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今週のキーワード

AI駆動型材料発見
自律ラボと基盤モデルが研究を加速

32
件

記事数

7
カ国

対象国

50
%

AIチップ性能向上

12+
件

自律ラボ稼働

今週の全32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 教師なしMLで電池探索 学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

教師なしMLがリチウム電池新素材探索を加速し、次元
削減の課題を克服する堅牢な統計的フレームワークを
導入。

#02 IBMサブ1nm半導体 技術発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

○

IBMがサブ1nm「NanoStack」半導体技術を発表。AI
チップ性能50%向上または消費電力70%削減を目指
す。

#03 AI/ML触媒設計加速 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○

AI/ML活用で触媒設計と持続可能な化学プロセス開発
が加速。CO2変換からポリマーリサイクルまで応用拡
大。

#04 AIで金属有機材料設計 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

AI活用で金属有機材料設計を動的ネットワークへ拡張
。自己駆動型ラボが合成を加速し、革新的な材料開発
へ。

#05 A-Labが材料発見加速 研究機関
発表

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●●●
○

●●●●
○

ローレンス・バークレー研究所のAI駆動型自己駆動型
ラボ「A-Lab」が材料発見プロセスを劇的に加速。

#06 ML原子間ポテンシャル セミナー
報告

●●●●
○

●●○○
○

●●●○
○

●●●●
○

●●●○
○

チャルマース工科大学が計算化学・材料研究で機械学
習原子間ポテンシャルの自動訓練の重要性を強調。

#07 NNIP不確実性定量化 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

ニューラルネットワーク原子間ポテンシャルにアンサ
ンブル不確実性定量化を適用し、計算材料科学を強化
。

#08 AI科学ツールリスト 業界レポ
ート

●●●○
○

●●○○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●○
○

Google DeepMindとMeta主導で、科学的発見を加速
するAIツールとデータセットの厳選リストが公開。

#09 東北大DigCat 4.0 大学発表
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●
東北大学がAI駆動型デジタル触媒プラットフォーム「
DigCat 4.0」を発表し、触媒発見を加速。

#10 固溶体結晶物性予測 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

エディンバラ大学が固溶体結晶の物性予測精度を向上
させるネスト型結晶グラフニューラルネットワークを
開発。

#11 NUS AI材料WS イベント
告知

●●○○
○

●○○○
○

●●○○
○

●●●○
○

●●○○
○

シンガポール国立大学がエネルギー材料向けAIワーク
ショップを2026年7月に開催し、発見を加速。

#12 MLでポリマー膜発見 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●○

○
ノートルダム大学がデータ中心型MLと基盤モデルでガ
ス分離ポリマー膜の分子発見を推進。

#13 東科大解釈可能AI 大学発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●
東京科学大学が解釈可能なAIで材料特性予測のメカニ
ズムを解明し、効率的な材料設計を実現。

#14
MIT生成AIコンソーシ
アム

研究機関
発表

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●●●
○

●●●●
○

MITの生成AIコンソーシアムがLLMのハルシネーショ
ン問題解決でバッテリー・半導体材料開発を加速。

#15 DOE自律ラボ推進 政府発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
米国エネルギー省がAI駆動型自律ラボ推進でエネルギ
ー・バイオテクノロジー分野の科学的発見を加速。
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# 記事タイトル 種別 技術
新規性

実用化
距離

市場
インパクト

データ
信頼性

日本
関連度 一行サマリ

#16
潜在遺伝的アルゴリズ
ム

学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●○

○
ArXivに潜在遺伝的アルゴリズムが登場し、結晶構造
予測の効率を画期的に向上させる。

#17 基盤モデル材料設計 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●○

○
ArXivに基盤モデルとベイジアン最適化を統合した材
料設計ワークフローが登場、計算コストを削減。

#18 DOE AIエコシステム 政府発表
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
米国エネルギー省がAIイノベーションエコシステムを
推進し、自律型ラボを核とした研究を強化。

#19 LLM自律研究ループ 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●○

○
ArXivにLLM活用の自律型研究ループが登場、結晶グ
ラフネットワークのバンドギャップ予測精度が向上。

#20 XAI触媒設計総説 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
ACS誌に説明可能なAIの総説論文が登場、電気触媒・
光触媒設計の透明性を向上させる。

#21 Citrine SCM強化 企業発表
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
Citrine InformaticsのAIが特殊化学品製造のレジリエ
ンスを強化し、サプライチェーンリスクを低減。

#22 2D材料構造表現 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
ACS誌に2D材料の構造表現に関する比較研究が登場。
Dynamic Collision Fingerprintが有望。

#23 生体材料足場発見 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

リン酸カルシウム生体材料足場のデータ駆動型発見を
材料インフォマティクスとMLクラスタリングで効率化
。

#24 MARVEL 12周年 研究機関
発表

●●●○
○

●●○○
○

●●●●
○

●●●●
○

●●●○
○

MARVELプロジェクトが量子力学からAI駆動型材料発
見へ12周年を迎え、計算科学を再構築。

#25 ロボットベンチマーク 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
ArXivに化学実験室用ヒューマノイドロボット向け初
のベンチマーク「Labimus」が登場。

#26 EcoBOT植物研究 研究機関
発表

●●●●
○

●●○○
○

●●●○
○

●●●●
○

●●●○
○

バークレー研究所が植物-微生物研究の再現性を高め
る自律型ラボ「EcoBOT」を開発。

#27 新規高圧相Ca6FeNi 学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●○

○
Ca-Fe-Ni三元系で100 GPa超の新規高圧相Ca6FeNiを
発見。基盤モデルが結晶構造予測を革新。

#28 ORNL自律型科学 研究機関
発表

●●●●
○

●●●○
○

●●●●
○

●●●●
○

●●●●
○

オークリッジ国立研究所がAIとオペレーション人材の
融合で自律型科学の未来を推進。

#29 Bosch AI推進 企業発表
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○
BoschがAI推進を強化。Fetch.aiと連携しWeb3/AI技
術開発のための分散型エコシステムを構築。

#30
MatSciFigデータセッ
ト

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
ArXivに大規模マルチモーダルデータセット「MatSciF
ig」が登場、材料科学の視覚的記録を解放。

#31 ASPIREロボット 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

Hugging Faceにロボティクス向け自律型スキル発見
システムASPIREが登場、実ロボットプログラミング
を効率化。

#32 Saama AI受賞 企業発表
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○
●●○○

○

Saamaが「2026年AI Breakthrough Awards」受賞
。AI駆動型プラットフォームでライフサイエンス開発
を加速。

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

❶ 貴社のR&D;戦略は「AI駆動型自律ラボ」への移行を計画していますか？
米国DOEやバークレー研究所、オークリッジ国立研究所がAI駆動型自律ラボ（A-Lab, EcoBOT）を積極的に推進し、材料
発見サイクルを劇的に短縮しています。日本国内でも東北大学が触媒プラットフォーム「DigCat 4.0」を発表するなど、
この流れは加速しています。貴社の研究開発体制は、このグローバルなトレンドに追随できていますか？

❷ AIの「ブラックボックス」問題、自社の材料設計でどう解決しますか？
AIによる材料特性予測は高精度化していますが、その予測根拠が不明瞭な「ブラックボックス」問題が信頼性を阻害して
います。東京科学大学が解釈可能なAI（XAI）で光吸収スペクトル予測のメカニズムを解明したように、AIの「なぜ」を
理解する技術が重要です。貴社はAIの予測を盲信せず、科学的洞察を得るためのXAI戦略を持っていますか？

❸ サブ1nm半導体や新電池材料のブレークスルーは、貴社の製品設計前提を覆しますか？
IBMのサブ1nm「NanoStack」半導体技術はAIチップ性能を50%向上させ、教師なしMLはリチウム電池新素材探索を加
速しています。これらの材料革新は、EV、半導体、エネルギー貯蔵など主要産業のサプライチェーンや設計思想に大きな
影響を与えます。貴社はこれらの技術がもたらす機会と脅威を評価し、次世代製品への影響を予測できていますか？

日本企業にとっての「機会 vs 脅威」

日本企業にとっての「機会 vs 脅威」マトリクス

機会大・脅威小 機会大・脅威大

影響小（参考） 脅威大・機会小

←
 機

会
 →

← 脅威 →

自律ラボサブ1nm半導体

AI触媒設計基盤モデルMI

SCMレジリエンス

解釈可能AI
計算MI高度化

ロボット操作

項目 象限 ↑ 機会 ↓ 脅威

● 自律ラボ 注意 R&D;サイクル劇的短縮 導入遅れで競争力低下

● サブ1nm半導体 注意 AIチップ性能飛躍向上 材料・プロセス変革必須

● AI触媒設計 注意 脱炭素・循環経済貢献 開発競争激化、人材不足

● 基盤モデルMI 注意 広範な材料探索効率化 データ・AI人材確保が鍵

● SCMレジリエンス 機会大 サプライチェーン強靭化 AI導入コストと学習期間

● 解釈可能AI 機会大 AI予測の信頼性向上 XAI専門知識の習得必要

● 計算MI高度化 機会大 新材料探索の効率向上 基礎研究への投資継続
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● ロボット操作 参考 実験自動化の基盤技術 材料分野への直接影響小
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深掘り ① ― 東北大、AI駆動型触媒プラットフォーム
#09 | 2026/06/30 | 東北大学 | 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●●●●●

東北大学が発表したAI駆動型デジタル触媒プラットフォーム「DigCat 4.0」は、実験データ、理論計算、科学文献を統
合し、キュレーションされた相互運用可能なデータと機械学習ツールを提供することで、触媒開発サイクルを大幅に加
速します。将来的には、自動実験とロボットラボを組み込んだクローズドループ発見システムを計画しており、触媒開
発の自律化を目指しています。

このプラットフォームは、触媒の性能予測、反応経路最適化、逆設計を支援し、従来の試行錯誤的なアプローチに比べ
効率を飛躍的に向上させます。特に、CO2変換、水素生産、ポリマーリサイクルなど、持続可能な社会の実現に不可欠
な触媒技術の発展に大きく貢献する可能性を秘めています。

▶ 技術者の視点

東北大学の「DigCat 4.0」は、日本の材料科学分野におけるAI活用の最先端事例であり、非常に注目す
べき成果です。特に、実験データと理論計算、文献情報を統合するアプローチは、データサイロ化の課
題を克服する上で重要です。提示された「開発サイクル大幅加速」という目標は、AIの適切な活用とデ
ータ品質の確保によって十分達成可能と考えられます。実用化に向けた未解決課題としては、データ統
合の標準化、AIモデルの汎用性向上、そして自動実験システムの頑健性確保が挙げられます。特に、複
雑な触媒反応における長期安定性や選択性の予測精度は、さらなる検証が必要です。 【機会】日本の材
料・素材メーカーにとっては、触媒開発のリードタイム短縮とコスト削減に直結し、グリーンケミスト
リー分野での国際競争力強化に繋がります。自社データとの連携や共同研究を通じて、新触媒の迅速な
市場投入が期待されます。 【脅威】この種のプラットフォームの導入が遅れると、海外勢に触媒開発競
争で後れを取り、日本の化学産業全体の競争力が低下する可能性があります。AI人材の育成と、既存の
研究体制の変革が急務です。 【次のアクション】R&D;部門は、DigCat 4.0の技術詳細を調査し、自社
の触媒開発プロセスへの適用可能性を検討すべきです。経営企画部門は、AI駆動型プラットフォーム導
入に向けた投資計画と人材育成戦略を策定し、即時実行に移す必要があります。

深掘り ② ― IBM、サブ1nm「NanoStack」半導体技術
#02 | 2026/06/25 | Data Center Knowledge | 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●●●●○

IBMが発表したサブ1ナノメートル（nm）の「NanoStack」半導体技術は、AIワークロード向けチップスケーリングを
拡張する画期的な技術です。垂直積層型3D統合によりトランジスタ構造をスタックし、従来の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する見込みです。

この技術は、トランジスタ密度の向上と異なる材料の組み合わせを可能にし、ムーアの法則の限界に直面する半導体業
界に新たな道を開きます。AIアクセラレータ、HPC、データセンターインフラに革命をもたらす可能性があり、次世代
AIプロセッサの基盤となる技術として注目されます。
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▶ 技術者の視点

IBMの「NanoStack」技術は、半導体微細化の物理的限界を3D積層で突破しようとする野心的なアプロ
ーチであり、AIチップの性能向上と省電力化に極めて大きなインパクトを与えます。性能50%向上、消
費電力70%削減という目標値は非常に高く、実現すれば業界の設計思想を根本から変えるでしょう。た
だし、研究段階であり、垂直積層における熱管理、異なる材料間の界面制御、製造プロセスにおける歩
留まりといった課題は依然として大きく、実用化までには数年を要すると考えられます。 【機会】日本
の材料・素材メーカーにとっては、新しい積層プロセスに対応する接着剤、封止材、熱伝導材料、およ
び異なる材料の組み合わせを可能にする新素材開発の大きなビジネスチャンスです。部品メーカーは、
この新技術に対応したパッケージングや冷却ソリューションの開発が求められます。 【脅威】日本の半
導体製造装置・材料メーカーは、この技術トレンドに迅速に対応できなければ、グローバルサプライチ
ェーンにおける競争力を失う可能性があります。特に、微細化技術だけでなく、3D統合技術への投資と
研究開発の加速が不可欠です。 【次のアクション】半導体PKG部門は、IBMの技術動向を継続的に監視
し、3D積層技術のロードマップを詳細に分析すべきです。R&D;部門は、垂直積層型デバイス向けの新
しい材料（特に界面材料、熱伝導材料）の研究開発を強化し、製造技術部門は、新たなプロセス技術へ
の対応を検討する必要があります。
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深掘り ③ ― 潜在遺伝的アルゴリズムで結晶構造予測
#16 | 2026/06/28 | arXiv | 技術新規性●●●●● 実用化距離●○○○○ 市場インパクト●●●●○ データ信頼性●●●●●
日本関連度●●●○○

ArXivに公開された「潜在遺伝的アルゴリズム（LGA）」は、結晶構造予測（CSP）の効率を画期的に向上させる新手法
です。事前学習された汎用原子間ポテンシャルによって学習された潜在表現を連続的な進化的座標として利用し、従来
のCSPが直面する険しいエネルギーランドスケープの課題を克服します。

この手法は、好ましい局所モチーフの継承を可能にし、特性駆動型遺伝的アルゴリズムと組み合わせることで、特定の
望ましい特性を持つ構造の探索を効率化できます。計算コストの高い第一原理計算を回避しつつ、高精度な構造予測を
実現する点で、材料科学の基礎研究に大きな影響を与えるでしょう。

▶ 技術者の視点

潜在遺伝的アルゴリズム（LGA）は、結晶構造予測における長年の課題であった探索効率と精度の両面
を改善する学術的ブレークスルーです。特に、潜在空間を活用することで、物理的に意味のある構造変
化を効率的に探索できる点は画期的です。これにより、これまで探索が困難だった複雑な多成分系や高
圧相（#27のCa6FeNi発見もこの流れ）の新材料発見が加速されるでしょう。ただし、これは基礎研究
段階であり、LGAが生成する構造の安定性や実現可能性の検証には、依然として高精度な第一原理計算
や実験が必要となります。また、汎用原子間ポテンシャルの学習データの質と量がLGAの性能を大きく
左右します。 【機会】日本の材料・素材メーカーや研究機関にとっては、新材料探索のリードタイムを
大幅に短縮し、これまで見つけられなかった高性能材料を発見する強力なツールとなります。特に、高
機能合金、熱電材料、半導体などの分野で優位性を確立する可能性があります。 【脅威】この技術を早
期に導入し、自社の材料データベースと連携させなければ、海外の競合他社に新材料開発で先行される
リスクがあります。AIと計算材料科学の専門知識を持つ人材の育成が急務です。 【次のアクション】R
&D;部門は、LGAの原理と適用範囲を深く理解し、自社の材料探索課題への応用可能性を評価すべきで
す。計算材料科学チームは、オープンソースのLGA実装や関連ライブラリの評価を開始し、社内でのプ
ロトタイプ開発を検討します。中長期的には、この技術を自己駆動型ラボと統合するビジョンを持つべ
きです。

その他の注目記事
AI活用で金属有機材料設計を動的ネットワークへ拡張、自己駆動型ラボが合成加速 (MDPI)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●○○

MOFからMPNへの設計拡張は、より柔軟な機能性材料開発を可能にする。自己駆動型ラボとの連携で合成加速に期待。

ニューラルネットワーク原子間ポテンシャルにアンサンブル不確実性定量化を適用し、計算材料科学を強化 (arXiv)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●○○

ML原子間ポテンシャルの予測信頼性を高める不確実性定量化は、計算材料科学の実用性を大きく向上させる。

ArXivに化学実験室用ヒューマノイドロボット向け初のベンチマーク「Labimus」が登場 (arXiv)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●○○

化学実験室におけるロボットの器用な操作を評価する初のベンチマーク。自律型ラボの実現に向けた重要な一歩。

ArXivに大規模マルチモーダルデータセット「MatSciFig」が登場、材料科学の視覚的記録を解放 (arXiv)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●○○

科学文献の図とテキストを統合した大規模データセットは、AIが材料科学の視覚的情報を理解する上で不可欠な基盤と
なる。
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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;】東北大学「DigCat 4.0」やIBM「NanoStack」など、今週の深掘り記事の技術詳細をR&D;チーム内
で共有し、自社技術への影響を議論する。

• 【経営企画】AI駆動型材料発見のグローバルトレンド（自律ラボ、基盤モデル）に関する情報収集を強化し、
中長期戦略への影響を評価する。

• 【調達】Citrine Informaticsのサプライチェーンレジリエンス強化AIについて情報収集し、自社の特殊化学品
調達リスク低減への適用可能性を検討する。

▍短期（1ヶ月）
• 【R&D;】AI駆動型自律ラボの導入に向けたロードマップ策定に着手する。特に、既存の実験設備とAI/ロボテ
ィクス技術の統合可能性を評価する。

• 【AI戦略】解釈可能なAI（XAI）に関する最新研究（東京科学大学など）を調査し、自社のAIモデルの透明性向
上と信頼性確保のための戦略を立案する。

• 【半導体PKG】IBMのサブ1nm半導体技術がもたらすパッケージング材料・プロセスへの影響を評価し、必要
な技術開発テーマを特定する。

▍中長期（四半期〜）
• 【R&D;】AIと計算材料科学の専門家を育成・採用するための計画を具体化し、社内トレーニングプログラムを
立ち上げる。

• 【経営企画】AI駆動型材料発見を推進するための大規模なデータ基盤構築と、オープンイノベーション戦略（
大学・スタートアップとの連携）を検討する。

• 【EV設計】リチウム電池新素材探索における教師なしMLの進展を注視し、将来的な電池性能向上を見据えたEV
設計の柔軟性を確保する。

troy-technical.jp 独自キュレーション。記事著作権は各原著作者に帰属。 | Gemini API + Claude | 2026-07-05
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#01 教師なしMLがリチウム電池新素材探索を加速、次元削減問題を克服

