、挙動予測、変更テストに利用される時代が到来しています。特に、NASAの
Michoud Assembly Facility（MAF）におけるデジタルツイン活用事例は、製造プロセス
の最適化と信頼性向上に貢献している顕著な例として紹介されており、この技術が産業
界にもたらす変革の可能性を明確に示しています。デジタルツインは、効率性の向上、
コスト削減、リスク低減を実現し、データ駆動型のスマートな意思決定を促進する鍵と
なる技術です。

技術・臨床詳細

デジタルツインは、物理的なモノやシステムをデジタル空間に忠実に再現した仮想モデ
ルであり、現実世界と仮想世界の間でリアルタイムにデータを同期させることで、様々
なシミュレーション、分析、予測を可能にします。その主要な技術的要素は以下の通り
です。

物理的資産のデジタルレプリカ： CADモデル、物理シミュレーションモデル、運用
データなどを用いて、複雑な機械、工場設備、都市インフラなどをデジタル空間に再
現します。このレプリカは、物理的な対象物の設計、構造、機能、特性を正確に反映
します。

リアルタイムデータ連携： センサー、IoTデバイス、SCADAシステムなどから収集さ
れるリアルタイムの運用データが、デジタルツインに継続的にフィードバックされま
す。これにより、デジタルツインは常に物理的な対象物の現在の状態を正確に反映
し、動的な挙動を再現できます。

性能監視と診断： デジタルツインを通じて、物理的資産の性能をリアルタイムで監
視し、異常や潜在的な故障の兆候を早期に検出できます。これにより、予知保全が可
能となり、ダウンタイムを削減し、運用効率を向上させます。

挙動予測と最適化： デジタルツインは、AIや機械学習アルゴリズムと組み合わせる
ことで、将来の挙動を予測したり、特定のシナリオ下での性能をシミュレーションし
たりできます。これにより、最適な運用戦略の立案や、新しい設計変更がシステム全
体に与える影響の評価が可能になります。例えば、製造ラインのボトルネック予測、
エネルギー消費の最適化など。



変更テストとリスク評価： 物理的なシステムに影響を与えることなく、デジタルツ
イン上で様々な変更（例：部品交換、ソフトウェアアップデート、プロセス変更）を
仮想的にテストできます。これにより、リスクを最小限に抑えながら、最適な改善策
を特定し、導入前にその効果を検証できます。

NASA MAF施設では、宇宙打ち上げシステムのような複雑な製品の製造において、デジ
タルツインを活用して生産プロセス全体をモデル化し、潜在的な問題を事前に特定する
ことで、製造エラーを削減し、製品の信頼性を向上させています。

背景・業界文脈

インダストリー4.0の進展に伴い、製造業では生産性の向上、品質の安定化、コスト削
減が喫緊の課題となっています。また、都市インフラの老朽化やスマートシティ構想の
実現には、効率的な管理と最適化が不可欠です。デジタルツイン技術は、これらの課題
に対する強力なソリューションとして、近年注目を集めています。航空宇宙産業や自動
車産業といったハイテク分野では、製品設計から製造、運用、保守に至るライフサイク
ル全体でデジタルツインを活用する動きが加速しています。NASAのような機関がこの
技術を採用することは、その信頼性と実用性が高く評価されている証拠であり、他の産
業への普及を強力に後押しするものです。

今後の展望

デジタルツイン技術は、今後も急速な進化を遂げ、その応用範囲を広げていくでしょ
う。将来的には、より高度なAIや機械学習モデルとの統合が進み、デジタルツインが自
律的に学習し、意思決定を下す能力を持つようになるかもしれません。また、複数のデ
ジタルツインが連携する「ツイン・オブ・ツインズ」や「デジタルスレッド」といった
概念も進展し、サプライチェーン全体や都市全体といった大規模なシステムを最適化で
きるようになるでしょう。これにより、スマートシティの構築、製造業のレジリエンス
強化、エネルギー効率の最大化、個別化医療の実現など、様々な分野で革新的な変化が
もたらされると予測されます。デジタルツインは、物理世界とデジタル世界の融合をさ
らに進め、より効率的で持続可能な未来社会を築くための基盤技術となるでしょう。

元記事: https://www.axiomint.com/why-the-digital-twin-matters-the-worlds-most-impressive-digital-

https://www.axiomint.com/why-the-digital-twin-matters-the-worlds-most-impressive-digital-twins-projects/


twins-projects/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.axiomint.com/why-the-digital-twin-matters-the-worlds-most-impressive-digital-twins-projects/


#48 CVCが注目するAI材料開発企業8社を分析：投資判断
と上場プロキシを考察

概要

コーポレートベンチャーキャピタル（CVC）の視点から、Cusp AI、DeepMind、
Microsoft、Orbital、Matlantis、Citrine Informatics、Aionics、KebotixというAI材料開
発分野の主要8社が詳細に分析されました。この記事では、これらの企業の汎用性と特

化の軸、商業化ステージ、資金調達状況などが比較検討され、CVCが投資判断を行う
上で重要となる要因が考察されています。AI駆動型材料科学の進化が、ベンチャー投
資の新たな機会を創出している現状が浮き彫りになっています。

公開日 2026年06月18日  note  日本



詳細

主要成果

コーポレートベンチャーキャピタル（CVC）の視点から、AI材料開発分野を牽引する主
要8社（Cusp AI、DeepMind、Microsoft、Orbital、Matlantis、Citrine Informatics、
Aionics、Kebotix）が、投資判断に資する形で詳細に分析されました。この分析では、
各企業の技術的な汎用性や特定のアプリケーションへの特化の度合い、現在の商業化ス
テージ、そして過去の資金調達状況などが比較検討され、CVCがこの革新的な分野への
投資を決定する上で考慮すべき重要な要因が提示されています。

技術・臨床詳細

分析対象となったAI材料開発企業は、それぞれ異なるアプローチでマテリアルズ・イン
フォマティクス（MI）の課題に取り組んでいます。

汎用性と特化の軸： 一部の企業（例：DeepMind, Microsoft）は、基盤モデルや汎用
AIフレームワークを材料科学に応用する広範なアプローチを取る一方、他の企業
（例：Matlantis, Citrine Informatics）は、特定の材料クラス（例：高分子、合金）や
特定の産業（例：バッテリー、触媒）に特化したソリューションを提供しています。
CVCは、自社の戦略的ニーズに応じて、どちらのタイプの企業がより適切かを評価し
ます。

技術スタック： 各社は、機械学習ポテンシャル、生成モデル（VAE, GAN, LLMな
ど）、ベイズ最適化、強化学習、グラフニューラルネットワーク（GNN）など、
様々なAI/ML技術を材料探索、設計、プロセス最適化に活用しています。また、一部
の企業は、自律型実験システムやロボティクスとの連携を強化し、閉ループ材料開発
を実現しています。

商業化ステージ： 創業間もないスタートアップから、既に大手企業と提携し、具体
的な成果を出している企業まで、商業化の段階は様々です。CVCは、リスクとリター
ンのバランスを考慮し、どのステージの企業に投資するかを判断します。

資金調達状況： 過去の資金調達ラウンド、評価額、主要な投資家（VC、他のCVCな
ど）は、企業の成長性、市場からの評価、そして今後の資金繰りポテンシャルを示す
重要な指標となります。

この分析は、単なる技術評価にとどまらず、ビジネスモデル、市場戦略、競争優位性と
いった側面も考慮に入れています。



背景・業界文脈

マテリアルズ・インフォマティクス（MI）は、AIとビッグデータを活用して新材料開発
の速度と効率を劇的に向上させる分野として、近年急速な成長を遂げています。従来の
材料開発は、時間とコストのかかる試行錯誤の実験に大きく依存していましたが、MIは
これをデータ駆動型のアプローチに転換します。このような革新的な技術の登場は、自
動車、エレクトロニクス、エネルギー、化学、医療といった多様な産業分野において、
競争優位性を確立するための鍵となっています。CVCは、自社のコアビジネスとのシナ
ジーを追求し、将来の成長ドライバーとなる技術や企業に戦略的に投資することで、イ
ノベーションを加速し、市場でのリーダーシップを維持しようとしています。

今後の展望

AI材料開発分野へのCVC投資は、今後も活発に継続されると予測されます。この分野の
将来のトレンドとしては、より汎用性の高い材料科学向け基盤モデルの開発、AIと自律
型ラボの統合による完全自動化された材料開発パイプラインの構築、そして生成AIによ
る革新的な材料設計の加速が挙げられます。CVCは、これらのトレンドを捉え、以下の
観点から投資を強化するでしょう。

「デザイン-製造-試験-分析」の閉ループ化を加速する企業。

特定の産業課題（例：高性能バッテリー、CO2回収材料）に特化した、深い専門性を
持つ企業。

AIが生成した材料設計の「合成可能性」を評価する技術を持つ企業。

AIが発見した材料プロトコルを人間が理解できる形で説明する「説明可能なAI」技
術を持つ企業。

このような戦略的投資を通じて、CVCは自社の技術ポートフォリオを強化し、持続可能
な社会の実現に貢献する新たな材料の発見を加速させるでしょう。

元記事: https://www.zyl0-lab.com/blogs/31-ai-materials-informatics-cvc-diligence

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.zyl0-lab.com/blogs/31-ai-materials-informatics-cvc-diligence


#49 東京科学大学、ALIGNNとクラスタリング融合AIで材
料予測の解釈性を大幅向上、光学吸収スペクトルを精密予
測

概要

東京科学大学の研究チームは、グラフニューラルネットワーク（ALIGNN）と階層的ク

ラスタリングを組み合わせることで、AIによる材料予測の解釈性を画期的に高める新
手法を開発しました。この手法は、原子構造から高次元の光学吸収スペクトルを予測
し、その精度を実験データと大幅に一致させるとともに、予測に影響を与える主要な

原子レベルの要因を明らかにします。これにより、AIモデルの「ブラックボックス」
問題が解消され、研究者は材料設計プロセスにおいてより深い洞察を得ることが可能
となります。

公開日 2026年06月25日  Lab Manager  日本



詳細

主要成果

東京科学大学の研究チームは、マテリアルズインフォマティクス分野において、AIによ
る材料特性予測の「なぜ」を解き明かす画期的な手法を開発しました。彼らの新アプロ
ーチは、グラフニューラルネットワーク（ALIGNN）と階層的クラスタリングを統合す
ることで、材料の原子構造から高次元の光学吸収スペクトルを予測し、その予測の背後
にあるアルゴリズム的論理を人間が理解できる形で提示します。この技術は、予測精度
を実験データと大幅に一致させるだけでなく、材料の機能特性を決定する原子レベルの
重要な要因を明示的に特定できる点で画期的です。