#02 IBM、サブ1nm「NanoStack」半導体技術を発表、AIチップ性能50%向上または消費電力70%
削減へ

#03 AI/ML活用で触媒設計と持続可能な化学プロセス開発が加速、CO2変換からポリマーリサイクル
まで応用拡大

#04 AI活用で金属有機材料設計を動的ネットワークへ拡張、自己駆動型ラボが合成加速

#05 AI駆動型自己駆動型ラボ、ローレンス・バークレー研究所のA-Labが材料発見を加速

#06 チャルマース工科大学、計算化学・材料研究で機械学習原子間ポテンシャルの自動訓練を強調

#07 ニューラルネットワーク原子間ポテンシャルにアンサンブル不確実性定量化を適用し、計算材料

科学を強化

#08 Google DeepMindとMeta主導、科学的発見を加速するAIツールとデータセットの厳選リスト公
開

#09 東北大学、AI駆動型デジタル触媒プラットフォーム「DigCat 4.0」を発表し触媒発見を加速

#10 エディンバラ大学、固溶体結晶の物性予測精度を向上させるネスト型結晶グラフニューラルネッ

トワークを開発

#11 シンガポール国立大学、エネルギー材料向けAIワークショップを2026年7月に開催し発見加速

#12 ノートルダム大学、データ中心型MLと基盤モデルでガス分離ポリマー膜の分子発見を推進

#13 東京科学大学、解釈可能なAIで材料特性予測のメカニズムを解明し、効率的な材料設計を実現

#14 MITの生成AIコンソーシアム、LLMのハルシネーション問題解決でバッテリー・半導体材料開発

を加速

#15 米国エネルギー省、AI駆動型自律ラボ推進でエネルギー・バイオテクノロジー分野の科学的発見
を加速

#16 ArXivに潜在遺伝的アルゴリズムが登場：結晶構造予測の効率を画期的に向上

#17 ArXivに基盤モデルとベイジアン最適化を統合した材料設計ワークフローが登場、計算コストを
削減

#18 米国エネルギー省、AIイノベーションエコシステムを推進し、自律型ラボを核とした研究を強化

#19 ArXivにLLM活用の自律型研究ループが登場、結晶グラフネットワークのバンドギャップ予測精
度が向上

#20 ACS誌に説明可能なAIの総説論文が登場、電気触媒・光触媒設計の透明性を向上

#21 Citrine InformaticsのAIが特殊化学品製造のレジリエンスを強化し、サプライチェーンリスクを

低減



#22 ACS誌に2D材料の構造表現に関する比較研究が登場、Dynamic Collision Fingerprintが有望

#23 リン酸カルシウム生体材料足場のデータ駆動型発見、材料インフォマティクスとMLクラスタリン
グで効率化

#24 MARVELプロジェクト、量子力学からAI駆動型材料発見へ12周年、計算科学を再構築

#25 ArXivに化学実験室用ヒューマノイドロボット向け初のベンチマーク「Labimus」が登場

#26 バークレー研究所、植物-微生物研究の再現性を高める自律型ラボ「EcoBOT」を開発

#27 Ca-Fe-Ni三元系で100 GPa超の新規高圧相Ca6FeNiを発見、基盤モデルが結晶構造予測を革新

#28 オークリッジ国立研究所、AIとオペレーション人材の融合で自律型科学の未来を推進

#29 BoschがAI推進を強化、Fetch.aiと連携しWeb3/AI技術開発のための分散型エコシステム構築

#30 ArXivに大規模マルチモーダルデータセット「MatSciFig」が登場、材料科学の視覚的記録を解放

#31 Hugging Faceにロボティクス向け自律型スキル発見システムASPIREが登場、実ロボットプログ
ラミングを効率化

#32 Saamaが「2026年AI Breakthrough Awards」受賞、AI駆動型プラットフォームでライフサイ
エンス開発を加速



#01 教師なしMLがリチウム電池新素材探索を加速、次元
削減問題を克服

概要

この研究は、機械学習における次元削減の課題を克服する、教師なし材料発見のため
の堅牢な統計的フレームワークを導入しました。最適埋め込み次元を決定することで
情報損失を抑制し、高次元の材料データからリチウムベースの新規候補材料の探索を

加速します。結晶情報ファイル（CIF）を数値記述子に特徴量化することで、ML実装
を可能にし、新材料開発のタイムラインを大幅に短縮する可能性を秘めています。

公開日 2026年06月25日  未公表研究  不明



詳細

主要成果

新しい研究により、教師なし機械学習（ML）を活用したリチウムベース電池の新素材
発見プロセスが大幅に加速され、従来の次元削減に伴う情報損失の問題が克服されまし
た。この堅牢な統計的フレームワークは、高次元の無機材料空間をより効率的に探索す
ることを可能にし、より優れた電池材料開発への道を開きます。

技術的詳細

このアプローチは、結晶情報ファイル（CIF）から抽出された構造データを直接、数値
記述子に変換してMLモデルに入力します。特に重要なのは、低次元埋め込みに依存せ
ず、データの固有の最適埋め込み次元を決定することで、情報損失を最小限に抑える点
です。これにより、モデルは材料の複雑な特性をより正確に捉え、既存のデータベース
に存在しないような、全く新しい材料候補を生成・特定することが可能になります。従
来の手法と比較して、材料探索の効率と精度が飛躍的に向上すると期待されています。

背景と業界文脈

リチウムイオン電池は、電気自動車や再生可能エネルギー貯蔵において不可欠ですが、
その性能向上とコスト削減には新素材の発見が不可欠です。しかし、伝統的な材料科学
の探索は時間とコストがかかり、試行錯誤に依存していました。マテリアルインフォマ
ティクス、特にMLの導入は、このボトルネックを解消する鍵として注目されていま
す。本研究は、特に教師なし学習を用いることで、人間の直感や既存の知識に縛られ
ず、真に革新的な材料空間を探索できる可能性を示しており、電池材料分野におけるAI

活用研究の新たな方向性を示すものです。

今後の展望

このフレームワークは、リチウム電池に限らず、他の機能性材料や合金、触媒など、幅
広い無機材料の発見に適用可能です。将来的には、この技術と自動化された実験設備
（自己駆動型ラボ）を組み合わせることで、新材料の設計から合成、特性評価までを完
全なクローズドループで実施し、研究開発のサイクルを劇的に短縮することが期待され
ます。これにより、エネルギー貯蔵、電子デバイス、航空宇宙などの分野で、画期的な
技術革新がもたらされるでしょう。



元記事: #

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)



#02 IBM、サブ1nm「NanoStack」半導体技術を発表、AI
チップ性能50%向上または消費電力70%削減へ

概要

IBMは、AIワークロード向けチップスケーリングを拡張するサブ1ナノメートルの
「NanoStack」半導体技術を発表しました。この研究デバイスは、垂直積層型3D統合
によりトランジスタ構造をスタックし、トランジスタ密度の向上と異なる材料の組み

合わせを可能にします。この革新は、従来の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する見込みです。

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



詳細

主要成果

IBMは、AIワークロードの性能を大幅に向上させる可能性を秘めた、サブ1ナノメートル
（nm）の「NanoStack」半導体技術を発表しました。この革新的なアーキテクチャは、
従来の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とい
う驚異的な効率改善を実現する設計目標を掲げています。

技術的詳細

NanoStack技術は、トランジスタ構造を垂直方向に積層するシーケンシャル3D統合を採
用しています。これにより、単位面積あたりのトランジスタ密度が飛躍的に向上し、チ
ップ内の回路がより複雑かつ密に配置できるようになります。さらに、個々の積層層内
で異なる材料を組み合わせるフレキシビリティを提供することで、従来の平面的な設計
では困難だった新しい機能や最適化が可能になります。この3D積層アプローチは、AIモ
デルの巨大な計算需要とメモリ帯域幅のボトルネックに対処するために不可欠であり、
次世代AIプロセッサの基盤となる技術です。

背景と業界文脈

半導体業界はムーアの法則の限界に直面しており、トランジスタの微細化だけでは性能
向上が難しくなっています。特にAIの進化は膨大な計算リソースを要求し、より高性能
かつ低消費電力のチップが求められています。IBMのNanoStackは、従来の微細化路線
とは異なる3D統合というアプローチで、この課題に挑んでいます。このような技術は、
NVIDIAやIntel、TSMCといった主要なチップメーカーも様々な形で研究開発を進めてお
り、半導体業界全体のAI向けチップ競争を加速させるものと見られます。



今後の展望

NanoStack技術は現在、研究段階のデバイスですが、そのポテンシャルは極めて大き
く、AIアクセラレータ、HPC（高性能計算）、データセンターのインフラストラクチャ
に革命をもたらす可能性があります。この技術が実用化されれば、より複雑なAIモデル
のリアルタイム処理、エッジAIデバイスのバッテリー寿命延長、データセンターの運用
コスト削減などに貢献し、AI技術の適用範囲をさらに拡大させることが期待されます。
IBMは、この技術を基盤として、将来の計算能力のリーダーシップを維持することを目
指しています。

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

with-nanostack

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

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


#03 AI/ML活用で触媒設計と持続可能な化学プロセス開発
が加速、CO2変換からポリマーリサイクルまで応用拡大

概要

人工知能（AI）と機械学習（ML）が、触媒設計と持続可能な化学プロセス開発を根本
的に変革しています。これらの技術は、予測モデリング、ハイスループットスクリー
ニング、およびメカニズム的洞察を通じて、新しい触媒の発見を加速させます。特に

CO2変換、メタン改質、水素生産、ポリマーリサイクル、光触媒などの分野で具体的
な応用が進んでおり、PHOTOREACやQMOFといった先進プラットフォームが実験段階
から実用化への橋渡しを担っています。この進展は、化学産業における効率と持続可

能性を劇的に向上させる可能性を秘めています。

公開日 2026年07月02日  MDPI  スイス



詳細

主要成果

本研究は、人工知能（AI）と機械学習（ML）の統合が、触媒設計と持続可能な化学プ
ロセス開発をどのように革新しているかを詳細に示しています。特に、CO2変換、メタ
ン改質、水素生産、ポリマーリサイクル、および光触媒作用といった多様な分野におい
て、これらの技術が新たな触媒の発見と最適化を劇的に加速させていることが明らかに
なりました。

技術・臨床詳細

AIおよびMLは、複雑な化学空間における予測モデリング、ハイスループットスクリー
ニング、および原子レベルでのメカニズム的洞察を提供することで、従来の試行錯誤型
のアプローチを凌駕します。具体的には、DFT計算、実験データ、および化学文献から
得られた大量のデータを活用し、触媒活性、選択性、安定性を予測するモデルが構築さ
れています。これにより、数千から数百万に及ぶ候補材料の中から、有望なものを効率
的に特定することが可能です。

予測モデリングとハイスループットスクリーニング: AIモデルは、特定の反応条件下
での触媒性能を高い精度で予測し、実験コストと時間を大幅に削減します。これによ
り、従来の実験手法では不可能だった速度での材料探索が実現されています。

メカニズム的洞察の獲得: MLモデルは、触媒反応の原子スケールでの詳細なメカニズ
ムを解明し、より合理的な触媒設計のための新たな指針を提供します。これは、触媒
の活性サイトや反応経路の最適化に不可欠です。

主要な応用分野:

CO2変換: 大気中のCO2を価値ある化学製品や燃料に変換する高効率触媒の設計。

メタン改質および水素生産: クリーンエネルギー源としての水素製造効率の向上。

ポリマーリサイクル: 廃棄物プラスチックのアップサイクルを可能にする触媒の開
発。

光触媒: 太陽光を利用した水分解や汚染物質分解などの環境技術への応用。



プラットフォームの活用: PHOTOREAC、QMOF、PhotoCatDBなどのデータ駆動型プ
ラットフォームは、AI/MLモデルの訓練データを提供し、実験結果と計算予測を結び
つけることで、研究から実用化への橋渡しを促進しています。これらのプラットフォ
ームは、研究者間のデータ共有と協力を可能にし、材料発見の「サイロ化」を解消す
る役割も果たしています。

背景・業界文脈

化学産業、特に触媒開発の分野は、環境負荷の低減と資源効率の向上が強く求められて
います。従来の触媒開発は時間とコストがかかるプロセスであり、新たなブレークスル
ーが困難でした。AIとMLの導入は、この課題に対する強力な解決策を提供し、より持
続可能で経済的な化学プロセスの実現を可能にします。この技術は、グリーンケミスト
リーの推進と循環型経済への移行において不可欠な役割を果たすと期待されています。

今後の展望

AIとMLが触媒設計の標準ツールとなることで、今後数年間で、より多くの革新的な触
媒が発見されると予測されます。特に、自律型ラボシステムとの統合により、材料発見
のサイクルはさらに短縮され、これまでにない速度で新しい化学反応や材料が開発され
るでしょう。これにより、エネルギー貯蔵、環境修復、医薬品製造など、幅広い産業分
野に大きな影響を与えることが期待されます。

元記事: https://www.mdpi.com/2227-9717/14/12/1866

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.mdpi.com/2227-9717/14/12/1866


#04 AI活用で金属有機材料設計を動的ネットワークへ拡
張、自己駆動型ラボが合成加速

概要

AIを用いた金属有機材料（MOM）設計は、従来の結晶性MOFから、金属-ポリフェノ
ールネットワーク（MPN）のような動的配位ネットワークへと応用範囲を広げること
が提案されています。この新たなアプローチは、プロセス認識型、界面感受型、機能

指向型のAI戦略を統合し、機械学習、マルチモーダル特性評価、アクティブラーニン
グ、クローズドループ実験によって動的ネットワークの最適化を目指します。これに
より、MOFやMPNの合成およびスクリーニングプロセスが大幅に加速され、材料科学

における革新的な進展が期待されます。本研究は、AIが複雑な材料システム設計にも
たらす可能性を提示し、次世代材料開発の道を拓くものです。

公開日 2026年06月30日  MDPI  国際



詳細

主要成果

本展望論文は、人工知能（AI）を活用することで金属有機材料（MOM）の設計を、従
来の固定された結晶構造を持つ金属有機フレームワーク（MOF）から、より柔軟で環境
応答性のある動的配位ネットワーク（例：金属-ポリフェノールネットワーク、MPN）
へと拡張する新しいパラダイムを提唱しています。このアプローチにより、特定の機能
を持つMOMの効率的な発見と最適化が期待されます。

技術・臨床詳細

提案されているAIアプローチは、プロセス認識型、界面感受型、機能指向型の3つの要
素を統合します。プロセス認識型AIは、合成経路や条件が材料特性に与える影響を学習
し、界面感受型AIは、材料と環境間の相互作用を理解し、設計に反映させます。機能指
向型AIは、特定の性能目標（例：触媒活性、ガス吸着能力）を達成するための構造的特
徴を予測します。

機械学習の活用: 大量の実験データと計算データを解析し、材料組成、構造、特性間
の複雑な関係をモデル化します。

マルチモーダル特性評価: 光学、電気、機械的、化学的特性を多角的に評価し、AIモ
デルの精度と信頼性を高めます。

アクティブラーニングとクローズドループ実験: AIが次に実施すべき最適な実験を提
案し、その結果から学習することで、材料開発サイクルを自律的に、かつ継続的に最
適化します。これにより、研究者は試行錯誤の回数を大幅に削減できます。

特に、自己駆動型ラボの導入は、MOFおよびMPNの合成とスクリーニングを自動化
し、発見プロセスを飛躍的に加速させる可能性を秘めています。これは、材料のライブ
ラリ合成から評価までを一貫して自動化し、AIがリアルタイムでデータを解析し、次の
実験ステップを決定するシステムです。

背景・業界文脈

MOFやMPNのような配位ネットワーク材料は、ガス貯蔵・分離、触媒、センサー、薬
物送達など、多岐にわたる応用が期待されています。しかし、これらの材料の設計空間
は膨大であり、従来の試行錯誤的な手法では効率的な発見が困難でした。AIと機械学習
の進化は、この課題を克服し、新しい材料を迅速に探索・最適化するための強力なツー
ルを提供します。



今後の展望

このAIガイドによるMOM設計の拡張は、材料科学に革命をもたらす可能性を秘めてい
ます。より複雑な動的ネットワークの設計、合成、特性評価を自動化することで、これ
まで到達できなかった性能を持つ新材料の発見が加速されるでしょう。将来的には、エ
ネルギー、環境、医療といった様々な分野で、カスタマイズされた高性能材料の提供に
貢献することが期待されます。

元記事: https://www.mdpi.com/3042-6723/1/3/10

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.mdpi.com/3042-6723/1/3/10


#05 AI駆動型自己駆動型ラボ、ローレンス・バークレー研
究所のA-Labが材料発見を加速

概要

自己駆動型ラボは、実験を自律的に実行し、成功・失敗の両方から学習することで、
材料科学の発見プロセスを根本的に変革しています。ローレンス・バークレー国立研
究所のA-Labは、合成の失敗を自動的に補正し、最適なレシピへと調整するクローズド

ループシステムとして注目されています。このシステムは、機械学習とロボティクス
を統合し、無機材料の発見を飛躍的に加速させる可能性を秘めています。トロント大
学のAcceleration Consortiumは、この技術をさらに発展させ、多岐にわたる科学分野

を横断する自己駆動型ラボのネットワークを構築しています。

公開日 2026年06月26日  TheSequence  アメリカ



詳細

主要成果

自己駆動型ラボ（Self-Driving Labs, SDL）は、実験の自律的な実行と、成功および失敗
の両方の結果からの継続的な学習を通じて、科学的発見の効率を劇的に向上させる技術
として注目されています。ローレンス・バークレー国立研究所のA-Labは、このコンセ
プトを具現化する代表例であり、無機材料の合成において失敗を自動的に認識し、実験
レシピを最適化するクローズドループシステムを構築しています。

技術・臨床詳細

A-Labは、AIとロボティクスを高度に統合したシステムです。具体的には、以下の主要
な要素で構成されています。

自律的実験実行: ロボットシステムが事前にプログラムされた、またはAIによって最
適化された手順に従って、材料合成や特性評価の実験を自動で実施します。これによ
り、人間の介入なしに24時間体制での実験が可能となり、実験スループットが飛躍
的に向上します。

機械学習による学習と最適化: 各実験の結果（成功、失敗、予期せぬ挙動など）はリ
アルタイムでAIモデルにフィードバックされます。AIはこれらのデータから学習し、
次の実験条件を最適化したり、合成レシピを自動的に調整したりします。特にA-Lab

では、無機材料合成における失敗モードを特定し、その失敗を回避するための新たな
条件を提案する能力が強調されています。

クローズドループシステム: 材料の予測、合成、特性評価、そしてデータ解析と次の
実験計画までの一連のプロセスがAIによって自律的に連携します。これにより、発見
サイクル全体が加速され、人間の専門家が設定した目標に効率的に到達できるように
なります。

トロント大学のAcceleration Consortiumは、この自己駆動型ラボの概念をさらに発展さ
せ、物理学、化学、生物学など多様な科学分野を統合するネットワーク型のSDLエコシ
ステムを構築しています。これにより、単一のラボに留まらず、広範な科学課題に対す
る応用が期待されています。



背景・業界文脈

従来の材料発見プロセスは、仮説設定、実験設計、実験実施、データ解析といった段階
に分かれ、人間の専門知識と経験に大きく依存していました。このプロセスは時間とコ
ストがかかり、発見の速度を制限していました。AIとロボティクス、特に自己駆動型ラ
ボの登場は、このボトルネックを解消し、より迅速で効率的な材料探索を可能にしま
す。これにより、エネルギー、環境、医療、エレクトロニクスなどの分野で、新しい高
性能材料の発見が加速されることが期待されます。

今後の展望

自己駆動型ラボの普及は、科学研究の方法論そのものを変革する可能性を秘めていま
す。研究者は、反復的な実験作業から解放され、より高度な問題設定や概念設計に注力
できるようになるでしょう。今後は、さらに複雑な材料システムや未知の現象の探索、
さらには科学的発見の「自動化」へと進化していくことが予想されます。この技術は、
新薬開発から先端材料の創出に至るまで、幅広い産業分野に計り知れない影響を与える
でしょう。

元記事: https://thesequence.substack.com/p/the-sequence-opinion-884-self-driving

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://thesequence.substack.com/p/the-sequence-opinion-884-self-driving