技術・臨床詳細

本手法の核となるのは、ALIGNNモデルの優れたグラフ表現学習能力と、階層的クラス
タリングによる特徴の構造化です。ALIGNNは、材料の結晶構造をグラフとして扱い、
原子間の結合や幾何学的配置を考慮しながら、複雑な特性を学習します。これに階層的
クラスタリングを組み合わせることで、モデルが予測を行う際にどの原子や結合のパタ
ーンが最も影響を与えているかを、より詳細かつ解釈可能な形で抽出できるようになり
ました。これにより、例えば特定の光学特性に寄与する原子配置の「モチーフ」を自動
的に発見することが可能となり、材料科学者は直感的に理解し、新たな材料設計に活か
すことができます。従来、AIモデルは高い予測性能を持つ一方で、その内部メカニズム
が不透明であるという「ブラックボックス」問題が課題でしたが、このアプローチはそ
の障壁を打ち破ります。

背景・業界文脈

マテリアルズインフォマティクスは、AIとデータ科学を活用して新材料の発見と設計を
加速する分野であり、近年急速な発展を遂げています。しかし、高精度なAIモデルがな
ぜ特定の予測を行うのか、その根拠が不明瞭であるため、科学的な理解の深化や、予測
結果に基づく実践的な材料設計への応用が限定的でした。特に、光学吸収スペクトルな
どの高次元データは、材料の電子構造や光物性を反映するため、これを高精度かつ解釈
可能に予測できることは、太陽電池、LED、センサーなどの光機能材料の開発において
極めて大きな意義を持ちます。



今後の展望

この解釈可能なAI駆動型材料予測技術は、材料科学の研究開発を根本から変革する可能
性を秘めています。研究者は、AIが提示する「なぜ」を理解することで、材料の物理化
学的なメカニズムに関する新たな仮説を立て、実験による検証をより効率的に行うこと
ができます。これにより、試行錯誤に依存していた従来の材料開発プロセスを、AIと人
間の協調による知的な探索へと転換させることが可能になります。将来的には、この技
術が様々な機能性材料の設計に応用され、新エネルギー、情報通信、医療といった分野
におけるイノベーションの加速に貢献することが期待されます。

元記事: https://www.labmanager.com/how-interpretable-ai-enhances-materials-discovery-for-research-

labs-35625

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.labmanager.com/how-interpretable-ai-enhances-materials-discovery-for-research-labs-35625
https://www.labmanager.com/how-interpretable-ai-enhances-materials-discovery-for-research-labs-35625


#50 Frontiersが「高レート電池向けAI駆動型材料発見」
研究テーマを始動、次世代エネルギー貯蔵を加速

概要

Frontiers誌は、「高レート電池向け高スループットAI駆動型材料発見と設計」という
新たな研究テーマを開始しました。このテーマは、機械学習による予測設計、ハイス
ループット計算スクリーニング、データ駆動型実験手法を通じて、高レート電池材料

の開発を革新することを目指しています。次世代エネルギー貯蔵の実現に向け、新し
い電極や固体電解質といった重要部品の発見と最適化を加速することを目標としてい
ます。この取り組みは、電池技術のブレークスルーを促進し、持続可能な社会への移

行に貢献します。

公開日 日付不明  Frontiers  スイス



詳細

主要成果

学術出版社Frontiersは、マテリアルズインフォマティクスの最前線を牽引する新たな研
究テーマ「高レート電池向け高スループットAI駆動型材料発見と設計：計算スクリーニ
ングからデバイス性能まで」を立ち上げました。この広範な取り組みは、次世代高レー
ト電池の性能を決定づける材料の発見、設計、最適化プロセスを、AIとデータ駆動型手
法によって根本的に変革することを目的としています。

技術・臨床詳細

本研究テーマは、主に以下の三つの技術的アプローチに焦点を当てています。第一に、
機械学習を用いた予測設計です。既存の材料データやシミュレーション結果から、AIモ
デルが新しい材料候補の特性を予測し、有望な材料構造を効率的に提案します。第二
に、ハイスループット計算スクリーニングです。膨大な数の材料候補に対して、密度汎
関数理論（DFT）などの第一原理計算や分子動力学シミュレーションを高速かつ自動で
実行し、特定の性能要件を満たす材料を選別します。第三に、データ駆動型実験手法で
す。AIが実験計画を最適化し、ロボットによる自動実験プラットフォーム（自己駆動型
ラボ）と連携することで、発見された材料候補の合成と評価を迅速に行い、得られたデ
ータをAIモデルにフィードバックして学習サイクルを継続させます。特に、新しい電極
材料、固体電解質、セパレーターなど、高レート充電・放電が可能な電池に必要なコン
ポーネントの開発が重視されます。

背景・業界文脈

気候変動対策とエネルギー転換のグローバルな動きの中で、電気自動車（EV）や再生可
能エネルギー貯蔵システムへの需要が爆発的に増加しており、これらを支える高性能バ
ッテリーの開発は喫緊の課題です。特に、短時間での充電や高出力が求められる高レー
ト電池は、次世代モビリティやグリッド安定化の鍵となります。従来の材料開発プロセ
スは、実験による試行錯誤に大きく依存しており、時間とコストがかかる非効率なもの
でした。AIとハイスループット技術の導入は、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達成するための不可欠な手段として認識されています。



今後の展望

この研究テーマの下で得られる知見と技術革新は、高レート電池の性能、安全性、耐久
性を飛躍的に向上させ、電気自動車の航続距離延長や充電時間短縮、再生可能エネルギ
ーの導入拡大に直接貢献するでしょう。AI駆動型プラットフォームは、これまで発見さ
れなかったような全く新しい材料系の探索を可能にし、従来の物理化学的な直感だけで
は到達できなかった領域への挑戦を促進します。将来的には、このアプローチが電池材
料開発だけでなく、様々な機能性材料の設計・最適化へと応用され、持続可能な社会を
実現するための基盤技術となることが期待されます。