#06 チャルマース工科大学、計算化学・材料研究で機械学
習原子間ポテンシャルの自動訓練を強調

概要

チャルマース工科大学のAI4Scienceセミナーでは、計算化学および材料研究における
機械学習（ML）の革新的な役割が強調されました。特に、分子特性化とML原子間ポ
テンシャルに焦点を当て、高精度かつ効率的なシミュレーションの可能性が示されま

した。セミナーでは、ML原子間ポテンシャルの自動トレーニングパイプラインの重要
性と、大規模で高品質な材料データベースの構築が次世代材料科学の基盤となること
が指摘されています。このアプローチは、量子化学計算の計算コストを大幅に削減し

つつ、精度を維持する画期的な進歩です。

公開日 2026年06月25日  Chalmers University of Technology (AIMLeNS)  スウェーデン



詳細

主要成果

チャルマース工科大学で開催されたAI4Scienceセミナーでは、計算化学および材料研究
分野における機械学習（ML）の変革的な影響が主要なテーマとして取り上げられまし
た。特に、分子特性化とML原子間ポテンシャルの開発が強調され、これらの技術が材
料シミュレーションの精度と効率を劇的に向上させる可能性が示されました。

技術・臨床詳細

セミナーでは、ML原子間ポテンシャルの自動トレーニングパイプライン（例：
autoplex）の重要性が繰り返し強調されました。従来の原子間ポテンシャルは経験的な
モデルに基づいており、その精度と汎用性には限界がありました。しかし、機械学習を
活用することで、量子化学計算（第一原理計算）から得られる高精度なエネルギーと力
場データを学習し、より正確で汎用性の高い原子間ポテンシャルを構築できるようにな
ります。

ML原子間ポテンシャルの自動トレーニング: autoplexのようなパイプラインは、大量
の第一原理計算データから自動的にML原子間ポテンシャルを構築し、検証します。
これにより、手動でのモデル調整にかかる時間と労力を大幅に削減できます。

大規模・高品質な材料データベース: MLモデルの性能は、その訓練に使用されるデー
タの質と量に大きく依存します。そのため、生成モデルによって拡張されたものを含
む、大規模で高品質な材料データベースの構築が、ML原子間ポテンシャルの信頼性
と汎用性を高める上で不可欠であるとされました。

分子特性化の効率化: MLモデルは、新しい分子の電子構造、熱力学的特性、反応性な
どを、従来の量子化学計算よりもはるかに高速に予測できます。これにより、新材料
や新薬のスクリーニングプロセスが加速されます。

このセミナーには、量子化学、機械学習、凝縮物質物理学の分野の専門家が登壇し、こ
れらの最先端技術がどのように融合して科学的発見を加速させるかについて議論が交わ
されました。



背景・業界文脈

計算材料科学では、高精度な量子化学計算は膨大な計算リソースと時間を必要とし、大
規模システムや長時間のダイナミクスのシミュレーションには限界がありました。ML

原子間ポテンシャルは、この計算コストの問題を解決し、第一原理計算に匹敵する精度
を保ちながら、はるかに高速なシミュレーションを可能にします。これは、新材料の探
索、欠陥の挙動解析、材料の耐久性予測など、多岐にわたる研究分野で大きな影響を及
ぼします。

今後の展望

ML原子間ポテンシャルの自動トレーニングと大規模データベースの構築は、計算材料
科学の新たな標準となるでしょう。これにより、研究者はより複雑な材料システムの挙
動を予測し、これまで不可能だったスケールでのシミュレーションが可能になります。
将来的には、エネルギー貯蔵、触媒設計、半導体材料開発、バイオマテリアルといった
分野において、ML駆動型シミュレーションが新材料発見の主要なエンジンとなり、産
業界における製品開発サイクルを短縮する重要な役割を果たすことが期待されます。

元記事: https://psolsson.github.io/AI4ScienceSeminar

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://psolsson.github.io/AI4ScienceSeminar


#07 ニューラルネットワーク原子間ポテンシャルにアンサ
ンブル不確実性定量化を適用し、計算材料科学を強化

概要

ニューラルネットワーク原子間ポテンシャル（NNIP）のアンサンブルベースの不確実
性定量化手法に関する比較研究が発表され、その性能が詳細に評価されました。この
研究は、計算コストの高い第一原理手法に代わる、ロバストな機械学習原子間ポテン

シャル（MLIP）の開発を目指しています。カーボンデータセットに焦点を当てること
で、NNIPが分布内・分布外の両シナリオで高い信頼性を提供できる可能性を示し、計
算材料科学の精度と効率を大幅に向上させる道を開きます。これにより、新材料の設

計と発見が加速されることが期待されます。

公開日 2026年07月01日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

arXivで公開されたプレプリントは、ニューラルネットワーク原子間ポテンシャル
（NNIP）の信頼性を向上させるため、アンサンブルベースの不確実性定量化手法を比
較研究し、その性能を詳細に評価しました。この研究は、計算コストの高い第一原理計
算の強力な代替手段として、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）のロバスト性を確立
することを目的としています。

技術・臨床詳細

研究では、複数のアンサンブルベースの不確実性定量化手法がNNIPに適用され、その
性能がカーボンデータセットを用いて評価されました。不確実性定量化は、MLIPの予測
がどれほど信頼できるかを示す上で極めて重要です。特に、モデルが訓練されたデータ
分布内（in-distribution）のシナリオと、訓練データとは異なる新しい原子配置や環境
（out-of-distribution）のシナリオの両方で、各手法の有効性が分析されました。

アンサンブル手法の適用: 複数のNNIPモデルを訓練し、それらの予測のばらつきから
不確実性を推定します。例えば、Bootstrap Aggregating (Bagging)やDropoutなどの
手法が考えられます。

カーボンデータセットでの評価: 炭素材料は構造の多様性が高く、さまざまな結合状
態や環境を持つため、MLIPの汎用性とロバスト性を評価するのに適しています。こ
のデータセットでの評価を通じて、手法の信頼性が検証されました。

分布内・分布外シナリオでの性能: MLIPが既存のデータ範囲内で正確であるだけでな
く、新たな未知の材料や条件においても信頼できる予測を提供できることが、実用化
において重要です。本研究は、この課題に対する進歩を示しました。

このアプローチは、計算材料科学において、MLIPが従来の第一原理計算に代わる強力な
ツールとなり得ることを明確に示唆しています。第一原理計算は高精度ですが、計算コ
ストが膨大であるため、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。NNIPと不確実性定量化の組み合わせは、このギャップを埋めるものです。



背景・業界文脈

材料科学分野では、新しい材料の探索と設計において、原子レベルでの正確なシミュレ
ーションが不可欠です。しかし、高精度なシミュレーションは計算資源を大量に消費す
るため、探索空間を十分にカバーすることが困難でした。MLIPは、第一原理計算の精度
を保ちつつ、計算効率を大幅に向上させることで、このボトルネックを解消する可能性
を秘めています。不確実性定量化は、MLIPの予測にどの程度の信頼を置けるかを示すこ
とで、誤った予測に基づく非効率な実験を避け、研究の効率を高めます。

今後の展望

この研究で示された不確実性定量化手法の進歩は、MLIPの信頼性と実用性を飛躍的に高
めるものです。これにより、計算材料科学者は、より自信を持ってMLIPを大規模な材料
探索や最適化に活用できるようになります。将来的には、エネルギー材料、触媒、半導
体など、多岐にわたる応用分野で、AI駆動型の材料設計が加速され、新製品開発のサイ
クル短縮に貢献することが期待されます。

元記事: https://arxiv.org/html/2508.06456v2

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2508.06456v2


#08 Google DeepMindとMeta主導、科学的発見を加速す
るAIツールとデータセットの厳選リスト公開

概要

GitHubリポジトリ「awesome-ai-for-science」が公開され、物理学、化学、生物学、材
料科学など幅広い分野で科学的発見を加速するAIツール、ライブラリ、論文、データ
セット、フレームワークが厳選されて紹介されています。Google DeepMindのGNoME

による結晶構造探索やMetaのFAIRChemによる材料・化学分野の進歩が特に強調され
ています。このリポジトリは、科学研究におけるAIの活用を促進し、研究者間の知識
共有と協力を支援する重要なリソースとなります。また、科学LLM、自己駆動型ラ

ボ、不確実性定量化に関する包括的な調査も含まれており、広範なAI応用に光を当て
ています。

公開日 2026年07月01日  GitHub  アメリカ



詳細

主要成果

GitHub上で公開された「awesome-ai-for-science」リポジトリは、科学分野におけるAI

の活用を促進することを目的とした、厳選されたAIツール、ライブラリ、論文、データ
セット、フレームワークの包括的なリストを提供しています。このリソースは、物理
学、化学、生物学、材料科学といった多岐にわたる科学的発見を加速するための重要な
指針となるものです。

技術・臨床詳細

このリポジトリは、AIが科学研究にどのように貢献しているかを示す具体的な事例を多
数含んでいます。特に注目すべきは以下の点です。

Google DeepMindのGNoME: Google DeepMindが開発したGraph Networks for

Materials Exploration（GNoME）は、結晶構造予測において画期的な成果を上げてい
ます。GNoMEは機械学習とグラフニューラルネットワークを組み合わせることで、
安定した無機化合物の新しい結晶構造を効率的に探索し、従来の計算手法では発見が
困難だった数多くの新規材料候補を提案しています。

MetaのFAIRChem: MetaのFundamental AI Research (FAIR) チームによるFAIRChem
は、材料と化学の分野におけるAIの進歩を加速させるための基盤を提供します。これ
には、大規模な化学データセット、分子モデリングツール、生成モデルなどが含ま
れ、新しい分子や材料の設計・合成を支援します。

科学LLM（大規模言語モデル）: 科学論文の解析、仮説生成、実験計画の補助など、
科学研究における言語モデルの応用に関する情報も豊富に提供されています。これに
より、研究者は膨大な文献情報から効率的に知識を抽出し、新たな知見を得ることが
できます。

自己駆動型ラボと不確実性定量化: ロボットとAIが連携して実験を自律的に実施し、
結果から学習する自己駆動型ラボに関するリソースや、AIモデルの予測の信頼性を評
価する不確実性定量化に関する研究も含まれています。これらは、AIが実際の実験プ
ロセスをどのように変革し、より信頼性の高い科学的発見を導くかを示すものです。



背景・業界文脈

科学研究はデータ量の爆発的な増加と複雑な問題への対処に直面しており、AIはこれら
の課題を克服するための強力なツールとして期待されています。特に材料科学では、新
規材料の探索空間が広大であるため、AIによる効率的な探索と予測が不可欠です。この
GitHubリポジトリのような知識共有プラットフォームは、研究者が最先端のAI技術を自
身の研究に導入するための障壁を下げ、分野全体の進歩を加速させる上で重要な役割を
果たします。

今後の展望

「awesome-ai-for-science」リポジトリの登場は、AI for Scienceコミュニティの活性化
に貢献し、研究者間の協力をさらに深めるでしょう。この厳選されたリストは、AI技術
を科学的発見に適用するためのベストプラクティスと最新の進歩を網羅しており、次世
代の科学者やエンジニアがAIを活用した研究を始めるための貴重な出発点となります。
今後、リストがさらに拡充され、材料科学だけでなく、生物学、物理学、環境科学な
ど、あらゆる分野でのAIによるブレークスルーが加速されることが期待されます。

元記事: https://github.com/ai-boost/awesome-ai-for-science

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://github.com/ai-boost/awesome-ai-for-science


#09 東北大学、AI駆動型デジタル触媒プラットフォーム
「DigCat 4.0」を発表し触媒発見を加速

概要

東北大学の研究者らは、AIを活用したデジタル触媒プラットフォーム「DigCat 4.0」を
発表し、触媒発見の新たな時代を拓きました。このプラットフォームは、実験デー
タ、理論計算、科学文献を統合し、キュレーションされた相互運用可能なデータと機

械学習ツールを提供することで、触媒開発サイクルを大幅に加速します。将来的に
は、自動実験とロボットラボを備えたクローズドループ発見システムを組み込むこと
で、発見プロセスをさらに自律化する計画です。この革新的なアプローチは、持続可

能な社会の実現に向けた触媒技術の発展に大きく貢献する可能性を秘めています。

公開日 2026年06月30日  東北大学  日本



詳細

主要成果

東北大学の研究チームは、人工知能（AI）を活用したデジタル触媒プラットフォーム
「DigCat 4.0」を発表しました。このプラットフォームは、実験データ、理論計算結
果、そして膨大な科学文献から得られた情報を統合し、触媒発見プロセスを飛躍的に加
速させることを目指しています。DigCat 4.0は、キュレーションされた相互運用可能な
データと、高度な機械学習ツールを提供することで、新しい触媒材料の設計、スクリー
ニング、最適化を効率化します。

技術・臨床詳細

DigCat 4.0は、以下の主要な機能と技術的特徴を備えています。

データ統合とキュレーション: プラットフォームは、多種多様な触媒関連データを一
元的に管理します。これには、実験室で生成されたデータ、量子化学計算や分子動力
学シミュレーションによる理論計算データ、そして既存の科学文献から抽出された知
見が含まれます。これらのデータは、機械学習モデルが利用しやすいように標準化さ
れ、キュレーションされています。

相互運用可能なデータフレームワーク: 異なるソースからのデータがシームレスに連
携できるように設計されており、触媒の性能と構造、反応メカニズムとの関係性を包
括的に解析することを可能にします。これにより、データのサイロ化を防ぎ、より深
い洞察を導き出します。

機械学習ツールキット: 高度な機械学習アルゴリズムが組み込まれており、新規触媒
候補の性能予測、反応経路の最適化、さらには逆設計（望ましい特性から触媒構造を
設計）を支援します。これにより、従来の試行錯誤的なアプローチに比べて、はるか
に効率的な探索が可能になります。

今後のバージョンでは、DigCat 4.0に自動実験機能とロボットラボが組み込まれる予定
です。これにより、AIが触媒設計の仮説を立て、ロボットがその仮説に基づいて実験を
実行し、結果を自動的に解析してAIにフィードバックするという、完全に自律的なクロ
ーズドループ発見システムが実現します。このシステムは、触媒開発の時間を劇的に短
縮し、人間の研究者がより高度な課題に集中できる環境を提供します。



背景・業界文脈

触媒は、化学産業、エネルギー変換、環境浄化など、現代社会の多くの分野で不可欠な
役割を担っています。しかし、新しい高性能触媒の発見と開発は、依然として時間とコ
ストのかかるプロセスです。AIとマテリアルインフォマティクスの進展は、この課題を
克服するための強力な手段を提供します。DigCat 4.0のようなデジタルプラットフォー
ムは、触媒研究の効率を向上させ、持続可能な社会に必要な革新的な触媒技術の創出を
加速する鍵となります。

今後の展望

DigCat 4.0は、触媒科学におけるAI駆動型研究のフロントランナーとなることが期待さ
れています。このプラットフォームの進化は、より環境に優しく、高効率な化学プロセ
ス、燃料電池やバッテリーなどの次世代エネルギーデバイス、そしてCO2回収技術な
ど、幅広い分野でのブレークスルーを可能にするでしょう。特に、クローズドループシ
ステムの実現は、触媒開発の未来を大きく変え、産業界における新製品開発サイクルを
短縮し、より競争力のある技術を市場に投入する上で重要な役割を果たすと見られてい
ます。

元記事:

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

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

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


#10 エディンバラ大学、固溶体結晶の物性予測精度を向上
させるネスト型結晶グラフニューラルネットワークを開発

概要

エディンバラ大学の研究者らは、化学的に複雑な固溶体結晶の物性予測精度を大幅に
向上させる「Solid Solution Nested Graph Neural Network (SSNGNN)」を開発しまし
た。SSNGNNは、組成情報と構造情報をネスト型グラフアーキテクチャを通じて階層

的に統合することで、従来の幾何学的ディープラーニングモデルを上回る性能を発揮
します。この画期的なフレームワークは、局所的な無秩序とグローバルな結晶トポロ
ジーを結びつけることで、複雑な材料の設計において機械学習をよりスケーラブルに

活用する道を開き、新材料開発を加速する可能性を秘めています。

公開日 2026年06月27日  Edinburgh Research Explorer  イギリス



詳細

主要成果

エディンバラ大学の研究チームは、化学的に複雑な固溶体結晶の物性予測に特化した汎
用フレームワーク「Solid Solution Nested Graph Neural Network（SSNGNN）」を開発
しました。このモデルは、組成情報と構造情報をネスト型のグラフアーキテクチャを通
じて階層的に統合することで、既存の幾何学的ディープラーニングモデルを凌駕する予
測性能を実現しました。

技術・臨床詳細

SSNGNNの主要な技術革新は、固溶体の複雑な構造的特徴を捉える能力にあります。固
溶体は、異なる元素が結晶格子中に不規則に配置されるため、局所的な構造が無秩序に
なりやすく、その物性予測は困難でした。SSNGNNは、以下の特徴によりこの課題を克
服します。

ネスト型グラフアーキテクチャ: SSNGNNは、原子レベルの局所的な情報と、結晶格
子全体のグローバルな情報を異なる階層のグラフ構造で表現します。これにより、
個々の原子の環境変化と、それが結晶全体に与える影響を同時にモデル化できます。
例えば、ある原子の周りの組成や結合の変化が、遠隔の原子の電子状態やフォノン特
性にどのように影響するかをより正確に捉えることが可能です。

組成情報と構造情報の統合: 従来のモデルでは、組成情報と構造情報を別々に扱う
か、単純に結合させていました。SSNGNNは、これらをネストされたグラフ内で密接
に相互作用させることで、より洗練された特徴表現を学習します。これにより、固溶
体における原子の置換、欠陥、局所歪みといった微妙な構造的特徴が、物性に及ぼす
影響を精密に予測できるようになります。

既存モデルを超える性能: SSNGNNは、固溶体結晶のバンドギャップ、弾性率、熱伝
導率など、多様な物性予測タスクにおいて、GNNベースの既存モデルと比較して高
い精度を示しました。これは、特に化学的に複雑なシステムにおいて、SSNGNNが局
所的な無秩序とグローバルな結晶トポロジー間の重要な関係性を効果的に学習できる
ことを示しています。

このアプローチは、材料設計における機械学習のスケーラブルなパラダイムを提供し、
より高速かつ正確な新材料探索の基盤を築きます。特に、高機能合金、熱電材料、半導
体など、固溶体が重要な役割を果たす材料群の開発に貢献します。



背景・業界文脈

新材料の発見と開発は、持続可能なエネルギー、高性能エレクトロニクス、先進医療な
どの分野で不可欠です。固溶体は、広範囲の特性を持つため非常に魅力的ですが、その
複雑な構造と物性の関係を予測することは大きな課題でした。機械学習、特にグラフニ
ューラルネットワーク（GNN）は、材料の構造を直接入力として利用できるため、この
分野で急速に注目を集めています。SSNGNNの登場は、GNNが固溶体のような複雑な材
料システムにも適用できる可能性を広げ、材料インフォマティクスをさらに前進させま
す。

今後の展望

SSNGNNの登場は、固溶体結晶の設計と最適化に新たな道を開きます。このフレームワ
ークは、高性能な機能性材料（例：高温超伝導体、高効率触媒）の発見を加速し、計算
材料科学のフロンティアを拡大するでしょう。今後、SSNGNNのさらなる汎用化と、多
様な材料系への適用が期待されます。また、自己駆動型ラボのような自動化された実験
システムと統合されることで、発見サイクルがさらに短縮され、化学的に複雑な新材料
の市場投入が加速される可能性があります。