元記事: https://www.frontiersin.org/research-topics/78634/high-throughput-ai-driven-materials-

discovery-and-design-for-high-rate-batteries-from-computational-screening-to-device-performance

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.frontiersin.org/research-topics/78634/high-throughput-ai-driven-materials-discovery-and-design-for-high-rate-batteries-from-computational-screening-to-device-performance
https://www.frontiersin.org/research-topics/78634/high-throughput-ai-driven-materials-discovery-and-design-for-high-rate-batteries-from-computational-screening-to-device-performance


#51 米国エネルギー省、Microsoftと協働しAIイノベーシ
ョンエコシステムを推進、バッテリー材料開発を加速

概要

米国エネルギー省（DOE）は、AIイノベーションエコシステムの推進に積極的に取り
組んでおり、特に先進的なコンピューティングと材料研究にAIを活用しています。
Microsoftとの協力により、新しいバッテリー電解質材料の研究を加速し、科学的発見

と応用のためのAI基盤モデルを開発しています。この取り組みは、エネルギー分野に
おけるイノベーションを促進し、米国の技術的リーダーシップを強化するとともに、
クリーンエネルギーの未来を形作る上で不可欠な要素となります。

公開日 2026年06月22日  Department of Energy  アメリカ



詳細

主要成果

米国エネルギー省（DOE）は、AI技術を核とするイノベーションエコシステムの育成と
強化に戦略的に取り組んでいます。この広範なイニシアチブの一環として、DOEは特に
先進的なコンピューティング能力と材料科学研究の領域でAIの活用を推進しており、そ
の成果はクリーンエネルギーの未来を形作る上で重要な鍵となります。

技術・臨床詳細

DOEのAIイノベーション推進の中核には、Microsoftとの緊密な協力関係があります。こ
の連携により、新しいバッテリー電解質材料の研究が劇的に加速されています。AIモデ
ルは、膨大な材料データセットから有望な電解質候補を迅速にスクリーニングし、その
安定性、イオン伝導性、安全性などの特性を予測します。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大幅に短縮できます。また、DOEは科学
的発見と多様な応用に対応するAI基盤モデルの開発にも注力しています。これらの基盤
モデルは、特定のタスクに特化するのではなく、幅広い科学的問題に対応できるよう設
計されており、材料科学、核融合エネルギー、気候モデリングなど、DOEの多岐にわた
るミッション領域で横断的に活用されることが期待されます。

背景・業界文脈

AIは、そのデータ処理能力とパターン認識能力により、科学的発見の速度と効率を飛躍
的に向上させる可能性を秘めています。特に、エネルギー分野では、バッテリー性能の
向上、新しいエネルギー源の探索、気候変動モデリングの精度向上など、解決すべき複
雑な課題が山積しています。米国の技術的リーダーシップを維持し、グローバルな競争
力を強化するためには、AI技術を科学研究の最前線に統合することが不可欠です。DOE

とMicrosoftのパートナーシップは、学術界、産業界、政府機関が連携して、最先端のAI

研究を実用的なエネルギーソリューションへと橋渡しするモデルケースと言えます。



今後の展望

DOEによるAIイノベーションエコシステムの積極的な推進は、米国がクリーンエネルギ
ー技術分野で世界のリーダーシップを確立する上で極めて重要な意味を持ちます。バッ
テリー電解質材料の開発加速は、電気自動車の航続距離延長や充電時間短縮、再生可能
エネルギー貯蔵の効率向上に直結し、エネルギー転換の実現を強力に後押しします。AI
基盤モデルの普及は、科学者やエンジニアがより複雑な科学的問題に効率的に取り組む
ことを可能にし、これまで不可能だった発見やイノベーションを創出する土壌を育みま
す。長期的には、この取り組みが、米国の経済成長、国家安全保障、そして持続可能な
社会の実現に広範な利益をもたらすと期待されています。

元記事: https://www.energy.gov/cet/doe-advancing-ai-innovation-ecosystem

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.energy.gov/cet/doe-advancing-ai-innovation-ecosystem


#52 東京科学大学、トランジスタ測定から半導体材料パラ
メータを1ミリ秒未満で高精度に推論するMLフレームワー
ク開発

概要

東京科学大学の研究者らは、半導体材料の逆問題解決において画期的な機械学習フレ

ームワークを開発しました。このタンデムニューラルネットワークは、トランジスタ
測定値から半導体材料の物理的パラメータを1ミリ秒未満で、かつ高精度に推論するこ
とを可能にします。従来の反復的な最適化手法と比較して、計算速度を劇的に向上さ

せ、製造品質チェックや自律型実験室システムにおけるリアルタイム分析に応用でき
るため、半導体産業に大きな影響を与えます。

公開日 2026年06月18日  Institute of Science Tokyo / Advanced Intelligent Systems  日本



詳細

主要成果

東京科学大学の研究チームは、半導体材料の分析において、複雑な「逆問題」をかつて
ない速度と精度で解決する画期的な機械学習フレームワークを開発しました。このタン
デムニューラルネットワークは、トランジスタ測定値から材料の物理的パラメータを1