元記事: https://www.pure.ed.ac.uk/ws/files/586167578/manuscript-NCS.pdf

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.pure.ed.ac.uk/ws/files/586167578/manuscript-NCS.pdf


#11 シンガポール国立大学、エネルギー材料向けAIワーク
ショップを2026年7月に開催し発見加速

概要

シンガポール国立大学（NUS）は、ソリッドステートイオニクス会議2026と併催で
「AI for Energy Materials」ワークショップを2026年7月10日に開催します。このワー
クショップでは、材料インフォマティクスとAIの主要研究者が集結し、エネルギー材

料発見を加速するための最新技術と課題に焦点を当てます。特に、電解質用の機械学
習力場開発、物性予測のためのグラフニューラルネットワーク設計、アクティブラー
ニングによる実験ワークフロー最適化が議論の対象となります。アジア地域の材料科

学におけるAIの応用を推進する重要な機会となります。

公開日 2026年07月10日  National University of Singapore (NUS)  シンガポール



詳細

主要成果

シンガポール国立大学（NUS）は、2026年7月10日に開催されるソリッドステートイオ
ニクス会議（SSI-25）と併催で、「AI for Energy Materials」ワークショップを開催しま
す。このイベントでは、材料インフォマティクスおよび人工知能（AI）分野の著名な研
究者が一堂に会し、エネルギー材料の発見と開発を加速するための最新の進歩と戦略に
ついて議論します。

技術・臨床詳細

ワークショップのプログラムは、エネルギー材料科学におけるAIの応用に関する複数の
主要なテーマに焦点を当てています。

電解質用の機械学習力場開発: 電解質はバッテリーや燃料電池の性能を左右する重要
な材料であり、その分子動力学シミュレーションには高精度な力場が必要です。機械
学習（ML）を用いて力場を開発することで、第一原理計算に匹敵する精度を保ちつ
つ、はるかに高速なシミュレーションが可能になり、新しい電解質候補の探索が加速
されます。

物性予測のためのグラフニューラルネットワーク（GNN）設計: GNNは、材料の原
子構造をグラフとして表現し、その構造から直接物性を予測できる強力なツールで
す。ワークショップでは、特にエネルギー材料（例：電極材料、触媒）のバンドギャ
ップ、イオン伝導度、安定性などの物性を正確に予測するためのGNNアーキテクチ
ャの設計に関する議論が中心となります。

アクティブラーニングによる実験ワークフロー最適化: アクティブラーニングは、AI
が最も情報量の多い実験を提案し、その結果から学習することで、材料探索の効率を
最大化する手法です。これにより、実験の試行回数を最小限に抑えつつ、最適なエネ
ルギー材料組成や合成条件を迅速に特定することが可能になります。

このワークショップは、これらの最先端技術がどのようにエネルギー材料の設計、合
成、特性評価のプロセスを変革し、次世代のクリーンエネルギー技術の実現に貢献する
かを探る場となります。



背景・業界文脈

クリーンエネルギー技術の発展は、気候変動対策と持続可能な社会の実現に不可欠で
す。しかし、高性能なエネルギー材料の発見と開発は、依然として時間とコストのかか
るプロセスです。材料インフォマティクスとAIは、膨大な候補材料空間を効率的に探索
し、有望な材料を迅速に特定するための強力なツールとして浮上しています。特に、東
南アジア地域は再生可能エネルギーの導入とクリーン技術の革新において大きな潜在力
を秘めており、このようなワークショップは地域の研究開発能力を強化する上で重要で
す。

今後の展望

NUSのワークショップは、エネルギー材料分野におけるAIの応用をさらに推進するため
の重要なプラットフォームとなるでしょう。議論された研究成果や技術的進歩は、バッ
テリー、燃料電池、太陽電池、熱電変換材料など、幅広いエネルギー材料の開発を加速
させることが期待されます。国際的な協力と知識共有を通じて、より効率的で持続可能
なエネルギーソリューションが生まれる道筋が描かれるでしょう。これにより、産業界
はより競争力のある製品を市場に投入し、グローバルなエネルギー転換に貢献すること
が可能になります。

元記事: http://ssi-25.org/wp-content/uploads/2026/05/NUS_Workshop_on_AI_for_Energy_Materials-

10th-July-2026.pdf

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

http://ssi-25.org/wp-content/uploads/2026/05/NUS_Workshop_on_AI_for_Energy_Materials-10th-July-2026.pdf
http://ssi-25.org/wp-content/uploads/2026/05/NUS_Workshop_on_AI_for_Energy_Materials-10th-July-2026.pdf


#12 ノートルダム大学、データ中心型MLと基盤モデルで
ガス分離ポリマー膜の分子発見を推進

概要

ノートルダム大学の博士論文は、データ中心型機械学習と基盤モデルを活用し、特に
ガス分離用ポリマー膜などの分子発見を加速する新たなアプローチを提示していま
す。この研究は、分子特性予測のためのグラフ学習と、望ましい特性から分子構造を

逆設計するGraph Diffusion Transformersの開発における画期的な進歩を詳述していま
す。包括的な分子AIワークフローにデータ、モデル、合成計画、ソフトウェア、ベン
チマーク、実験を統合することで、効率的かつスケーラブルな分子設計の実現を目指

しています。

公開日 2026年07月02日  University of Notre Dame (Curate ND)  アメリカ



詳細

主要成果

ノートルダム大学で発表された博士論文は、データ中心型機械学習（ML）と基盤モデ
ルが分子発見に与える影響に焦点を当て、特にガス分離用ポリマー膜の設計と最適化に
おける新しいアプローチを提示しています。この研究は、分子特性予測におけるグラフ
学習の進展と、逆設計のためのGraph Diffusion Transformers（GDT）の開発という、二
つの主要なブレークスルーを詳述しています。

技術・臨床詳細

論文の中心となる技術は、分子構造と特性の複雑な関係を解明し、新しい分子を設計す
るための高度なAIモデルにあります。

データ中心型MLの採用: モデルの性能を最大化するためには、高品質で多様なデー
タが不可欠です。本研究は、データの収集、キュレーション、前処理、増強に重点を
置き、MLモデルがより信頼性の高い予測を行えるようにします。

分子特性予測のためのグラフ学習: 分子をグラフ構造として表現し、グラフニューラ
ルネットワーク（GNN）を用いてその物理的・化学的特性（例：ガス透過性、選択
性、安定性）を予測します。GNNは、原子間の結合や空間的な関係性を直接的にモ
デル化できるため、分子の複雑な構造的特徴を効率的に捉えることができます。

逆設計のためのGraph Diffusion Transformers（GDT）の開発: これまでのMLアプロ
ーチは、与えられた分子の特性を予測する順方向設計が主流でした。しかし、本研究
は、望ましい特性（例：特定のガスに対する高い選択性）を入力として、その特性を
持つ新しい分子構造を生成する逆設計タスクに焦点を当てています。GDTは、拡散モ
デルとTransformerアーキテクチャを組み合わせることで、広大な分子設計空間を効
率的に探索し、革新的な分子構造を生成する能力を持っています。

この研究は、データ、モデル、合成計画、ソフトウェア、ベンチマーク、実験という分
子発見の全フェーズを包括的なAIワークフローに統合することを強調しています。これ
により、各段階が連携し、発見サイクル全体が効率化されます。特に、ガス分離用ポリ
マー膜への応用は、二酸化炭素回収や水素精製といったエネルギー・環境分野における
重要な技術革新に直結します。



背景・業界文脈

分子発見は、医薬品、材料科学、化学工学など、多くの産業において時間とコストがか
かるプロセスです。特に、特定の機能を持つ新しい分子を「設計」することは、その設
計空間が非常に広大であるため、従来の試行錯誤的な手法では限界がありました。デー
タ中心型MLと基盤モデル、特に生成モデルの進展は、この課題に対する強力な解決策
を提供します。これにより、研究者はより迅速に、かつ効率的に新しい分子候補を探索
し、その特性を予測し、さらには合成経路まで提案できるようになります。

今後の展望

この博士論文で示されたデータ中心型MLとGDTの開発は、分子発見の分野に大きな影響
を与えるでしょう。ガス分離用ポリマー膜の最適化に加えて、新薬開発、触媒設計、有
機電子材料など、幅広い分野での応用が期待されます。統合されたAIワークフローは、
研究開発の効率を大幅に向上させ、産業界における製品開発サイクルを短縮し、より迅
速な技術革新を可能にする重要な基盤となります。将来的には、AIが人間の専門知識と
融合し、未知の分子を発見し、その機能を最大化する自律的なシステムが実現される可
能性があります。

元記事: https://curate.nd.edu/articles/thesis/Data-

centric_Machine_Learning_and_Foundation_Models_for_Molecular_Discovery/32840285

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://curate.nd.edu/articles/thesis/Data-centric_Machine_Learning_and_Foundation_Models_for_Molecular_Discovery/32840285
https://curate.nd.edu/articles/thesis/Data-centric_Machine_Learning_and_Foundation_Models_for_Molecular_Discovery/32840285


#13 東京科学大学、解釈可能なAIで材料特性予測のメカニ
ズムを解明し、効率的な材料設計を実現

概要

東京科学大学の研究チームは、AIモデルが原子構造に基づいて材料特性、特に光吸収
スペクトルをどのように予測するかを解明するための、解釈可能なAI手法を開発しま
した。この革新的なアプローチは、訓練されたAIモデルから主要な特徴を抽出し、構

造と特性の間の複雑な関係性を明確にすることで、より効率的な材料設計を促進しま
す。これにより、従来のブラックボックス型AIモデルの限界を克服し、材料科学者が
AIの予測根拠を理解できるようになり、新材料開発のプロセスを加速する上で極めて

重要な進歩となります。

公開日 2026年07月01日  東京科学大学  日本



詳細

主要成果

東京科学大学の研究者らは、人工知能（AI）モデルが原子構造から材料特性、特に光吸
収スペクトルを予測するメカニズムを解明するための画期的な解釈可能なAI（XAI）手
法を開発しました。この新手法は、AIモデルの「ブラックボックス」性を克服し、予測
の背後にある物理的・化学的根拠を明確にすることで、材料科学者によるより効率的か
つ的を絞った材料設計を可能にします。

技術・臨床詳細

開発された解釈可能なAI手法は、訓練済みAIモデルの内部動作を分析し、特定の予測に
最も寄与する原子構造上の特徴を特定することに焦点を当てています。具体的な技術的
アプローチは以下の通りです。

特徴抽出と重要度評価: AIモデルが光吸収スペクトルを予測する際に、どの原子間距
離、結合角度、局所的原子配置などの構造的特徴を重要視しているかを定量的に評価
します。これにより、モデルが「なぜ」特定のスペクトルを予測するのかが可視化さ
れます。

構造と特性の関係性の可視化: 抽出された重要度の高い特徴と材料特性との相関関係
を、直感的に理解しやすい形で可視化します。これにより、研究者は、ある構造要素
が光吸収にどのように影響するかという物理的洞察をAIから得ることができます。例
えば、特定の官能基の存在や、特定の原子間の距離が、吸収ピークのシフトや強度に
どのように影響するかを解明できます。

効率的な材料設計への応用: AIモデルが学習した構造-特性関係の知識を基に、望まし
い光吸収特性を持つ新しい材料の設計指針を導き出します。これにより、従来の試行
錯誤的なアプローチに比べて、はるかに効率的に目標特性を持つ材料を探索・合成で
きるようになります。

特に、光吸収スペクトルは、太陽電池、光触媒、ディスプレイ材料など、幅広い機能性
材料の設計において極めて重要な特性です。このXAI手法により、これらの材料の性能
を微調整するための新たな道が開かれます。



背景・業界文脈

材料科学におけるAIの応用は急速に進んでいますが、多くのAIモデルは「ブラックボッ
クス」として機能し、その予測根拠が不明瞭であるという課題がありました。この透明
性の欠如は、特に高価な実験や長期的な応用を伴う材料開発において、AIの信頼性と実
用性を阻害していました。解釈可能なAIは、この課題を克服し、AIを単なる予測ツール
としてではなく、新しい科学的知見を発見するためのパートナーとして活用することを
可能にします。これにより、AIと人間の専門知識がより効果的に連携し、材料発見のプ
ロセスを加速します。

今後の展望

東京科学大学が開発したこの解釈可能なAI手法は、材料科学分野におけるAIの活用を一
段と深化させるものです。光吸収スペクトル予測への成功は、今後、電気伝導性、磁
性、機械的強度など、他の複雑な材料特性予測にもXAIが応用される可能性を示唆して
います。この技術は、AIの予測を信頼し、その洞察を基に材料を設計する能力を向上さ
せることで、新材料開発のサイクルを大幅に短縮し、産業界に競争力のある製品をより
迅速に投入することを可能にするでしょう。持続可能な社会の実現に向けた高機能材料
の創出において、AIの役割はますます重要になります。

元記事: https://educ.titech.ac.jp/mat/eng/news/2026_07/069812.html

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://educ.titech.ac.jp/mat/eng/news/2026_07/069812.html


#14 MITの生成AIコンソーシアム、LLMのハルシネーショ
ン問題解決でバッテリー・半導体材料開発を加速

概要

MIT生成AIインパクトコンソーシアムは、材料科学研究における大規模言語モデル
（LLM）ベースのエージェントが計算ツールを使用する際の「ハルシネーション」問
題に取り組むことで、バッテリーや半導体などの材料ブレークスルーを加速していま

す。コンソーシアムは、基盤モデルを材料発見に活用することに焦点を当て、特にロ
ボティクスが人間の入力を統合し、限られた経験から一般的な原則を抽出する能力を
探求しています。この取り組みは、AIが提示する誤情報の課題を克服し、より信頼性

の高い材料設計を可能にする重要なステップです。

公開日 2026年06月25日  MIT Generative AI Impact Consortium  アメリカ



詳細

主要成果

MITの生成AIインパクトコンソーシアムは、材料科学研究の加速を目指し、特に大規模
言語モデル（LLM）ベースのエージェントが計算ツールを使用する際に発生する「ハル
シネーション」（誤った情報を生成する現象）の問題に取り組んでいます。この課題を
解決することで、コンソーシアムはバッテリーや半導体といった重要分野における材料
のブレークスルーを促進し、より信頼性の高いAI駆動型材料設計の実現を目指していま
す。

技術・臨床詳細

コンソーシアムの研究は、主に以下の技術的側面に焦点を当てています。

LLMのハルシネーション問題への対処: LLMは、その強力な情報生成能力の一方で、
事実に基づかない「ハルシネーション」を生成する可能性があります。材料科学の文
脈では、これは誤った合成経路、非現実的な材料特性、または存在しない化合物に関
する情報を生成するリスクを伴います。コンソーシアムは、LLMを計算ツール（例：
密度汎関数理論計算パッケージ、分子動力学シミュレーションツール）と連携させる
際に、モデルの出力が物理法則や化学的制約、既存の実験データと整合しているかを
検証するメカニズムを開発しています。これには、ファインチューニング、外部知識
ベースとの連携、検証ステップの導入などが含まれます。

基盤モデルの材料発見への活用: コンソーシアムは、大規模なデータセットで事前学
習された基盤モデル（汎用モデル）を、材料科学の特定のタスクに特化させる方法を
探求しています。これにより、限られた材料データからでも、新しい化合物やプロセ
スの効率的な探索と設計が可能になります。特に、逆設計（望ましい特性から材料構
造を設計する）において基盤モデルのポテンシャルを最大限に引き出すことを目指し
ています。

ロボティクスと人間の入力の統合: 研究は、ロボティクスがどのように人間の専門家
からの入力を効果的に統合し、限られた実験経験から一般的な科学的原則を抽出でき
るかにも注目しています。これは、自己駆動型ラボの文脈で特に重要であり、人間-

AI-ロボット間の協調作業を最適化することで、発見サイクルを加速します。例え
ば、人間の研究者が初期の仮説や直感をロボットに伝え、ロボットがそれを基に実験
を自律的に実行し、AIが結果を解析して新たな洞察をフィードバックするといった連
携モデルを構築しています。



これらの取り組みは、AIが材料科学研究においてより信頼性の高いパートナーとなるた
めの基盤を築きます。

背景・業界文脈

バッテリーや半導体は、現代社会のデジタル化とエネルギー転換を支える基幹材料で
す。これらの分野における材料イノベーションは、持続可能な未来を実現するために不
可欠ですが、新しい高性能材料の発見は極めて困難で時間のかかるプロセスです。生成
AI、特にLLMは、その強力な知識統合と生成能力により、この課題を解決する大きな可
能性を秘めています。しかし、ハルシネーションという固有の課題が、その信頼性と実
用化を妨げていました。MITのような主要研究機関がこの問題に正面から取り組むこと
は、AI駆動型材料設計の信頼性を高める上で極めて重要です。

今後の展望

MIT生成AIインパクトコンソーシアムの研究は、LLMの信頼性を高め、材料科学分野で
の広範な応用を可能にすることで、AI駆動型材料発見の新たな時代を拓くでしょう。ハ
ルシネーション問題の解決は、バッテリーのエネルギー密度向上、半導体の性能向上、
新しい触媒の開発など、具体的な産業応用へと直結します。将来的には、人間、AI、ロ
ボティクスがシームレスに連携し、未知の材料システムを自律的に探索し、最適化する
「スマートなラボ」の実現が期待されます。これにより、製品開発のサイクルが劇的に
短縮され、技術革新が加速されるでしょう。

元記事: https://genai.mit.edu/category/research/

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://genai.mit.edu/category/research/


#15 米国エネルギー省、AI駆動型自律ラボ推進でエネルギ
ー・バイオテクノロジー分野の科学的発見を加速

概要

米国エネルギー省（DOE）は、エネルギー、コンピューティング、バイオテクノロジ
ー分野における新規材料および分子の科学的発見を加速するため、AI駆動型自律型ラ
ボの推進に注力しています。ローレンス・バークレー国立研究所のA-Labは、予測、合

成、試験を自律的に行うクローズドループプロセスの成功例です。さらに、太平洋岸
北西部国立研究所のBacterAIプラットフォームは、強化学習とラボ自動化を組み合わ
せ、バイオプロダクション用の微生物を最適化しています。これらの取り組みは、科

学研究の効率とイノベーションを劇的に向上させることを目指しています。

公開日 2026年06月26日  Department of Energy  アメリカ



詳細

主要成果

米国エネルギー省（DOE）は、人工知能（AI）を活用した自律型ラボの推進を国家戦略
の柱の一つとして位置付け、エネルギー、コンピューティング、バイオテクノロジーと
いった重要な科学分野における新規材料および分子の発見を加速させています。この取
り組みは、従来の科学研究のボトルネックを解消し、イノベーションの速度を劇的に向
上させることを目的としています。

技術・臨床詳細

DOEが推進するAI駆動型自律型ラボは、複数の最先端技術とシステムを統合していま
す。

ローレンス・バークレー国立研究所のA-Lab: A-Labは、自律型ラボの代表的な成功例
として挙げられています。このシステムは、材料の特性をAIが予測し、その予測に基
づいて材料を自動的に合成し、さらに合成された材料を自動で試験・評価するクロー
ズドループプロセスを確立しています。このサイクルを繰り返すことで、人間が介入
することなく最適な材料を発見・開発することができます。特に、無機材料の探索に
おいてその有効性が実証されています。

太平洋岸北西部国立研究所（PNNL）のBacterAIプラットフォーム: BacterAIは、強化
学習とラボ自動化を組み合わせることで、バイオプロダクションに用いられる微生物
を最適化するプラットフォームです。強化学習エージェントが、培養条件、栄養素の
配合、遺伝子改変戦略などを自律的に調整し、最も効率的なバイオ生産経路を探索し
ます。ロボットによる自動化された実験システムが、AIの決定を実行し、リアルタイ
ムでデータを収集してAIにフィードバックすることで、発見サイクルを加速します。

データ駆動型発見: これらのラボは、膨大な量の実験データを自動的に生成・収集
し、AIがそのデータからパターンを認識し、新たな仮説を生成することを可能にしま
す。これにより、人間の研究者が気づきにくい潜在的な関係性や、非直感的な発見が
促進されます。

これらのシステムは、物理学、化学、生物学、計算科学の境界を越え、複数の科学分野
にわたる発見を推進しています。



背景・業界文脈

高性能なエネルギー材料（例：次世代バッテリー、燃料電池材料）、新しい薬剤やバイ
オ燃料を生産する微生物、そして量子コンピューティングなどの最先端コンピューティ
ング技術を支える材料の開発は、国家の経済競争力と安全保障に直結しています。しか
し、従来の「仮説・実験・検証」のサイクルは、時間とコストがかかり、発見のペース
を制限していました。AI駆動型自律型ラボは、このボトルネックを解消し、より迅速で
効率的な科学的発見を可能にするための戦略的な投資として位置づけられています。

今後の展望

DOEによるAI駆動型自律型ラボへの積極的な投資は、科学的発見の方法論を根本から変
革するものです。これにより、これまでは到達困難だった複雑な材料や生命システムの
探索が可能になり、エネルギー効率の向上、新薬開発の加速、環境問題への革新的なソ
リューションの創出が期待されます。将来的には、これらの自律型ラボが連携し、より
大規模で複雑な科学課題に取り組む「ラボのネットワーク」へと進化することが見込ま
れ、人類が直面する最も喫緊の課題に対する画期的な解決策を提供することになるでし
ょう。

元記事: https://www.energy.gov/undersecretaryforscience/genesis-mission/achieving-ai-driven-

autonomous-laboratories

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.energy.gov/undersecretaryforscience/genesis-mission/achieving-ai-driven-autonomous-laboratories
https://www.energy.gov/undersecretaryforscience/genesis-mission/achieving-ai-driven-autonomous-laboratories


#16 ArXivに潜在遺伝的アルゴリズムが登場：結晶構造予
測の効率を画期的に向上

概要

arXivに公開されたプレプリントが、結晶構造予測（CSP）のための新しい「潜在遺伝
的アルゴリズム（LGA）」を紹介しています。LGAは、事前学習された汎用原子間ポテ
ンシャルによって学習された潜在表現を連続的な進化的座標として利用することで、

従来のCSP手法が直面する険しいエネルギーランドスケープの課題を克服します。こ
の手法は、好ましい局所モチーフの継承を可能にし、特性駆動型遺伝的アルゴリズム
と組み合わせることで、特定の望ましい特性を持つ構造の探索を効率化できるとされ

ています。

公開日 2026年06月28日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

arXivで公開されたプレプリント論文は、結晶構造予測（CSP）の効率と精度を大幅に向
上させる新しいアプローチとして、「潜在遺伝的アルゴリズム（Latent Genetic
Algorithm, LGA）」を導入しています。LGAは、事前学習された汎用原子間ポテンシャ
ル（General-purpose Interatomic Potential, GAP）によって学習された潜在表現を、連
続的な進化的座標として活用することで、CSPにおける長年の課題である険しいエネル
ギーランドスケープのナビゲートを劇的に改善します。

技術・臨床詳細

LGAの核となる技術は、分子や結晶の構造情報を、より低次元かつ連続的な「潜在空
間」にマッピングすることにあります。この潜在空間は、GAPが大量の第一原理計算デ
ータから学習した原子間の相互作用の複雑なパターンを内包しています。

潜在表現の活用: LGAは、実際の原子座標空間で直接操作するのではなく、GAPによ
って圧縮された潜在空間内で遺伝的アルゴリズムの操作（変異、交叉など）を行いま
す。潜在空間は、物理的に意味のある構造変化を連続的に表現するため、構造探索が
より効率的かつスムーズになります。

険しいエネルギーランドスケープの克服: 従来のCSP手法は、局所最適解に陥りやす
く、安定構造を見つけるのが困難でした。LGAは、潜在空間の連続性とGAPが学習し
た物理的知見を活用することで、エネルギー的なバリアを飛び越え、より大域的な最
適解に到達しやすくなります。

好ましい局所モチーフの継承: 潜在空間内での操作は、結晶構造における化学的に合
理的な「局所モチーフ」（例：特定の結合ネットワークや配位環境）を壊すことな
く、それらを新しい構造へと継承することを可能にします。これにより、生成される
候補構造の品質が高まります。

特性駆動型設計との統合: LGAは、特定の望ましい特性を持つ構造を探索するため
に、特性駆動型遺伝的アルゴリズムと組み合わせることが可能です。例えば、高い熱
電性能を持つ構造や、特定のバンドギャップを持つ半導体構造を効率的に探索できる
ようになります。

この手法は、計算コストの高い第一原理計算を直接行わずに、事前に学習されたGAPの
知識を活用することで、探索の計算効率を大幅に向上させます。



背景・業界文脈

結晶構造予測は、新材料発見の基礎となる重要なタスクです。新しい化合物の安定な結
晶構造を正確に予測することは、その物理的・化学的特性を理解し、応用分野を特定す
るために不可欠です。しかし、原子の数が増えるにつれて可能な配置の数が爆発的に増
加するため、網羅的な探索は不可能です。遺伝的アルゴリズムは、効率的な探索戦略を
提供しますが、従来のGAは、現実の原子座標空間の不連続性やエネルギーランドスケ
ープの複雑さに直面していました。LGAの登場は、AIと計算材料科学の融合により、こ
の課題に新たな解決策を提示します。

今後の展望

LGAの導入は、結晶構造予測の分野に大きな影響を与えるでしょう。特に、これまで探
索が困難だった複雑な多成分系や、特定の機能を持つ新材料の発見を加速することが期
待されます。エネルギー材料、触媒、半導体、超硬材料など、幅広い分野での応用が見
込まれます。将来的には、LGAが自己駆動型ラボシステムの一部として組み込まれ、AI

が完全に自律的に新しい材料を設計・合成・評価するループを形成する可能性もありま
す。これにより、材料開発のサイクルが劇的に短縮され、技術革新が加速されるでしょ
う。

元記事: https://arxiv.org/html/2606.29220v1

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2606.29220v1


#17 ArXivに基盤モデルとベイジアン最適化を統合した材
料設計ワークフローが登場、計算コストを削減

概要

arXivで発表されたプレプリント論文は、サロゲートゲート型生成と基盤モデル埋め込
みを統合した新しいベイジアン材料設計ワークフローを提案しています。このアプロ
ーチは、事前学習されたORB埋め込みとガウス過程を組み合わせることで、高性能な

材料候補を高い信頼性で特定できると評価されています。特に、ジェネレーターと高
価な評価オラクル（シミュレーションや実験）の間に安価なサロゲートモデルを配置
することで、クローズドループ結晶生成の計算コストを大幅に削減し、材料発見の効

率を向上させる画期的な手法です。

公開日 2026年06月26日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

arXivで公開されたプレプリント論文は、サロゲートゲート型生成と基盤モデル埋め込み
を統合することで、ベイジアン材料設計の効率と計算コストを大幅に改善する新しいワ
ークフローを提案しています。この手法は、事前学習されたORB埋め込みとガウス過程
を組み合わせることで、高機能な材料候補を高い信頼性で特定する能力を持つことが示
されています。

技術・臨床詳細

この新しいワークフローは、ベイジアン最適化のフレームワーク内で、機械学習の複数
の最先端技術を統合しています。

基盤モデル埋め込み（ORB埋め込み）の活用: 大規模な材料データセットで事前学習
された基盤モデルから得られる「ORB埋め込み」を利用します。ORB埋め込みは、材
料の構造や組成の複雑な情報を低次元のベクトル空間に効果的に圧縮した表現であ
り、類似の材料は埋め込み空間内で近い位置に配置されます。これにより、材料の多
様な特性を効率的に特徴付けることができます。

ガウス過程（Gaussian Process, GP）: ORB埋め込み空間内で、材料の特性と構造の
関係をモデル化するためにガウス過程が用いられます。GPは、不確実性（モデルの
予測に対する信頼度）を定量化できるため、ベイジアン最適化において次に探索すべ
き最適な候補点を効率的に選択するのに役立ちます。

サロゲートゲート型生成（Surrogate-Gated Generation）: 材料設計における最大の
課題の一つは、新しい候補材料の特性を評価するためのシミュレーション（例：第一
原理計算）や実験が非常に高価であることです。このワークフローでは、ジェネレー
ター（新しい材料候補を生成するモデル）と高価な評価オラクル（特性を正確に評価
するシミュレーターや実験）の間に、安価で高速な「サロゲートモデル」を配置しま
す。サロゲートモデルは、まず多数の候補を迅速にスクリーニングし、有望な候補の
みを高価なオラクルに渡します。これにより、計算コストを大幅に削減しながら、効
率的に高性能材料を見つけることが可能になります。

クローズドループ結晶生成: この統合されたワークフローは、新しい結晶構造の生成
から特性評価、そして次の探索ステップの決定までを自律的に繰り返すクローズドル
ープシステムとして機能します。AIが学習と探索を継続的に行い、目標とする材料特
性を最適化します。



このアプローチにより、特に複雑な材料系の設計において、従来の探索手法と比較して
計算資源の節約と発見速度の向上が期待されます。

背景・業界文脈

新材料の発見と開発は、持続可能なエネルギー、エレクトロニクス、医療など、多くの
分野でイノベーションを推進するためのボトルネックとなっています。特に、望ましい
特性を持つ材料を「設計」する逆設計の問題は、広大な設計空間と高価な評価コストの
ために困難でした。ベイジアン最適化は、効率的な探索戦略を提供しますが、その計算
コストがしばしばボトルネックとなります。本研究は、基盤モデルとサロゲートモデル
を組み合わせることで、この課題に対する実践的な解決策を提供し、AI駆動型材料設計
の実用化を加速します。

今後の展望

このベイジアン材料設計ワークフローの導入は、材料科学分野における発見プロセスに
大きな影響を与えるでしょう。計算コストの削減と探索効率の向上は、新バッテリー材
料、触媒、半導体、熱電材料など、幅広い分野での高性能材料の迅速な開発を可能にし
ます。将来的には、このアプローチが自己駆動型ラボシステムと統合され、AIが完全に
自律的に新しい材料を設計・合成・評価するループを形成する可能性もあります。これ
により、材料開発のサイクルが劇的に短縮され、技術革新が加速されることが期待され
ます。

元記事: https://arxiv.org/html/2606.28578v1

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2606.28578v1


#18 米国エネルギー省、AIイノベーションエコシステムを
推進し、自律型ラボを核とした研究を強化

概要

米国エネルギー省（DOE）は、高度なコンピューティング、環境モデリング、材料研
究においてAIを活用し、世界をリードするAIイノベーションエコシステムの開発を推
進しています。ローレンス・バークレー国立研究所のA-Labは、予測、合成、試験を自

律的に行うクローズドループプロセスの成功例です。DOEはまた、複数のドメインに
わたる計算科学のための基盤モデル開発を可能にするための基礎的なコンピュータサ
イエンスおよび応用数学研究に資金を提供しており、これはAI駆動型科学の未来を形

作る重要な戦略です。

公開日 2026年06月30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イノベーションエコシステムの開発を積極的に推進し
ており、高度なコンピューティング、環境モデリング、および材料研究といった主要分
野で人工知能（AI）の活用を強化しています。この取り組みの中心には、ローレンス・
バークレー国立研究所のA-Labに代表される、予測、合成、試験を自律的に行うクロー
ズドループ型自律ラボがあり、科学的発見の速度と効率を劇的に向上させています。

技術・臨床詳細

DOEのAIイノベーションエコシステムは、以下の重要な要素で構成されています。

AI駆動型自律ラボ: ローレンス・バークレー国立研究所のA-Labは、この分野のパイ
オニアです。A-Labは、AIアルゴリズムが材料の特性を予測し、その予測に基づいて
ロボットシステムが材料を自動合成・試験する完全自律型のクローズドループプロセ
スを実行します。これにより、従来の人間主導の実験サイクルに比べて、数桁速い速
度で材料を探索し、最適化することが可能になります。例えば、過去数年間で数万も
の新規無機材料候補を効率的に特定しています。

基盤モデル開発への資金提供: DOEは、複数の科学ドメインにわたる計算科学のため
の基盤モデル（Foundation Models）の開発に、基礎的なコンピュータサイエンスお
よび応用数学研究を通じて資金を提供しています。基盤モデルは、大量の多様なデー
タで事前学習され、その後、特定の科学的問題にファインチューニングされること
で、限られたドメインデータからでも強力な予測と洞察を提供できる汎用性の高いAI

モデルです。これにより、新材料の設計、複雑な物理現象のシミュレーション、環境
変動の予測などが加速されます。

高度なコンピューティングインフラの活用: DOEが運営する高性能計算施設（例：オ
ークリッジ国立研究所のSummit、Frontier）は、AIモデルの訓練と大規模な科学シミ
ュレーションを実行するための不可欠な基盤を提供します。これらのリソースは、AI

イノベーションエコシステムの拡大を可能にするものです。

これらの技術的要素の統合により、DOEは、科学的発見を加速し、エネルギー問題、気
候変動、国家安全保障といった喫緊の課題に対する革新的な解決策を生み出すことを目
指しています。



背景・業界文脈

AIの進化は、科学研究の方法論に革命をもたらしつつあります。従来の科学的発見は、
しばしば時間とコストがかかる試行錯誤のプロセスに依存していました。AI駆動型エコ
システムは、このボトルネックを解消し、より迅速で効率的な研究開発を可能にしま
す。特に、材料科学、環境科学、エネルギー科学といった分野では、探索空間が広大で
あるため、AIによる効率的なデータ解析、予測、実験計画が不可欠です。米国政府によ
るこの積極的な投資は、グローバルなAI技術競争におけるリーダーシップを確保し、国
の経済と安全保障を強化するための戦略的な動きと見られています。

今後の展望

DOEによるAIイノベーションエコシステムの推進は、科学的発見の未来を根本から変え
る可能性を秘めています。自律型ラボと基盤モデルの組み合わせは、新材料開発のサイ
クルを劇的に短縮し、例えば、より高効率なバッテリー、新しい触媒、革新的な環境セ
ンサー、さらには量子情報技術の進歩を加速するでしょう。また、このエコシステム
は、AI研究者、材料科学者、計算科学者間の学際的な協力関係を強化し、オープンサイ
エンスの原則に基づいて知識共有とイノベーションを促進することが期待されます。こ
れにより、米国はAI駆動型科学のフロンティアをさらに拡大し、次世代の技術革新をリ
ードする立場を確立することになるでしょう。

元記事: https://www.energy.gov/cet/doe-advancing-ai-innovation-ecosystem

収集日: 2026年07月03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


#19 ArXivにLLM活用の自律型研究ループが登場、結晶グ
ラフネットワークのバンドギャップ予測精度が向上

概要

arXivに公開されたプレプリント論文は、バンドギャップ予測のために専門家が設計し
た結晶グラフネットワークを最適化する、自律型大規模言語モデル（LLM）研究ルー
プを導入しました。このワークフローは、進化探索と適応型データ選択およびファイ

ンチューニングを組み合わせた自己整合的な基盤モデル支援アプローチを活用し、結
晶構造からの電子バンドギャップ予測において、既存の一部モデルを上回る改善され
た精度を実証しています。これは、新材料設計におけるAI活用の大きな進歩を示唆し

ています。

公開日 2026年06月30日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

arXivで公開されたプレプリント論文は、自律型大規模言語モデル（LLM）研究ループを
活用して、専門家が設計した結晶グラフネットワーク（Crystal Graph Networks, CGN）
のバンドギャップ予測を最適化する新しいワークフローを提案しています。このアプロ
ーチは、結晶構造からの電子バンドギャップ予測において、既存の一部モデルと比較し
て顕著な精度向上を達成しました。

技術・臨床詳細

この革新的なワークフローは、進化探索、適応型データ選択、ファインチューニングを
統合した自己整合的な基盤モデル支援アプローチに基づいています。

自律型LLM研究ループ: このシステムは、LLMを「研究者」として機能させ、科学的
仮説の生成、実験設計、データ解析、そして新しいCGNモデルの構築と最適化とい
う一連の研究プロセスを自律的に実行します。LLMは、科学文献や既存の材料データ
ベースから知識を抽出し、その情報に基づいてCGNの設計変更やトレーニング戦略
を提案します。

結晶グラフネットワーク（CGN）の最適化: CGNは、結晶構造をグラフとして表現
し、そのグラフから電子バンドギャップのような物性を予測する深層学習モデルで
す。本研究では、LLMがCGNのアーキテクチャ（例：レイヤー数、活性化関数、グラ
フ特徴のエンコーディング方法）やハイパーパラメータを自律的に調整し、予測性能
を最大化します。

進化探索と適応型データ選択: LLMは、遺伝的アルゴリズムのような進化探索戦略を
用いて、CGNモデルの設計空間を探索します。さらに、予測性能の改善に最も寄与
する可能性のあるデータポイントを特定し、それらを優先的に使用してモデルをファ
インチューニングする「適応型データ選択」を行います。これにより、限られた計算
資源で効率的にモデルを改善できます。

基盤モデル支援アプローチ: LLM自体が、材料科学の広範な知識を持つ基盤モデルと
して機能し、CGNの最適化プロセス全体をガイドします。これにより、従来の試行
錯誤的なアプローチに比べて、はるかに効率的かつインテリジェントな最適化が実現
します。



この統合されたアプローチにより、電子バンドギャップの予測精度が向上し、特に半導
体材料や光電子材料の設計において、より信頼性の高いシミュレーション結果を提供で
きるようになります。

背景・業界文脈

電子バンドギャップは、半導体や光電子デバイスの性能を決定する最も重要な材料特性
の一つです。正確なバンドギャップ予測は、新しい太陽電池、LED、トランジスタなど
の設計に不可欠です。しかし、高精度な量子化学計算は計算コストが高く、広大な材料
設計空間を探索するには限界がありました。機械学習モデル、特にCGNは、この課題を
解決するための有力な手段ですが、その最適化は依然として専門家の知識と労力を必要
としていました。自律型LLM研究ループの導入は、このボトルネックを解消し、AIによ
る材料設計プロセスをさらに自律化するものです。

今後の展望

この自律型LLM研究ループの成功は、材料科学におけるAIの役割を大きく拡大させるも
のです。バンドギャップ予測の精度向上は、より高性能な半導体デバイスやエネルギー
変換材料の開発を加速し、新製品の市場投入サイクルを短縮するでしょう。将来的に
は、このフレームワークがバンドギャップ以外の材料特性予測にも応用され、完全に自
律的なAI駆動型材料発見システムへと進化する可能性があります。これにより、人間の
研究者は、より高度な概念設計や革新的なアイデアに集中できるようになり、科学的発
見のペースが劇的に加速されることが期待されます。

元記事: https://arxiv.org/html/2606.29717v1

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2606.29717v1


#20 ACS誌に説明可能なAIの総説論文が登場、電気触媒・
光触媒設計の透明性を向上

概要

ACS Applied Materials & Interfaces誌に発表された総説論文は、電気触媒作用および光
触媒作用における説明可能な人工知能（XAI）の応用を詳細に論じています。この論文
は、予測精度と物理的解釈可能性を結びつけることで、透明性の高い触媒設計を実現

するXAIの重要性を強調しています。記述子構築からXAI統合に至る触媒インフォマテ
ィクスにおけるAIの進化を概説し、解釈可能な特徴エンジニアリングと記述子駆動型
学習フレームワークが幾何学的、電子的、吸着特性と触媒性能をどのように結びつけ