ミリ秒未満で、しかも高精度に推論することを可能にします。これにより、半導体製造
プロセスにおける品質管理と材料開発を劇的に加速する潜在力を秘めています。

技術・臨床詳細

このフレームワークは、二つのニューラルネットワークを直列に配置した「タンデム構
造」を採用しています。第一のネットワークは、材料の物理的パラメータ（例：バンド
ギャップ、移動度、不純物濃度など）からトランジスタの電気的特性（例：電流-電圧
曲線）を順方向で予測する「フォワードモデル」として機能します。第二のネットワー
クは、このフォワードモデルから生成されたデータと実際の実験データを用いて訓練さ
れ、測定されたトランジスタ特性から元の物理的パラメータを逆方向に推論する「逆モ
デル」として機能します。この訓練された逆モデルは、一度学習が完了すれば、新たな
測定データが入力された際に、反復的な数値最適化を必要とせず、直接的に材料パラメ
ータを推論できます。従来の逆問題解決手法は、非線形最適化アルゴリズムに基づいて
いたため、解を得るのに数秒から数分を要するのが一般的でしたが、本フレームワーク
はこれを1ミリ秒未満に短縮し、同時にパラメータの推論精度も大幅に向上させていま
す。

背景・業界文脈

半導体産業は、ムーアの法則に代表されるように、常に小型化、高性能化、低コスト化
が求められる分野です。新しい半導体材料やデバイス構造を開発する際、その物理的パ
ラメータを正確に特定することは、性能評価、歩留まり向上、故障診断において極めて
重要です。しかし、電気的測定値からこれらの内部パラメータを推定する「逆問題」
は、数学的に困難で計算コストが高いことで知られていました。このボトルネックが、
新材料のR&Dサイクルを遅らせ、製造プロセスの最適化を阻害していました。AI、特に
深層学習の導入は、この課題を克服するための強力な手段として注目されており、マテ
リアルズインフォマティクスの一環として半導体分野での応用が進められています。



今後の展望

東京科学大学が開発したこの機械学習フレームワークは、半導体産業に多大な影響をも
たらすでしょう。製造ラインにおけるリアルタイム品質管理においては、ウエハレベル
での迅速なパラメータ推定により、欠陥の早期発見とプロセスの即時調整が可能とな
り、歩留まりの劇的な向上が期待されます。また、自己駆動型ラボシステムでは、この
技術がAIエージェントの意思決定プロセスに組み込まれることで、材料探索からデバイ
ス作製、評価までの一連のサイクルがさらに自律化・高速化されるでしょう。将来的に
は、この汎用的な逆問題解決フレームワークが、半導体分野だけでなく、量子材料、電
池材料、触媒など、他の機能性材料の特性評価や設計にも応用され、科学的発見の速度
と効率を全体的に向上させる可能性を秘めています。

元記事: https://www.isct.ac.jp/en/news/tky57fxj4rub

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.isct.ac.jp/en/news/tky57fxj4rub


#53 Lisa Pedrosa、AIとロボティクス統合による「自己駆
動型ラボ」の台頭と科学的発見の変革を解説

概要

Lisa Pedrosa氏の記事は、AIとロボット工学、人間の専門知識を統合した「自己駆動型
ラボ」が、科学的発見を根本から変革している状況を解説しています。自己駆動型ラ
ボは、継続的な学習ループを通じて、実験の設計、実行、分析を自律的に行い、発見

プロセスを劇的に加速させます。アルゴンヌ国立研究所のPolybotのようなシステムが
ポリマーや電子材料の自律的発見を実演しており、この分野でクローズドループ実験
サービスを提供するスタートアップ企業が増加していることに注目しています。これ

は、科学研究の未来を形作る重要なトレンドです。

公開日 2026年06月20日  Lisa Pedrosa  アメリカ



詳細

主要成果

Lisa Pedrosa氏の記事は、科学的発見の領域における最も重要なトレンドの一つである
「自己駆動型ラボ」の急速な台頭に焦点を当てています。これらのラボは、人工知能
（AI）、ロボット工学、そして人間の専門知識をシームレスに統合することで、科学研
究のあり方を根本から変革し、継続的な学習ループを通じて自律的な実験サイクルを可
能にしています。

技術・臨床詳細

自己駆動型ラボの核心は、実験の設計、実行、分析、そして次の実験の計画を、AIが自
動的に行うクローズドループシステムにあります。例えば、アルゴンヌ国立研究所で開
発されたPolybotのようなシステムは、ポリマーや電子材料の新しい組成や特性を自律
的に探索し、発見することができます。AIは、既存の科学データや物理モデルから学習
し、ベイズ最適化などのアルゴリズムを用いて最も有望な実験条件を特定します。次
に、ロボットアームや自動合成装置が、AIの指示に従って物理的な実験を正確に実行し
ます。得られた実験データは、リアルタイムでAIにフィードバックされ、AIは自身の
「経験」から学習し、次の実験ステップをさらに最適化します。この繰り返しにより、
人間の研究者が数ヶ月から数年かかる発見プロセスを、AIは数日から数週間で完了させ
る潜在力を持っています。これにより、研究開発のボトルネックが解消され、効率が大
幅に向上します。

背景・業界文脈

新材料や新薬の発見は、現代社会が直面する多くの課題（エネルギー、医療、環境な
ど）を解決する上で不可欠です。しかし、伝統的な科学研究は、試行錯誤に大きく依存
しており、時間とコストがかかるプロセスでした。マテリアルズインフォマティクスや
バイオインフォマティクスにおけるデータ駆動型アプローチとロボット自動化の進展
が、自己駆動型ラボの実現を可能にしました。このトレンドは、学術研究機関だけでな
く、産業界、特に材料、製薬、化学の分野で大きな関心を集めています。クローズドル
ープ実験サービスを提供するスタートアップ企業の増加は、この技術がすでに商業的価
値を生み出し始めていることを示唆しています。



今後の展望

自己駆動型ラボは、科学的発見の速度と規模を劇的に拡大し、研究者がより複雑で高次
の問題解決に集中できる未来を切り開きます。この技術の普及は、新薬の迅速な開発、
高性能バッテリー材料の発見、新しい触媒設計、さらには宇宙探査における材料開発な
ど、多岐にわたる分野で革新的なブレークスルーを促進するでしょう。また、人間のバ
イアスを排除し、より客観的かつ広範な探索を可能にすることで、予期せぬ発見や全く
新しい科学的知識の創出にも貢献します。Lisa Pedrosa氏が指摘するように、自己駆動
型ラボは、科学研究における「デザイン・メイク・テスト・アナライズ」のサイクルを
継続的な学習ループへと進化させ、科学者がより迅速に、より少ないリソースで、より
大きな影響を生み出すための不可欠なツールとなることが期待されています。

元記事: https://www.lisapedrosa.com/self-driving-lab/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.lisapedrosa.com/self-driving-lab/


#54 Cen-Online.org、デジタルツールとAI活用による触
媒発見のブレークスルーと産業応用を詳述

概要

Cen-Online.orgの記事は、触媒作用の最近の進歩とその産業応用について詳述し、デ
ジタルツールとAIが触媒発見をどのように変革しているかを強調しています。計算化
学、機械学習、自動化された実験が連携することで、よりクリーンで効率的な産業プ

ロセスのための新しい触媒材料の特定と最適化が加速されています。この進歩は、持
続可能な化学製造への移行を促し、環境負荷の低減と経済的利益の両方に貢献する重
要な意味を持ちます。

公開日 2026年06月24日  Cen-Online.org  不明



詳細

主要成果

Cen-Online.orgに掲載された記事は、触媒作用の分野における最近の画期的な進歩と、
それらが産業界に与える広範な影響を詳細に解説しています。特に、デジタルツールと
人工知能（AI）が触媒発見のプロセスを根本的に変革し、これまでにない速度と効率で
新しい触媒材料の特定と最適化を可能にしている点を強調しています。

技術・臨床詳細

記事では、触媒発見を加速する主要な技術的アプローチとして、以下の三つが挙げられ
ています。第一に、計算化学の進展です。密度汎関数理論（DFT）などの第一原理計算
や分子動力学シミュレーションを用いることで、数多くの材料候補の電子構造、反応エ
ネルギー障壁、吸着挙動などを仮想的にスクリーニングし、有望な触媒設計を効率的に
特定できます。第二に、機械学習（ML）の導入です。MLモデルは、既存の触媒データ
から学習し、新しい組成や構造を持つ材料の触媒性能を予測します。これにより、広大
な材料探索空間を効果的にナビゲートし、実験的に合成すべき候補を絞り込むことが可
能になります。第三に、自動化された実験プラットフォーム、いわゆる「自己駆動型ラ
ボ」の活用です。ロボット工学とAIを組み合わせることで、触媒合成、特性評価、反応
テストの全プロセスを自律的に実行し、得られたデータをMLモデルにフィードバック
して学習サイクルを継続させます。このクローズドループシステムにより、触媒の発見
から最適化までの時間が劇的に短縮されます。

背景・業界文脈

触媒は、石油精製、化学合成、環境浄化、エネルギー変換など、現代のほぼ全ての基幹
産業において不可欠な役割を担っています。しかし、その発見と最適化は、しばしば長
年の経験と膨大な実験的試行錯誤に依存しており、高コストで時間のかかるプロセスで
した。気候変動への対応や持続可能な社会の実現が喫緊の課題となる中、より効率的で
選択性の高い、そして環境負荷の低い新しい触媒の開発が強く求められています。デジ
タルツールとAIの融合は、この課題を解決し、化学産業がよりクリーンで持続可能な未
来へと移行するための重要な原動力となっています。



今後の展望

デジタルツールとAIによる触媒発見の加速は、化学産業に計り知れない経済的、環境的
利益をもたらすでしょう。この進歩により、より少ないエネルギーと資源で目的の化学
物質を生産できるようになり、廃棄物の削減とCO2排出量の抑制に貢献します。例え
ば、プラスチックのリサイクル、バイオマス変換、水素製造、燃料電池、直接空気捕集
（DAC）などの分野で、革新的な触媒ソリューションが迅速に開発される可能性があり
ます。将来的には、AI駆動型触媒設計プラットフォームが、特定の産業ニーズに合わせ
てカスタマイズされた触媒を「オンデマンド」で設計・製造する能力を持つようにな
り、化学産業全体の競争力と革新性を高めることが期待されています。この技術革新
は、持続可能な発展目標（SDGs）の達成に向けた重要な加速要因となるでしょう。

元記事: https://cen-online.org/advances-in-catalysis-and-their-industrial-applications/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://cen-online.org/advances-in-catalysis-and-their-industrial-applications/


#55 IBM Quantum、量子クレジットプログラムで複雑材
料向け次世代量子アルゴリズム開発を推進

概要

IBM Quantumは、量子クレジットプログラムを通じて、複雑な材料、特に多体相互作
用を持つ系の量子シミュレーションの進歩を強力に推進しています。このプログラム
は、古典的なコンピューターではシミュレートが困難な問題に対し、次世代量子アル

ゴリズムを開発する研究者を支援します。量子アルゴリズムが格子モデルの基底状態
エネルギーを計算し、古典的限界を超えた基礎物理学を探求することで、創薬や材料
設計における新たなブレークスルーが期待されています。この取り組みは、量子コン