るかを示しています。これにより、触媒開発の効率と理解が飛躍的に向上することが
期待されます。

公開日 2026年06月27日  ACS Applied Materials & Interfaces (ACS Publications)  アメリカ



詳細

主要成果

ACS Applied Materials & Interfaces誌に掲載された総説論文は、電気触媒作用および光
触媒作用の分野における説明可能な人工知能（XAI）の最先端の応用を包括的にレビュ
ーしています。この論文は、単に高精度な予測を行うだけでなく、AIモデルがなぜ特定
の予測を行うのかという「物理的解釈可能性」を追求することの重要性を強調し、これ
により、より透明で効率的な触媒設計の実現を目指しています。

技術・臨床詳細

この総説は、触媒インフォマティクスにおけるAIの進化を、記述子構築からXAIの統合
に至るまで、歴史的背景とともに解説しています。XAIは、触媒開発プロセスにおいて
以下の重要な役割を果たします。

予測精度と物理的解釈可能性の融合: XAIは、触媒性能の予測精度を維持しつつ、モ
デルの「思考プロセス」を人間が理解できる形（例：特定の原子構造、電子配置、吸
着サイトの役割）で提示します。これにより、触媒科学者はAIの予測を信頼し、その
洞察を基に新しい触媒を設計できるようになります。

解釈可能な特徴エンジニアリング: 触媒の幾何学的特性（例：表面構造、サイトの配
列）、電子的特性（例：dバンド中心、仕事関数）、吸着特性（例：反応中間体の結
合エネルギー）など、触媒性能に影響を与える物理的に意味のある記述子を、AIがど
のように自動的に抽出し、利用するかを詳述しています。XAIは、これらの記述子の
中から、特定の触媒反応に最も重要なものを特定するのに役立ちます。

記述子駆動型学習フレームワーク: このフレームワークは、触媒の構造的および電子
的記述子と、その触媒性能（例：反応速度、選択性、安定性）との間の複雑な関係性
をAIがどのように学習し、一般化するかを示します。XAIは、この学習プロセスにお
いて、どの記述子が最も大きな影響を与えているかを明らかにし、触媒設計のガイド
ラインを提供します。

具体的には、XAIが電気触媒反応（例：酸素発生反応、水素発生反応）や光触媒反応
（例：CO2還元、水分解）において、活性サイトの識別、反応経路の最適化、毒性中間
体の抑制メカニズムの解明にどのように貢献できるかを、具体的な事例を挙げて解説し
ています。これにより、単なるブラックボックスAIではなく、科学的理解を深めるAIの
可能性が示されています。



背景・業界文脈

高性能触媒の開発は、持続可能なエネルギー生産、環境汚染対策、ファインケミカル合
成など、現代社会の喫緊の課題を解決するために不可欠です。しかし、触媒設計は多変
量かつ複雑な最適化問題であり、従来の試行錯誤的なアプローチでは限界がありまし
た。人工知能、特に機械学習は、膨大な候補材料の探索と性能予測において大きな進歩
をもたらしましたが、その「なぜ」が不明瞭であるという課題が残っていました。XAI

は、この透明性の課題に対処し、AIが生成する予測と科学的洞察のギャップを埋める重
要な役割を果たします。

今後の展望

電気触媒作用および光触媒作用におけるXAIの応用は、触媒設計のパラダイムを根本的
に変革する可能性を秘めています。より理解可能で信頼性の高いAIモデルは、研究者が
新たな触媒材料をより迅速かつ効率的に発見し、最適化することを可能にします。これ
により、燃料電池、太陽電池、CO2回収技術、化学合成プロセスなど、幅広い分野でブ
レークスルーが期待されます。将来的には、XAIが自己駆動型ラボシステムと統合さ
れ、触媒開発の全サイクルが人間とAIの協調によって最適化される「スマートな触媒研
究」が実現するでしょう。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acsami.6c04737

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acsami.6c04737


#21 Citrine InformaticsのAIが特殊化学品製造のレジリエ
ンスを強化し、サプライチェーンリスクを低減

概要

Citrine InformaticsのAIが、特殊化学品製造におけるレジリエンスを大幅に強化し、サ
プライチェーンの混乱リスクを軽減する新たなソリューションを提供しています。こ
のAI技術は、代替品の迅速なスクリーニング、重要成分の特定、サプライチェーンの

変化に対する体系的な評価を可能にすることで、製品開発と運用リスク管理を改善し
ます。これにより、研究者は限られた実験リソースを成功の可能性が高い候補に集中
させ、無駄な労力を最小限に抑えることができ、特殊化学品業界の持続可能性と競争

力向上に貢献します。

公開日 2026年06月26日  AZoM (Citrine Informatics)  アメリカ



詳細

主要成果

Citrine Informaticsが提供する人工知能（AI）ソリューションは、特殊化学品製造分野に
おけるサプライチェーンのレジリエンスを大幅に強化し、運用リスク管理と製品開発プ
ロセスを最適化します。AIは、代替品の迅速なスクリーニング、サプライチェーンにお
ける重要成分の特定、および変化の体系的な評価を可能にすることで、予期せぬ混乱に
対する企業の対応能力を向上させます。

技術・臨床詳細

Citrine InformaticsのAIプラットフォームは、マテリアルインフォマティクスと機械学習
技術を組み合わせることで、特殊化学品製造における複数の課題に対応します。

代替品の迅速なスクリーニング: グローバルなサプライチェーンは常に変動してお
り、特定の原材料が入手困難になるリスクがあります。AIは、膨大な材料データベー
スと特性データを用いて、既存の原材料と同等またはそれ以上の性能を持つ代替候補
を迅速に特定し、その導入の実現可能性を評価します。これにより、企業は供給不足
に迅速に対応し、生産の中断を最小限に抑えることができます。例えば、ある特定の
ポリマー添加剤が供給停止になった場合、AIは代替可能な化学構造や組成を持つ添加
剤候補を数時間以内にリストアップし、その性能影響を予測します。

重要成分の特定とリスク評価: AIは、製品の性能や製造プロセスにおいて最も重要な
影響を与える成分を特定します。これにより、企業はこれらの重要成分に関連するサ
プライチェーンリスク（例：単一サプライヤーへの依存、地政学的リスク）を事前に
評価し、緩和策を講じることができます。例えば、特定の触媒の供給が途絶した場合
の影響をシミュレーションし、代替ルートや在庫戦略を提案します。

サプライチェーン変化の体系的評価: 地政学的なイベント、貿易規制の変化、自然災
害など、サプライチェーンに影響を与える可能性のある事象が発生した場合、AIはこ
れらの変化が原材料の入手可能性やコストに与える影響を体系的に評価します。これ
により、企業は情報に基づいた意思決定を迅速に行い、リスクを最小限に抑える戦略
を策定できます。

このAIソリューションは、研究開発段階においても大きな利点を提供します。研究者
は、AIが提案する有望な候補に実験リソースを集中させることで、無駄な労力を最小限
に抑え、開発サイクルを加速できます。AIによる材料特性の予測と最適化は、従来の手
動による試行錯誤に比べて、はるかに効率的です。



背景・業界文脈

特殊化学品産業は、自動車、エレクトロニクス、医療、建設など、多岐にわたる産業に
不可欠な高付加価値材料を提供しています。しかし、この業界は、複雑なサプライチェ
ーン、厳しい品質基準、環境規制、地政学的リスクなど、多くの課題に直面していま
す。特に、近年頻発するサプライチェーンの混乱は、企業の生産計画と収益性に大きな
影響を与えています。AIは、これらの課題に対応し、予測分析、最適化、自動化を通じ
て、企業のレジリエンスを高めるための強力なツールとして期待されています。

今後の展望

Citrine InformaticsのAIプラットフォームは、特殊化学品製造業におけるデジタルトラン
スフォーメーションを加速する重要な役割を果たすでしょう。サプライチェーンのレジ
リエンス向上は、企業の競争力を強化するだけでなく、持続可能な製造プロセスの実現
にも貢献します。今後、AIは、リアルタイムのサプライチェーンモニタリング、予知保
全、環境フットプリントの最適化など、さらに広範な応用へと進化することが期待され
ます。これにより、特殊化学品業界は、よりアジャイルで、適応性が高く、持続可能な
未来へと移行することが可能になります。

元記事: https://www.azom.com/article.aspx?ArticleID=25367

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.azom.com/article.aspx?ArticleID=25367


#22 ACS誌に2D材料の構造表現に関する比較研究が登
場、Dynamic Collision Fingerprintが有望

概要

ACS Omega誌に発表された比較研究は、Dynamic Collision Fingerprint（DCF）や
Matminerライブラリを含む、2D材料の異なる構造表現を詳細に調査しました。この研
究は、構造的に複雑な2Dシステムに適用される際の、一般的な高次元記述子ライブラ

リの限界、特に物理的解釈可能性の課題に取り組んでいます。これにより、2D材料の
計算材料モデリングのためのより効果的かつ解釈可能な手法の開発に貢献し、新世代
の薄膜材料設計を加速する重要な知見を提供します。

公開日 2026年07月02日  ACS Omega  アメリカ



詳細

主要成果

ACS Omega誌に掲載された比較研究は、二次元（2D）材料の構造を表現するための
様々な手法、特にDynamic Collision Fingerprint（DCF）とMatminerライブラリの機能を
詳細に調査しました。この研究は、構造的に複雑な2Dシステムに適用した場合に、既存
の高次元記述子ライブラリが抱える物理的解釈可能性の限界に焦点を当て、より効果的
なモデリング手法の開発に貢献する知見を提供しています。

技術・臨床詳細

研究では、2D材料の物性予測や設計に不可欠な構造表現の比較が行われました。主な焦
点は以下の点です。

Dynamic Collision Fingerprint（DCF）: DCFは、材料内の原子の動的な衝突プロセ
スに基づいて構造情報を符号化する新しいタイプの記述子です。これは、結晶の対称
性や局所的な構造環境を捕捉するのに優れており、特に欠陥や構造のゆらぎが存在す
る複雑な2Dシステムにおいて、その有効性が期待されます。従来の静的な構造記述
子では捉えきれなかった、動的な特性や位相変化に関連する情報を効率的に表現する
可能性があります。

Matminerライブラリの活用: Matminerは、材料科学のためのPythonライブラリであ
り、原子配置、組成、結合状態などから多様な高次元記述子を生成します。本研究で
は、Matminerによって生成された一般的な記述子とDCFを比較し、それぞれの長所
と限界を評価しました。

高次元記述子ライブラリの限界: 構造的に複雑な2Dシステム、例えば異なる層が積み
重なったヘテロ構造や、欠陥が多く存在する材料では、一般的な高次元記述子（例：
原子ペア分布関数、結晶グラフベースの特徴）は、その物理的意味合いが不明瞭にな
るという課題がありました。モデルの予測精度は高いものの、なぜ特定の予測がなさ
れたのか、どの構造的特徴が物性に寄与しているのかを人間が理解しにくい「ブラッ
クボックス」問題が生じます。

物理的解釈可能性の追求: この研究は、単に予測精度を追求するだけでなく、記述子
が物理的にどのような意味を持つのか、それが材料の挙動にどう関係するのかという
「解釈可能性」の重要性を強調しています。DCFのような新しい記述子が、より直感
的で物理的な洞察を提供できる可能性が示唆されています。



この比較研究の結果は、2D材料の計算材料モデリングの精度と解釈可能性を向上させる
ための重要な指針となります。

背景・業界文脈

グラフェン、二硫化モリブデン（MoS2）などの2D材料は、そのユニークな電気的、光
学的、機械的特性により、次世代エレクトロニクス、センサー、エネルギー貯蔵、触媒
など幅広い分野で注目されています。しかし、これらの材料の設計と最適化には、原子
レベルでの構造と特性の関係性を正確に理解することが不可欠です。機械学習と材料イ
ンフォマティクスは、このプロセスを加速するための強力なツールですが、適切な構造
表現（記述子）の選択がモデルの性能と解釈可能性に大きく影響します。本研究は、こ
の記述子設計における重要な課題に取り組むものです。

今後の展望

この研究で得られた知見は、2D材料の計算材料モデリングにおける記述子選択の改善に
貢献し、より信頼性の高いAI駆動型材料設計を可能にするでしょう。特に、DCFのよう
な新しい記述子が物理的解釈可能性を提供する可能性は、研究者がAIの予測を信頼し、
その洞察を基に新材料を設計する上で極めて重要です。将来的には、この研究が、欠陥
工学、ヘテロ構造設計、量子ドットなどの複雑な2D材料システムの最適化に役立ち、よ
り高性能なデバイスやアプリケーションの実現を加速することが期待されます。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acsomega.6c03154

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acsomega.6c03154


#23 リン酸カルシウム生体材料足場のデータ駆動型発見、
材料インフォマティクスとMLクラスタリングで効率化

概要

Indonesian Applied Physics Letters誌に掲載された研究は、材料インフォマティクスと

機械学習（ML）クラスタリングを組み合わせることで、リン酸カルシウム生体材料足
場のデータ駆動型発見を実証しました。この統合アプローチは、効率的かつスケーラ

ブルな生体材料発見を可能にしますが、信頼性の高い物理的に意味のある結果を得る
ためには、多目的バランスを通じて記述子のバイアスを修正することが不可欠である
ことを強調しています。これは、再生医療や組織工学における新材料開発を加速する

重要な一歩となります。

公開日 2026年07月01日  Indonesian Applied Physics Letters (e-Journal UNAIR)  インドネシ
ア



詳細

主要成果

Indonesian Applied Physics Lettersに掲載された研究は、材料インフォマティクスと機械
学習（ML）クラスタリングを組み合わせることで、リン酸カルシウム生体材料足場の
データ駆動型発見が効率的に行えることを実証しました。この統合アプローチは、新た
な生体材料を効率的かつスケーラブルに探索する可能性を拓く一方で、信頼性と物理的
意味のある結果を得るためには、記述子のバイアスを多目的バランスによって修正する
必要があることを明らかにしています。

技術・臨床詳細

本研究は、生体材料、特にリン酸カルシウム系の足場材料の探索と最適化に焦点を当て
ています。リン酸カルシウムは、骨や歯の主成分であり、優れた生体適合性と骨伝導性
を持つため、骨再生や組織工学の分野で広く研究されています。

材料インフォマティクスの適用: リン酸カルシウム生体材料に関する膨大な実験デー
タや計算データを収集し、データベースを構築します。このデータには、組成、構
造、合成条件、そして機械的特性、生体適合性、分解速度などの機能的特性が含まれ
ます。

機械学習クラスタリング: 構築されたデータベースに対して、K平均法や階層的クラ
スタリングなどのMLクラスタリングアルゴリズムを適用します。これにより、類似
の特性を持つ材料群を自動的に特定し、特定の用途に最適な候補材料を効率的に絞り
込むことができます。例えば、異なる組成のリン酸カルシウムが生体活性や機械的強
度においてどのようなグループを形成するかを可視化します。

記述子のバイアス修正と多目的バランス: MLモデルの予測性能と物理的解釈可能性
は、入力として使用される「記述子」（材料の特徴を数値化したもの）の質に大きく
依存します。本研究では、記述子に内在するバイアスが、不正確または物理的に意味
のない結果を導く可能性があることを指摘しています。これを修正するために、多目
的最適化の概念を導入し、複数の異なる目的（例：機械的強度と生体適合性）を同時
に考慮することで、記述子のバランスをとり、より信頼性の高いクラスタリング結果
を得ることを提案しています。例えば、最適な骨再生足場は、十分な強度を持ちなが
ら、細胞の増殖を促進する表面特性も必要とします。

このアプローチにより、従来の試行錯誤的な実験に比べて、はるかに少ないリソースで
有望な生体材料候補を特定できるようになります。



背景・業界文脈

再生医療および組織工学の分野では、損傷した組織や臓器を修復・置換するための新し
い生体材料の開発が急務となっています。特に、骨や軟骨の再生には、優れた生体適合
性と機能性を持つ足場材料が不可欠です。しかし、理想的な生体材料の設計空間は膨大
であり、望ましい特性を同時に満たす材料を探索することは困難でした。材料インフォ
マティクスとMLは、この複雑な探索問題を効率的に解決し、開発サイクルを短縮する
ための強力なツールとして注目されています。

今後の展望

材料インフォマティクスとMLクラスタリングを統合したリン酸カルシウム生体材料足
場のデータ駆動型発見は、再生医療分野に大きな影響を与えるでしょう。記述子のバイ
アスを修正し、多目的バランスを考慮するアプローチは、より信頼性の高い材料設計を
可能にし、臨床応用への道を加速します。将来的には、このフレームワークが他の生体
材料（例：ポリマー、セラミックス、複合材料）の発見にも応用され、個別化医療や精
密医療の実現に向けた新たな材料ソリューションを提供することが期待されます。これ
により、患者の治療成績向上に貢献し、医療産業の革新を推進するでしょう。

元記事: https://e-journal.unair.ac.id/IAPL/article/view/94237

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://e-journal.unair.ac.id/IAPL/article/view/94237


#24 MARVELプロジェクト、量子力学からAI駆動型材料発
見へ12周年、計算科学を再構築

概要

MARVELプロジェクトは、量子力学的シミュレーション、計算能力、機械学習を組み
合わせることで材料発見を根本から変革し、12周年を迎えました。2014年の発足以
来、複雑なシミュレーションの再現性、共有性、協力性を高めるツールの開発、およ

び産業パートナーシップの構築に貢献してきました。太陽電池、バッテリー、触媒、
2D材料、高度合金など多岐にわたる材料研究を網羅し、AI駆動型材料研究の強固な基
盤を築いたことが、材料科学分野における重要なマイルストーンとして評価されてい

ます。

公開日 2026年07月01日  EurekAlert!  アメリカ



詳細

主要成果

MARVEL（Materials' Novel Electronic Properties from HTS and First-Principles）プロジェ
クトは、2014年の発足から12周年を迎え、量子力学的シミュレーションと最新の計算能
力、そして機械学習（ML）を融合させることで、材料発見のプロセスを根本的に変革
してきました。このプロジェクトは、複雑なシミュレーションの再現性、共有性、共同
作業性を高めるためのツール開発と、産業パートナーシップの構築に大きく貢献し、AI

駆動型材料研究の強固な基盤を確立しました。

技術・臨床詳細

MARVELプロジェクトの核心は、材料科学における計算とデータ科学の統合にありま
す。以下の主要な技術要素がその成功を支えてきました。

量子力学的シミュレーションの統合: 第一原理計算（密度汎関数理論など）を用い
て、材料の基本的な電子構造や原子間相互作用を高精度でシミュレートします。これ
により、実験では捉えにくい材料の微視的な挙動を理解し、その特性を予測する基礎
データを提供します。

高性能計算能力の活用: 最先端のスーパーコンピューティング資源を駆使し、大規模
な材料システムや複雑なシミュレーションを効率的に実行します。これは、AIモデル
のトレーニングや、広大な材料設計空間の探索に不可欠です。

機械学習の導入: シミュレーションから得られる大量のデータを解析し、材料組成、
構造、特性間の複雑な関係性を学習するMLモデルを開発します。これにより、新し
い材料候補のスクリーニング、特性予測、逆設計（望ましい特性から材料を設計す
る）が高速化されます。特に、ML原子間ポテンシャルの開発や、結晶構造予測にお
けるAIの応用が進められました。

オープンソースツールの開発: シミュレーションワークフローを自動化し、データ共
有と共同作業を促進するためのオープンソースソフトウェアツール（例：AiiDA）を
開発しました。これらのツールは、科学研究の再現性を高め、研究者間の協力を容易
にします。

広範な材料分野への応用: MARVELの活動は、太陽電池材料（光電変換効率の向
上）、バッテリー材料（エネルギー密度と寿命の改善）、触媒（高効率反応の設
計）、2D材料（電子デバイスへの応用）、高度合金（強度と耐熱性の向上）など、
多岐にわたる重要な材料群を対象としてきました。



これらの技術の統合により、MARVELは、計算科学を単なる予測ツールから、実際の材
料発見を駆動する強力なエンジンへと進化させました。

背景・業界文脈

新材料の発見と開発は、持続可能なエネルギー、高性能エレクトロニクス、医療、環境
といった現代社会の多くの分野で不可欠です。しかし、従来の材料研究は、時間とコス
トがかかる実験と試行錯誤に大きく依存していました。2014年に発足したMARVELプロ
ジェクトは、このボトルネックを解消するため、計算科学とデータ科学の融合を早期に
提唱しました。このアプローチは、AI駆動型材料研究という新しいパラダイムを確立
し、科学的発見の効率と速度を劇的に向上させることに貢献しました。

今後の展望

MARVELプロジェクトが築いた基盤は、今後も材料科学のフロンティアを拡大し続ける
でしょう。AIと高性能計算のさらなる統合は、これまで到達不可能だった複雑な材料シ
ステムの探索を可能にし、より高機能で持続可能な材料の開発を加速します。将来的に
は、MARVELで培われた技術と手法が、自己駆動型ラボシステムや、基盤モデルを活用
した材料設計プラットフォームへと進化し、新材料の市場投入サイクルを劇的に短縮す
るでしょう。この遺産は、次世代の材料科学者やエンジニアが直面する課題を解決する
ための強力なツールを提供し、グローバルな技術革新をリードする上で不可欠な存在と
なります。

元記事: https://www.eurekalert.org/news-releases/1134402

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.eurekalert.org/news-releases/1134402


#25 ArXivに化学実験室用ヒューマノイドロボット向け初
のベンチマーク「Labimus」が登場

概要

arXivにプレプリント論文として、化学実験室におけるヒューマノイドロボットの器用
な操作のための初のベンチマーク「Labimus」が発表されました。Labimusは、自動化
された実験と高精度な動的操作との間のギャップを埋めることを目的としています。

このベンチマークは、30以上の機能的に忠実なアセット、連結された機器、粒子ベー
スの粉末物理学、およびクローズドループの機器読み出しを統合しています。これに
より、タスク完了と実験精度を評価するための原子操作および固形物計量ワークフロ

ーが定義され、ロボット化学研究の新たな標準を確立します。

公開日 2026年07月01日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

arXivで公開されたプレプリント論文は、化学実験室においてヒューマノイドロボットが
器用な操作を行うための初のベンチマーク「Labimus」を発表しました。Labimusは、
実験室の自動化における大きな課題である、動的で高精度な操作とロボットシステムの
統合を促進することを目的としています。このベンチマークは、実際の実験室環境を忠
実に再現した仮想環境と、タスク完了および実験精度を評価するための具体的なワーク
フローを定義しています。

技術・臨床詳細

Labimusは、化学実験室の複雑な作業をヒューマノイドロボットがどれだけ効率的かつ
正確に実行できるかを評価するための包括的なプラットフォームです。その主要な特徴
は以下の通りです。

現実的な仮想実験室環境: Labimusは、実際の化学ワークステーションから取得した
30以上の機能的に忠実なアセット（例：フラスコ、ビーカー、ピペット、撹拌機、
反応器）を備えています。これにより、ロボットエージェントは現実世界の実験室に
近い環境で訓練・評価されます。

連結された機器とクローズドループの読み出し: 仮想環境内の機器は、物理的に連結
されており、ロボットの操作にリアルタイムで反応します。例えば、ロボットが液体
をある容器から別の容器に移すと、その液体の量や濃度がシミュレーション内で正確
に更新され、センサーによって読み取られます。このクローズドループの機器読み出
し機能は、ロボットが実験の結果をリアルタイムで理解し、次の行動を計画するため
に不可欠です。

粒子ベースの粉末物理学: 固形物の取り扱いは、化学実験室におけるロボット操作の
特に困難な側面です。Labimusは、粒子ベースの物理エンジンを統合することで、粉
末材料の流動性、混合、計量といった挙動をリアルにシミュレートします。これによ
り、ロボットは粉末の取り扱いにおける微細な調整能力を訓練できます。

定義されたワークフローと評価基準: ベンチマークは、原子操作（例：ピンセットを
使った微小粒子の移動）と固形物計量（例：特定の量の粉末を正確に秤量して容器に
移す）という2つの主要なワークフローを定義しています。これらのワークフローに
対するタスク完了率、操作精度、効率性が評価基準として用いられます。



Labimusは、強化学習、模倣学習、プランニングといった様々なロボット制御アルゴリ
ズムの性能を比較・評価するための標準的なプラットフォームを提供します。

背景・業界文脈

化学研究室の自動化は、新薬開発、材料発見、高分子合成など、多くの科学分野で大き
な可能性を秘めています。しかし、既存のラボ自動化システムは、多くの場合、反復的
で構造化されたタスクに限定されており、人間が行うような器用で適応性の高い操作は
困難でした。ヒューマノイドロボットは、多様なタスクに対応できる汎用性を持つた
め、化学実験室の完全な自律化を実現する鍵となります。Labimusのようなベンチマー
クの登場は、この分野の研究開発を加速し、ロボット化学の進歩を標準化する上で不可
欠です。

今後の展望

Labimusは、化学実験室におけるヒューマノイドロボットの能力を向上させるための重
要なツールとなるでしょう。このベンチマークを通じて、ロボット制御アルゴリズムが
訓練・評価され、最終的にはより高度で自律的なロボット化学者が誕生する可能性があ
ります。将来的には、これらのロボットが自己駆動型ラボシステムと統合され、人間の
監督なしに複雑な化学実験を計画、実行、分析できるようになることが期待されます。
これにより、材料科学、創薬、合成化学の分野で、発見の速度と再現性が飛躍的に向上
し、新たな科学的ブレークスルーが加速されるでしょう。

元記事: https://arxiv.org/html/2606.31037v1

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2606.31037v1


#26 バークレー研究所、植物-微生物研究の再現性を高め
る自律型ラボ「EcoBOT」を開発

概要

バークレー研究所は、植物と微生物の相互作用研究における再現性の課題を解決し、
バイオエネルギー研究を加速するために、自律型ラボ「EcoBOT」を開発しました。
EcoBOTは、ロボットハードウェア、高度な画像処理システム、適応型モデリングフレ

ームワーク（gpCAM）を統合し、植物の挙動を継続的に監視し、不確実性を特定し、
発見サイクルを自律的にガイドします。この革新的なシステムは、生物学研究におけ
る自動化の新たな標準を確立し、クリーンエネルギー生産や持続可能な農業への貢献

が期待されます。

公開日 2026年06月29日  Berkeley Lab  アメリカ



詳細

主要成果

ローレンス・バークレー国立研究所（Berkeley Lab）は、植物と微生物の相互作用に関
する研究において長年の課題であった再現性の問題を解決し、バイオエネルギー研究を
飛躍的に加速させるため、自律型ラボシステム「EcoBOT」を開発しました。EcoBOT

は、ロボットハードウェアと先進的な画像処理、適応型モデリングフレームワークを統
合することで、植物の挙動を継続的に監視し、自律的に実験サイクルを最適化する能力
を持っています。

技術・臨床詳細

EcoBOTは、生物学的実験の複雑さと変動性に対応するために特別に設計された、高度
な自律型ラボです。その主要な技術的構成要素は以下の通りです。

ロボットハードウェア: 植物の成長、水分供給、栄養素の管理、サンプリングといっ
た物理的なタスクを正確かつ自動的に実行します。これにより、人間の手作業による
変動やエラーを排除し、実験の再現性を高めます。例えば、多数の植物に対して異な
る環境条件を同時に設定し、精密な操作を行うことができます。

高度な画像処理システム: 植物の成長、形態、生理状態、微生物のコロニー形成な
ど、植物と微生物の相互作用に関する詳細なデータを、非侵襲的に、かつ高スループ
ットで収集します。AIベースの画像解析アルゴリズムが、これらの画像から定量的情
報を抽出し、植物の健康状態やストレス応答をリアルタイムで評価します。

適応型モデリングフレームワーク（gpCAM）: gpCAM（Gaussian Process-based

Bayesian Optimization with Active Learning for Complex Systems）は、EcoBOTの「頭
脳」として機能します。このAIフレームワークは、収集された膨大なデータから植物
と微生物の相互作用モデルを構築し、実験の不確実性を特定します。そして、最も情
報量の多い次の実験条件を自律的に提案し、実験サイクルを最適化します。例えば、
特定の微生物が植物の成長を促進する最適な水分条件を、限られた試行回数で特定で
きます。

自律的な発見サイクル: EcoBOTは、仮説設定、実験実行、データ収集、解析、そして
次の仮説生成までの一連のプロセスを完全に自律的に繰り返します。これにより、従
来の数週間から数ヶ月かかっていた発見サイクルを大幅に短縮し、より迅速な科学的
知見の獲得を可能にします。



これらの統合されたシステムにより、EcoBOTは植物と微生物の複雑な生態系を、これ
までにない精度と効率で研究することを可能にします。

背景・業界文脈

植物-微生物相互作用の研究は、バイオエネルギー生産、土壌の健康、持続可能な農業
など、グローバルな課題に対処するために極めて重要です。しかし、これらの生物学的
システムは本質的に複雑で変動性が高く、従来の実験手法では再現性の問題や低スルー
プットが課題となっていました。AIとロボティクスを統合した自律型ラボは、これらの
課題を克服し、生物学研究の標準を確立するための強力な解決策を提供します。特に、
クリーンエネルギー源の開発競争が激化する中、バイオエネルギー分野における効率的
な研究は国家戦略上も重要です。

今後の展望

EcoBOTの開発は、植物-微生物相互作用研究に革命をもたらし、バイオエネルギー分野
における新たな発見を加速するでしょう。この自律型ラボは、最適な植物品種と微生物
コンソーシアムの特定を効率化し、バイオ燃料生産や土壌改善技術の進歩に貢献しま
す。将来的には、EcoBOTのようなシステムが、より広範な生物学的研究に応用され、
医薬品スクリーニング、細胞培養最適化など、様々なバイオテクノロジー分野での自動
化と効率化を推進することが期待されます。これにより、持続可能な社会の実現に向け
た科学的ブレークスルーが加速されることになります。

元記事: https://newscenter.lbl.gov/2026/06/29/meet-ecobot-the-autonomous-lab-standardizing-plant-

microbe-research/

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://newscenter.lbl.gov/2026/06/29/meet-ecobot-the-autonomous-lab-standardizing-plant-microbe-research/
https://newscenter.lbl.gov/2026/06/29/meet-ecobot-the-autonomous-lab-standardizing-plant-microbe-research/


#27 Ca-Fe-Ni三元系で100 GPa超の新規高圧相Ca6FeNiを
発見、基盤モデルが結晶構造予測を革新

概要

arXivに公開されたプレプリント論文は、進化探索と適応型データ選択、ファインチュ
ーニングを組み合わせた自己整合的な基盤モデル支援型結晶構造予測（CSP）ワーク
フローの導入を報じています。この革新的な手法は、Ca-Fe-Ni三元系に適用され、100

GPaを超える未報告の熱力学的に安定な化合物Ca6FeNiを効率的に予測しました。この
アプローチは、複雑な多成分系における新材料発見の計算コストを大幅に削減し、高
圧下での新材料設計を加速する画期的な進歩です。

公開日 2026年06月29日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

arXivで公開されたプレプリント論文は、結晶構造予測（CSP）のための新しい自己整合
的な基盤モデル支援型ワークフローを導入しました。このアプローチは、進化探索、適
応型データ選択、およびファインチューニングを組み合わせることで、複雑な多成分系
における新材料発見の計算コストを大幅に削減します。特に、Ca-Fe-Ni三元系に適用さ
れたこの手法は、100ギガパスカル（GPa）を超える高圧下で、これまで未報告であっ
た熱力学的に安定な化合物「Ca6FeNi」を効率的に予測する驚くべき成果を達成しまし
た。

技術・臨床詳細

この革新的なCSPワークフローは、複数の高度な計算技術を統合しています。

基盤モデル支援型CSP: 大規模な材料データベースで事前学習された基盤モデル（例
えば、原子間ポテンシャルやグラフニューラルネットワークベースの構造表現モデ
ル）を活用します。これらのモデルは、原子間の相互作用や構造の安定性に関する深
い物理的知見を内包しており、広大な探索空間を効率的にナビゲートする能力を提供
します。

進化探索アルゴリズム: 遺伝的アルゴリズムなどの進化探索手法を用いて、新しい結
晶構造の候補を効率的に生成し、その安定性を評価します。この探索は、基盤モデル
の予測能力によってガイドされ、有望な領域に焦点を当てることができます。

適応型データ選択とファインチューニング: 探索プロセス中に得られる新しいデータ
（高圧下での安定な構造など）は、基盤モデルの適応的なファインチューニングに利
用されます。モデルは、新たに学習した情報に基づいて自身の予測能力を継続的に改
善し、より正確な探索を可能にします。この「自己整合的」なループは、モデルが進
化探索とデータのフィードバックを繰り返し行うことで、最適な構造を効率的に見つ
け出します。

高圧相の効率的な探索: Ca-Fe-Ni三元系への適用は、高圧下での材料挙動を理解する
ことの重要性を浮き彫りにします。地球深部物質科学や超硬材料開発において、高圧
相の探索は極めて重要ですが、計算コストが高く困難でした。この手法は、未探索の
高圧相を予測するための効率的な手段を提供します。Ca6FeNiのような新規化合物
が、100 GPaという極限条件下で安定であることが予測されたことは、その計算能力
の高さを示しています。



このアプローチは、第一原理計算（DFT）のような高精度だが計算コストの高い手法
と、AIモデルの効率性を融合させることで、複雑な材料系の設計における計算のボトル
ネックを解消します。

背景・業界文脈

新しい材料の発見は、エネルギー、エレクトロニクス、国防など、多岐にわたる分野で
の技術革新の基礎となります。特に、高圧下で安定な新材料の発見は、超硬材料、高温
超伝導体、地球深部物質科学などのフロンティア領域で重要です。しかし、多成分系に
おける結晶構造予測は、可能な原子配置の数が爆発的に増加するため、計算資源の制約
から困難を極めていました。基盤モデルとAI駆動型探索の進展は、この課題を克服し、
新材料開発のプロセスを劇的に加速させる強力なツールとして期待されています。

今後の展望

この自己整合的な基盤モデル支援型CSPワークフローの成功は、複雑な多成分系におけ
る新材料発見のパラダイムを変革するものです。Ca6FeNiのような新規高圧相の予測
は、この手法の強力な可能性を示しており、今後、他の極限環境下での材料探索や、特
定の機能を持つ高性能材料の設計に応用されることが期待されます。これにより、計算
コストを抑えつつ、より迅速かつ効率的に新材料を探索・開発できるようになり、産業
界における製品開発サイクルを短縮し、科学的ブレークスルーを加速する上で極めて重
要な役割を果たすでしょう。将来的には、この技術が自己駆動型ラボと統合され、完全
に自律的な材料発見システムが実現される可能性もあります。

元記事: https://arxiv.org/abs/2606.30870

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2606.30870


#28 オークリッジ国立研究所、AIとオペレーション人材の
融合で自律型科学の未来を推進

概要

オークリッジ国立研究所（ORNL）は、人工知能（AI）を科学ワークフローに統合し、
12を超える自己駆動型ラボを運用することで、自律型科学の未来を積極的に推進して
います。この革新的な取り組みは、科学プロセスだけでなく、連続的な自律運用を可

能にするエコシステムを設計、運用、維持するために施設・運用（F&O）部門が研究
者と協力する点で、運用全体に大きな影響を与えています。目標は、複数のラボを単
一の制御ネットワークに接続し、AI分析のための構造化されたデータストリームを実

現することです。

公開日 2026年07月01日  Oak Ridge National Laboratory (ORNL)  アメリカ



詳細

主要成果

オークリッジ国立研究所（ORNL）は、人工知能（AI）を科学ワークフローに統合し、
12を超える自己駆動型ラボを運用することで、自律型科学の未来を積極的に推進してい
ます。この取り組みの特筆すべき点は、科学的発見を加速するだけでなく、施設・運用
（F&O）部門が研究者と密接に連携し、連続的な自律運用を可能にするエコシステムの
設計、運用、維持に貢献している点です。これにより、科学プロセス全体と運用体制の
両方が変革されています。

技術・臨床詳細

ORNLの自律型科学の推進は、以下の主要な技術的および組織的側面に基づいていま
す。

12を超える自己駆動型ラボの運用: ORNLは、材料科学、化学、生物学、量子情報科
学など、多岐にわたる分野で12以上の自己駆動型ラボを稼働させています。これら
のラボは、ロボティクス、高度なセンサー、機械学習アルゴリズムを統合し、実験の
計画、実行、データ収集、解析を自律的に行います。例えば、ある自己駆動型ラボで
は、特定の触媒材料の合成と特性評価を人間が介入せずに数千回も繰り返すことがで
き、最適な組成や条件を効率的に探索しています。

AIとオペレーション人材の融合: この変革の鍵は、科学者とF&O部門の技術者との連
携です。F&O部門は、ラボの物理的なインフラストラクチャ（ロボットアーム、流
体制御システム、センサーネットワーク、データストレージなど）の設計、構築、メ
ンテナンス、そしてAIシステムを統合するためのインターフェース開発を担当しま
す。彼らは、AIが円滑に機能するための信頼性の高い運用環境を確保し、トラブルシ
ューティングや改善活動に貢献します。

単一の制御ネットワークと構造化されたデータストリーム: ORNLの目標は、これら
複数の自律型ラボを単一の統合された制御ネットワークに接続することです。これに
より、各ラボから生成される膨大な実験データがリアルタイムで一元的に収集され、
AI分析のために構造化されたデータストリームとして提供されます。この統合された
データプラットフォームは、異なる実験間の相関関係を特定し、より広範な科学的知
見を抽出することを可能にします。



AI分析とリアルタイムフィードバック: AIモデルは、構造化されたデータストリーム
を継続的に分析し、新しい仮説の生成、実験条件の最適化、予期せぬ現象の特定を行
います。その結果はリアルタイムでラボの制御システムにフィードバックされ、次の
実験サイクルに反映されます。

このアプローチにより、科学研究のボトルネックが解消され、発見の速度と再現性が劇
的に向上します。

背景・業界文脈

科学研究の世界では、AIとロボティクスの進化が「自律型科学」という新しいパラダイ
ムを生み出しています。従来の研究は、人間の専門知識と手作業に大きく依存し、時間
とコストがかかる反復的なプロセスでした。ORNLのような国立研究所が自律型科学に
投資することは、米国が科学技術のフロンティアをリードし、エネルギー安全保障、気
候変動、新材料開発といった国家的な課題に迅速に対応するための戦略的な動きです。
特に、大規模な研究施設を持つ組織にとって、AIと運用人材の連携は、複雑なインフラ
を効率的に活用し、最大の科学的成果を生み出す上で不可欠です。

今後の展望

ORNLの自律型科学への推進は、科学研究の方法論に根本的な変化をもたらすでしょ
う。複数の自己駆動型ラボを統合されたネットワークで運用することで、これまでは不
可能だった規模と複雑さの科学的探索が可能になります。これにより、より高効率なエ
ネルギー材料、新しい量子デバイス、革新的な生物学的プロセスなど、幅広い分野での
ブレークスルーが加速されるでしょう。また、AIと運用人材の緊密な連携モデルは、他
の大規模研究施設や産業界においても、AI技術の効率的な導入と運用を促進する模範と
なることが期待されます。これにより、科学的発見のペースが劇的に加速し、社会全体
のイノベーションに貢献するでしょう。