ピューティングの実用化を加速します。

公開日 2026年06月22日  IBM Quantum  アメリカ



詳細

主要成果

IBM Quantumは、その革新的な量子クレジットプログラムを通じて、複雑な材料系、特
に古典的なコンピューターでは計算が困難な多体相互作用を持つ系の量子シミュレーシ
ョン研究を強力に推進しています。このプログラムは、次世代の量子アルゴリズム開発
を支援し、科学的発見のフロンティアを拡大することを目指しています。

技術・臨床詳細

IBM Quantumクレジットプログラムは、研究者や開発者がIBMの先進的な量子ハードウ
ェアとソフトウェアにアクセスし、複雑な計算問題を解決するための量子アルゴリズム
を開発・テストすることを可能にします。このプログラムの主要な応用分野の一つが、
材料科学における量子シミュレーションです。量子コンピューターは、分子内の電子の
振る舞いや、結晶格子における原子間の相互作用など、量子力学的効果が支配的な現象
を、古典的なコンピューターの近似に頼ることなく、より正確にモデル化できます。記
事では、量子アルゴリズムが格子モデルの基底状態エネルギーを計算するために使用さ
れている事例が強調されています。これは、超伝導、磁性材料、熱電材料など、基礎物
理学における重要な問題であり、その正確な計算は、新しい機能性材料の設計に不可欠
です。量子コンピューティングは、古典的な計算能力の限界を超え、これまで未解明だ
った多体システムの振る舞いを深く探求する新たな道筋を提供します。

背景・業界文脈

新材料の発見と設計、および複雑な化学反応の理解は、エネルギー、医療、エレクトロ
ニクスといった多岐にわたる産業にとって極めて重要です。しかし、これらの分野にお
ける多くの問題は、量子力学的性質に深く根ざしており、古典的なコンピューターでは
計算資源の限界や計算時間の制約により、近似的な解しか得られないことが課題でし
た。量子コンピューティングは、この「計算の壁」を打ち破り、原子レベルでの高精度
なシミュレーションを可能にする次世代技術として期待されています。IBMのような大
手企業がこの分野に大規模な投資を行うことは、量子コンピューティングの実用化が現
実味を帯びてきたことを示唆しています。



今後の展望

IBM Quantumクレジットプログラムの下で開発される次世代量子アルゴリズムは、材料
科学および化学の分野に計り知れない影響を与えるでしょう。格子モデルの基底状態エ
ネルギー計算の精度向上は、超伝導体やトポロジカル絶縁体といった量子材料の特性を
より深く理解し、その応用可能性を広げることに貢献します。将来的には、これらの量
子アルゴリズムが、新しい医薬品の設計、高効率触媒の開発、革新的なバッテリー材料
の探索など、幅広い分野でブレークスルーを加速させるでしょう。IBMの取り組みは、
量子コンピューティングエコシステム全体の成長を促進し、科学的発見の新たな時代を
切り開く上で重要な役割を果たすと期待されています。これは、研究者、エンジニア、
投資家にとって、量子技術の潜在能力を現実の課題解決に結びつけるための、またとな
い機会となります。

元記事: https://www.ibm.com/quantum/blog/credits-recipients

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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#56 Orbital Industries、材料科学向け「AlphaFold」とし
て5000万ドルを調達、総額7100万ドルに

概要

材料科学の「AlphaFold」と称されるディープテックスタートアップOrbital Industries

が、新たに5000万ドルの資金を調達し、総額7100万ドルに達しました。同社は、産業
技術ハードウェアに注力し、希少な材料や部品、不安定なサプライチェーン、環境負

荷への依存を低減するなど、重要産業が直面する課題に対処するためにその技術を活
用しています。この大規模な資金調達は、Orbital Industriesがマテリアルズインフォマ
ティクス分野におけるリーディングカンパニーとしての地位を確立し、産業界に革新

をもたらすための基盤を強化するものです。

公開日 日付不明  Resilience Media  アメリカ



詳細

主要成果

ディープテックスタートアップであるOrbital Industriesは、材料科学における
「AlphaFold」と比喩されるその革新的な技術が評価され、新たに5000万ドルの資金調
達に成功しました。これにより、同社のこれまでの総資金調達額は7100万ドルに達し、
マテリアルズインフォマティクス分野におけるその地位を一層強固なものにしていま
す。

技術・臨床詳細

Orbital Industriesの技術は、AIと高性能計算を組み合わせることで、材料の原子レベル
での構造と特性の関係を予測し、最適化する能力を中核としています。「AlphaFold」
がタンパク質の立体構造予測に革命をもたらしたように、Orbital Industriesは材料の組
成、構造、製造プロセスが最終的な性能にどう影響するかを精密にモデル化します。具
体的には、この技術は、希少な地球資源への依存度を低減する代替材料の探索、不安定
なサプライチェーンを回避するための国内での新材料開発、そして製造プロセス全体の
環境負荷を低減する材料の設計に活用されます。同社は、産業技術ハードウェアにも注
力しており、計算による発見と物理的な実験・製造を結びつけることで、研究開発から
実用化までの期間を短縮することを目指しています。

背景・業界文脈

現代の産業界は、資源の枯渇、サプライチェーンの脆弱性、環境規制の強化といった複
数の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、既存の材料の限界を超
え、より持続可能で高性能な新材料の発見と開発が不可欠です。しかし、伝統的な材料
開発プロセスは、時間とコストがかかる試行錯誤に依存しており、これがイノベーショ
ンの大きなボトルネックとなっていました。マテリアルズインフォマティクスは、AIと
データ駆動型アプローチを用いてこの課題を解決する有望な手段として登場しており、
Orbital Industriesは、その最前線で活動する企業の一つです。同社の技術は、これらの
グローバルな課題に対応するための戦略的な解決策を提供します。



今後の展望

Orbital Industriesが今回獲得した大規模な資金は、その研究開発能力をさらに強化し、
技術の商業化を加速させるための強固な基盤となります。同社の「材料科学向け
AlphaFold」アプローチは、新材料の発見速度を飛躍的に高め、特定の産業ニーズに応
じた高性能材料の設計を可能にするでしょう。例えば、エネルギー貯蔵、航空宇宙、防
衛、エレクトロニクスといった重要産業において、より軽量で耐久性の高い材料、より
効率的なエネルギー変換材料、そしてより環境負荷の低い製造材料の創出が期待されま
す。Orbital Industriesの成功は、AIがもたらす科学的発見の変革が、現実世界の産業課
題解決に直接貢献し、持続可能でレジリエントな未来を築く上でいかに重要であるかを
示す強力な事例となるでしょう。

元記事: https://resiliencemedia.co/orbital-industries-an-alphafold-for-materials-science-raises-50m/

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://resiliencemedia.co/orbital-industries-an-alphafold-for-materials-science-raises-50m/


#57 ヴィリニュス大学、国際チームと連携し
「QUASIMODO」プロジェクトで多成分超低温原子量子
シミュレーターを開発

概要

ヴィリニュス大学の物理学者を含む国際チームは、「QUASIMODO」プロジェクトで

次世代量子シミュレーターの開発を進めています。このプロジェクトは、多成分超低
温原子を用いて、従来のコンピューターではモデル化が困難な複雑な量子材料と相を
創成・研究することを目的としています。これにより、量子コンピューティングや量

子センサーといった改良された量子技術への道を開き、基礎物理学と材料科学におけ
る新たな発見を加速します。量子技術の最前線を推進する重要な一歩となります。

公開日 2026年06月25日  Vilnius University (VU)  リトアニア



詳細

主要成果

ヴィリニュス大学（VU）の物理学者を含む国際研究チームは、「QUASIMODO」と名
付けられたプロジェクトの下で、次世代量子シミュレーターの開発を進めています。こ
の野心的な取り組みは、多成分超低温原子を活用することで、従来の古典的なコンピュ
ーターでは正確にモデル化することが極めて困難であった複雑な量子材料や量子相を人
工的に創出し、その基本的な特性を詳細に研究することを目的としています。

技術・臨床詳細

QUASIMODOプロジェクトの核心は、レーザー冷却技術を用いて原子を絶対零度に近い
温度まで冷却し、それらを光学的トラップで精密に操作することにあります。特に、単
一種類の原子だけでなく、複数の異なる原子種を組み合わせて「多成分」の超低温原子
系を構築する点が画期的です。これにより、原子間の相互作用の多様性を増やし、より
複雑な量子現象をエミュレートできるシミュレーターを実現します。このシステムは、
ハバードモデルや量子磁性体などの固体物理学における未解決問題を、直接的な量子シ
ミュレーションを通じて探求することを可能にします。従来のコンピューターでは、こ
れらの問題の解は計算資源の指数関数的な増大によりすぐに限界に達していましたが、
量子シミュレーターは、これらの量子システムの振る舞いを直接「再現」することで、
効率的にその特性を明らかにします。これにより、例えば、高温超伝導のメカニズム解
明や、新しいトポロジカル材料の設計など、基礎科学における重要なブレークスルーが
期待されます。

背景・業界文脈

量子材料科学は、超伝導、量子ホール効果、トポロジカル絶縁体など、魅惑的な物理現
象と巨大な技術的応用可能性を持つ分野です。しかし、これらの材料の基本的な量子力
学的挙動は、その複雑性ゆえに理解が非常に困難でした。量子シミュレーターは、この
ような材料を「実験室で再現」し、その特性を制御された環境下で詳細に研究するため
の強力なツールとして注目されています。これは、量子コンピューティング自体がまだ
初期段階にある中で、量子技術の実用化に向けた重要なステップとなります。世界中の
研究機関が、量子シミュレーターの開発と応用において競争を繰り広げており、
QUASIMODOプロジェクトは、その最前線に位置付けられます。



今後の展望

QUASIMODOプロジェクトが開発する次世代量子シミュレーターは、量子技術の未来に
計り知れない影響を与えるでしょう。この技術は、改良された量子コンピューティング
ハードウェアの設計原則を情報提供するだけでなく、より高感度でロバストな量子セン
サーの開発にも直接貢献します。また、これまで理論的にしか存在しなかった量子相や
材料の創成を可能にすることで、基礎物理学における新たな発見を加速させ、私たちの
物質に対する理解を深めます。長期的には、これらの量子シミュレーターが、エネルギ
ー貯蔵、情報通信、医療診断など、多岐にわたる分野で革新的な技術的応用を生み出す
基盤となることが期待されています。ヴィリニュス大学のこの取り組みは、量子科学が
社会にもたらす潜在的な価値を解き放つための重要なマイルストーンとなるでしょう。

元記事: https://www.vu.lt/en/all-news/vu-scientists-and-partners-to-develop-next-generation-quantum-

simulators

収集日: 2026年06月26日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.vu.lt/en/all-news/vu-scientists-and-partners-to-develop-next-generation-quantum-simulators
https://www.vu.lt/en/all-news/vu-scientists-and-partners-to-develop-next-generation-quantum-simulators