元記事: https://www.ornl.gov/news/operations-workforce-powers-ornls-autonomous-science-future

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.ornl.gov/news/operations-workforce-powers-ornls-autonomous-science-future


#29 BoschがAI推進を強化、Fetch.aiと連携しWeb3/AI技
術開発のための分散型エコシステム構築

概要

Bosch Center for Artificial Intelligence (BCAI)は、製造、自動運転、エンジニアリング開
発におけるAI推進を強化し、科学と産業間の知識移転を促進しています。Boschは特に
Fetch.aiとの提携を拡大し、Web3およびAI技術開発のための分散型オープンソースエ

コシステムを構築するFetch.ai Foundationを設立しました。この戦略的提携は、効率的
なニューラルネットワークトレーニング、ロボティクスおよび自動運転アプリケーシ
ョン向けの時空間言語モデル開発など、AIの最先端研究と応用を加速することを目指

しています。

公開日 2026年06月30日  Bosch  ドイツ



詳細

主要成果

Bosch Center for Artificial Intelligence (BCAI)は、人工知能（AI）技術の推進に注力し、
製造、自動運転、エンジニアリング開発といったBoschの主要ビジネス領域における科
学と産業間の知識移転を強化しています。この取り組みの一環として、BoschはFetch.ai

との戦略的提携を拡大し、Web3およびAI技術開発のための分散型オープンソースエコ
システムを構築する「Fetch.ai Foundation」を設立しました。

技術・臨床詳細

BCAIの活動は、AIの基礎研究から応用まで多岐にわたります。Fetch.aiとの提携によ
り、特に以下の領域での技術開発が加速されます。

分散型オープンソースエコシステムの構築: Fetch.ai Foundationは、Web3技術（ブロ
ックチェーン、分散型台帳技術）とAIを組み合わせた新しいエコシステムを開発しま
す。これにより、AIエージェントが分散型ネットワーク上で自律的に連携し、データ
やサービスを安全かつ効率的に交換できるようになります。これは、サプライチェー
ン管理、スマートシティ、インダストリー4.0といった分野で、新たなビジネスモデ
ルと効率化の可能性を拓きます。

効率的なニューラルネットワークトレーニング: 大規模なAIモデルのトレーニング
は、膨大な計算リソースとエネルギーを消費します。BCAIは、よりエネルギー効率
が高く、高速なニューラルネットワークトレーニング手法を研究しています。これに
は、量子AI、フェデレーテッドラーニング、軽量モデルアーキテクチャの開発などが
含まれます。

ロボティクスおよび自動運転アプリケーション向けの時空間言語モデルの開発: 自動
運転車や産業用ロボットは、複雑な環境を理解し、リアルタイムで意思決定を行う必
要があります。BCAIは、これらのアプリケーション向けに、時間的・空間的な文脈
を理解できる高度な言語モデル（時空間言語モデル）を開発しています。これによ
り、ロボットは自然言語の指示をより正確に解釈し、環境変化に適応した行動計画を
生成できるようになります。例えば、自動運転車が予測不可能な交通状況で安全な経
路を選択する際に、このモデルが役立ちます。

科学と産業間の知識移転の強化: BCAIは、学術研究機関との連携を深め、最新のAI研
究成果をBoschの製品やサービスに迅速に適用するための橋渡し役を担っています。
これにより、研究室のイノベーションが実際の産業応用へとスムーズに移行します。



これらの取り組みは、BoschがAI技術をコア競争力として位置づけ、未来のテクノロジ
ーリーダーシップを確保するための戦略的投資を反映しています。

背景・業界文脈

AIは、製造業、自動車産業、家電製品など、Boschが事業を展開するあらゆる分野で破
壊的な影響を及ぼしています。特に、Web3とAIの融合は、データの所有権、プライバ
シー、セキュリティ、分散型ガバナンスといった新しい課題と機会を生み出していま
す。BoschがFetch.aiとの提携を通じて分散型エコシステムを構築することは、これらの
新しいパラダイムに適応し、未来のスマートインフラと自律型システムを構築するため
の重要な戦略です。また、ドイツは産業のデジタル化を推進しており、Boschのこのよ
うな取り組みは、国家的なイノベーション戦略にも合致しています。

今後の展望

BoschとFetch.aiによる分散型オープンソースエコシステムの構築は、AIとWeb3技術の
融合を加速し、多くの産業に革命をもたらす可能性を秘めています。自動運転車、スマ
ートファクトリー、スマートホームなど、Boschの製品ポートフォリオ全体で、より安
全で効率的、かつインテリジェントなソリューションが実現されるでしょう。効率的な
AIトレーニングや時空間言語モデルの開発は、AIの性能を向上させるとともに、そのエ
ネルギー効率と実用性を高めます。これにより、Boschは、AIが駆動する未来社会にお
いて、技術革新をリードする主要なプレイヤーとしての地位を確立することが期待され
ます。

元記事: https://www.bosch.com/research/bcai/

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.bosch.com/research/bcai/


#30 ArXivに大規模マルチモーダルデータセット
「MatSciFig」が登場、材料科学の視覚的記録を解放

概要

arXivに公開されたプレプリント論文は、科学文献から抽出された大規模なマルチモー
ダルデータセット「MatSciFig」を発表しました。MatSciFigは、材料科学の視覚的記録
を解放し、データ駆動型発見を加速することを目的としています。合金、複合材料、

ポリマーなど多様な材料ドメインから180,571の図と391,606のアノテーション付きパ
ネルをキュレーションすることで、既存のマルチモーダルデータセットにおけるドメ
インギャップに対処しています。このデータセットは、視覚言語学習を改善し、材料

特性予測と逆設計を促進する上で極めて重要なリソースとなるでしょう。

公開日 2026年06月30日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

arXivで公開されたプレプリント論文は、科学文献から抽出された大規模なマルチモーダ
ルデータセット「MatSciFig（Materials Science Figures）」を発表しました。MatSciFig
は、材料科学分野におけるデータ駆動型発見を加速するため、視覚的記録の潜在能力を
最大限に引き出すことを目的としています。このデータセットは、合金、複合材料、ポ
リマーなど、多様な材料ドメインからの180,571の図と391,606のアノテーション付きパ
ネルで構成されており、既存のマルチモーダルデータセットが抱えるドメインギャップ
の課題に対処しています。

技術・臨床詳細

MatSciFigは、材料科学におけるAIの応用を一段と深化させるための、以下の重要な技術
的貢献をしています。

大規模マルチモーダルデータセットの構築: 科学論文から画像（図）とテキスト（キ
ャプション、本文）を同時に抽出し、それらを関連付けて大規模なデータセットを構
築しました。これにより、AIモデルは画像とテキストの両方から材料科学の知識を学
習できるようになります。180,571の図と391,606のアノテーション付きパネルという
規模は、これまでの材料科学分野におけるマルチモーダルデータセットとしては最大
級です。

ドメインギャップの克服: 汎用的な画像認識モデルは、科学的な図（例えば、結晶構
造図、顕微鏡写真、グラフ）を正確に解釈することが困難でした。MatSciFigは、合
金、複合材料、ポリマー、セラミックス、バイオ材料など、材料科学の主要なサブド
メインを幅広くカバーすることで、この「ドメインギャップ」を埋めます。これによ
り、AIモデルは材料科学に特化した視覚的概念をより効果的に学習できるようになり
ます。

視覚言語学習の改善: MatSciFigは、画像とそれに関連するテキスト情報（図のタイト
ル、キャプション、本文中の言及）を組み合わせることで、AIモデルの視覚言語学習
能力を向上させます。これにより、AIは図から材料の組成、構造、処理方法、そして
特性を正確に識別し、理解できるようになります。例えば、「このナノ粒子の透過型
電子顕微鏡画像から、粒子の平均サイズは10 nmである」といった情報を抽出するこ
とが可能です。



特性予測と逆設計の促進: 材料の視覚的記録をAIが理解できるようになることで、材
料のマイクロ構造や形態学的特徴から、そのマクロな特性（例：強度、導電性、安定
性）を予測するモデルの精度が向上します。さらに、望ましい特性を持つ材料の視覚
的特徴をAIが生成する「逆設計」アプローチも可能になります。

このデータセットは、オープンサイエンスの原則に基づいて公開され、材料科学コミュ
ニティ全体のAI研究を加速させるための共有資源となるでしょう。

背景・業界文脈

材料科学は、人類が直面する最も複雑な課題（エネルギー、環境、医療など）を解決す
るための鍵となりますが、新材料発見のプロセスは依然として時間とコストがかかりま
す。材料の特性は、その組成、構造、製造プロセスに複雑に依存しており、これらを視
覚的データ（顕微鏡画像、グラフ、構造図）として捉えることが多くあります。しか
し、これまでのAIは、主にテキストデータや構造データに焦点を当てており、科学文献
に埋もれた大量の視覚的情報を十分に活用できていませんでした。MatSciFigは、この
未活用資源を解放し、AIが材料科学のより包括的な理解を得るための基盤を提供しま
す。

今後の展望

MatSciFigの登場は、材料科学におけるAIの応用を次のレベルへと引き上げるでしょう。
このデータセットは、視覚言語モデルの訓練、材料特性の自動抽出、新しい材料の生
成、そして科学的仮説の視覚的検証など、幅広い研究に利用されることが期待されま
す。将来的には、AIが科学文献から自律的に新しい材料を発見し、その特性を予測し、
さらにロボットによる実験までを計画する、完全に自動化された科学的発見システムが
実現する可能性もあります。これにより、材料開発のサイクルが劇的に短縮され、より
迅速な技術革新が加速されるでしょう。

元記事: https://arxiv.org/pdf/2606.29667

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/pdf/2606.29667


#31 Hugging Faceにロボティクス向け自律型スキル発見
システムASPIREが登場、実ロボットプログラミングを効
率化

概要

Hugging Faceで公開されたプレプリント論文は、器用な操作や家庭作業のためのロボ

ット制御プログラムを自律的に開発・改良する継続学習システム「ASPIRE（Agentic

Skill Programming through Iterative Robot Exploration）」を紹介しています。ASPIRE

は、自律的な故障診断のためのクローズドループロボット実行エンジン、絶えず拡大

するスキルライブラリ、および進化的探索を特徴とするオープンエンドループで動作
します。シミュレーションから実世界への転送（Sim-to-Real転送）において優れた性
能とゼロショット汎化を実証し、実ロボットのプログラミング作業を大幅に削減する

画期的な進歩です。

公開日 2026年07月02日  Hugging Face (arXiv paper page)  アメリカ



詳細

主要成果

Hugging Faceで公開されたプレプリント論文は、器用な操作や家庭作業といった複雑な
タスクのために、ロボット制御プログラムを自律的に開発・改良する継続学習システム
「ASPIRE（Agentic Skill Programming through Iterative Robot Exploration）」を紹介し
ています。ASPIREは、シミュレーションから実世界への転送（Sim-to-Real転送）にお
いて優れた性能とゼロショット汎化能力を実証し、実ロボットのプログラミング作業を
大幅に削減する画期的な成果を達成しました。

技術・臨床詳細

ASPIREは、ロボットが自律的に新しいスキルを学習し、既存のスキルを改善するための
包括的なフレームワークです。その主要な技術的構成要素は以下の通りです。

クローズドループロボット実行エンジン: ASPIREは、タスクの実行中に発生する故障
や予期せぬ事態を自律的に診断し、それに対応するためのクローズドループ実行エン
ジンを搭載しています。例えば、ロボットが物体をつかみ損ねた場合、AIはこれを故
障として認識し、つかむ角度や力のパラメータを自動的に調整して再試行します。こ
れにより、人間の監視なしに頑健なタスク実行が可能になります。

絶えず拡大するスキルライブラリ: ロボットが学習した新しい操作スキルやタスク解
決戦略は、モジュール式のスキルライブラリに保存されます。このライブラリは時間
とともに拡大し、新しいタスクに取り組む際に既存のスキルを再利用したり、組み合
わせたりすることで、学習効率を高めます。例えば、「コップを持つ」というスキル
を学習すれば、それを「コップに水を注ぐ」や「コップを棚に置く」といったより複
雑なタスクに応用できます。

進化的探索によるオープンエンド学習: ASPIREは、特定の目標に限定されないオープ
ンエンドの学習ループで動作します。進化探索アルゴリズムを用いて、ロボットは多
様な環境やタスク設定で自律的に行動を探索し、成功した行動パターンを学習しま
す。これにより、未知の状況や予期せぬタスクに対しても、新しい解決策を自律的に
発見する能力を獲得します。



Sim-to-Real転送とゼロショット汎化: ロボットのトレーニングは、計算コストと安
全性のため、主にシミュレーション環境で行われます。ASPIREは、シミュレーショ
ンで学習したスキルを、現実世界の物理ロボットに効果的に転送（Sim-to-Real転
送）する能力において優れた性能を発揮します。さらに、訓練中に明示的に学習して
いない新しいタスクや環境に対しても、即座に適用できる「ゼロショット汎化」能力
を示しています。これは、ロボットの汎用性と実用性を大幅に向上させます。

このシステムは、複雑な器用な操作や家庭作業（例：料理、掃除、物体の整理）など、
これまでのロボットが苦手としていた領域での応用が期待されます。

背景・業界文脈

サービスロボティクスや産業用ロボティクス分野では、ロボットがより複雑で適応性の
高いタスクを実行できる能力が求められています。しかし、多様な環境や不確実な状況
に対応できるロボットプログラムを手動で作成することは、非常に時間とコストがかか
るボトルネックとなっていました。AI、特に強化学習や生成モデルの進展は、ロボット
が自律的に学習し、行動を最適化する道を拓いています。ASPIREのような継続学習シス
テムの登場は、この分野の研究開発を加速し、より汎用性の高いロボットの普及を促進
する上で極めて重要です。

今後の展望

ASPIREの成功は、実世界でのロボットのプログラミング作業を大幅に削減し、サービス
ロボティクスの分野に大きな影響を与えるでしょう。家庭用ロボット、介護ロボット、
物流ロボットなど、幅広い応用分野で、より高度で自律的なロボットが導入される可能
性が高まります。将来的には、ASPIREのようなシステムが、人間からの簡単な指示だけ
で複雑なタスクを自律的に学習・実行できるようになり、人間とロボットの協調作業が
さらに深化することが期待されます。これにより、労働力不足の解消、生活の質の向
上、産業生産性の向上など、社会全体に多大な恩恵をもたらすでしょう。

元記事: https://huggingface.co/papers/2607.00272

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://huggingface.co/papers/2607.00272


#32 Saamaが「2026年AI Breakthrough Awards」受賞、
AI駆動型プラットフォームでライフサイエンス開発を加速

概要

Saamaは、臨床開発と商業化を加速する統一されたAI駆動型プラットフォームによ
り、「2026年AI Breakthrough Awards」で「AIベースのライフサイエンスソリューシ
ョンオブザイヤー」を受賞しました。SaamaのAgentic AI Frameworkは、専門AIエージ

ェントを導入し、臨床試験全体でタスクを自律的に評価、実行、報告することで運用
効率を最適化します。同社は最近、ADaMパッケージ生成を自動化するソリューショ
ンを発売し、統計プログラミングワークフローの生産性と規制順守を向上させていま

す。この受賞は、ライフサイエンス分野におけるSaamaのAI技術の革新性と実用性を
高く評価するものです。

公開日 2026年06月26日  Saama (AI Breakthrough Awards)  アメリカ



詳細

主要成果

Saamaは、臨床開発と商業化プロセスを劇的に加速させる統合AI駆動型プラットフォー
ムが評価され、「2026年AI Breakthrough Awards」において「AIベースのライフサイエ
ンスソリューションオブザイヤー」を受賞しました。この受賞は、同社のAgentic AI

Frameworkが、ライフサイエンス産業における運用効率とイノベーションを推進する上
で極めて重要な役割を果たしていることを明確に示しています。

技術・臨床詳細

SaamaのAI駆動型プラットフォームの核心は、Agentic AI Frameworkにあります。これ
は、以下の主要な技術的特徴を備えています。

Agentic AI Framework: このフレームワークは、特定の専門知識を持つ複数のAIエー
ジェントで構成されており、それぞれが臨床試験ワークフロー内の特定のタスク
（例：データクエリ、統計解析、レポート生成）に特化しています。これらのエージ
ェントは自律的にタスクを評価し、実行し、その結果を報告することで、人間が手動
で行っていた反復的で時間のかかる作業を自動化します。これにより、臨床開発サイ
クルが大幅に短縮され、データの品質と一貫性が向上します。

臨床試験全体での運用効率の最適化: Saamaのプラットフォームは、臨床試験の初期
段階から商業化まで、あらゆるフェーズでAIを活用します。これには、プロトコル設
計の最適化、患者の募集と選択、リアルタイムのデータモニタリング、安全性信号の
検出、規制報告書の作成などが含まれます。AIは、膨大な臨床データからパターンを
抽出し、リスクを予測し、意思決定を支援することで、試験の成功率を高め、コスト
を削減します。

ADaMパッケージ生成の自動化: Saamaは最近、臨床試験データ解析の標準である
ADaM（Analysis Data Model）パッケージの生成を自動化するソリューションを発表
しました。ADaMは、FDAなどの規制当局への提出に不可欠なデータ形式であり、そ
の手動での作成は複雑でエラーが発生しやすい作業でした。AIによる自動生成は、統
計プログラミングワークフローの生産性を最大20%向上させ、規制順守を強化し、承
認プロセスを加速します。



統一されたAI駆動型プラットフォーム: このプラットフォームは、異なるデータソー
スとアプリケーションを統合し、臨床開発全体にわたる包括的なインサイトと自動化
を提供します。これにより、サイロ化されたデータやプロセスが解消され、より迅速
かつ情報に基づいた意思決定が可能になります。

背景・業界文脈

ライフサイエンス産業、特に製薬業界は、新薬開発の長期化、高コスト化、規制要件の
複雑化といった課題に直面しています。臨床試験は、新薬が市場に到達するための最も
時間と費用のかかる段階であり、その効率化は業界にとって喫緊の課題です。AIの進化
は、このボトルネックを解消するための強力な手段を提供し、データ解析、意思決定支
援、プロセス自動化を通じて、医薬品開発の全段階を変革する可能性を秘めています。
Saamaの受賞は、AIがライフサイエンス分野で具体的なビジネス価値と競争優位性をも
たらすことを実証するものです。

今後の展望

SaamaのAI駆動型プラットフォームとAgentic AI Frameworkは、ライフサイエンス分野
におけるデジタル変革をさらに加速させるでしょう。ADaMパッケージ生成の自動化の
ような具体的なソリューションは、今後、他の規制報告書やデータ管理タスクにも応用
され、臨床開発プロセスのさらなる効率化を推進します。将来的には、AIがプロトコル
設計から患者のフォローアップ、リアルワールドデータ分析まで、臨床試験のあらゆる
側面を自律的に最適化する、完全に統合された「スマート臨床試験」の実現が期待され
ます。これにより、患者に安全で効果的な治療法をより迅速に届けることが可能にな
り、医療革新が加速されるでしょう。

元記事: https://www.saama.com/news/saama-wins-ai-based-life-sciences-solution-of-the-year-award-

in-2026-ai-breakthrough-awards-program/

収集日: 2026年07月03日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.saama.com/news/saama-wins-ai-based-life-sciences-solution-of-the-year-award-in-2026-ai-breakthrough-awards-program/
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