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今週のキーワード

AI材料発見
LLMと自律実験が開発を加速

26
件

記事数

6
カ国

対象国

100
倍

電池開発加速

3
桁

シミュ効率向上

今週の全26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 LLMで材料発見加速 学術レビ
ュー

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●○
○

LLM、GNN、MLIPを活用した自律的材料発見のレビ
ュー。材料設計のパラダイム変革に期待。

#02 AIで室温超伝導体発見 学術発表
●●●●

●
●○○○

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●○

○

AIと量子物理学融合で室温超伝導体候補を2種発見。
探索速度劇的向上でエネルギー・量子コンピューティ
ングに貢献。

#03
AIで燃料電池触媒逆設
計

学術発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●
東京理科大がAIで高活性・高耐久性触媒を逆設計。白
金使用量削減で燃料電池効率向上に貢献。

#04
トヨタTRIがAIで電池
開発

共同研究
発表

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●●●
○

●●●●
●

ジョンズ・ホプキンス大とトヨタTRIがAI・自動実験
でフッ化物イオン電池電解質開発を加速。

#05
MLで高エントロピー合
金予測

学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●○○

○
説明可能なMLで高エントロピー合金の体積弾性率を予
測。Zr含有量などが影響要因と特定。

#06
AI「BATMAT」で電池
開発加速

大学発表
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

ルクセンブルク大がAIとシミュレーション融合「BAT
MAT」で電池材料開発を100倍加速。18ヶ月以内の商
業化目指す。

#07
量子PCが材料シミュ革
新

解説記事
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●○○

○
●●○○

○

量子コンピューティングが計算物理学を革新し、材料
・化学シミュレーションを原子レベルで高精度化。次
世代材料開発を加速。

#08
阪大AIで超接着ハイド
ロゲル

学術発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

●

大阪大学がAIで水中接着力と自己修復能力を持つ超接
着性ハイドロゲルを開発。医療・ソフトロボティクス
に応用期待。

#09
NEP89で原子シミュ3
桁向上

学術発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●○○

○

89元素対応のユニバーサル基盤モデル「NEP89」が
原子シミュレーションの計算効率を3桁向上。大規模
シミュレーションが可能に。

#10
MOF吸着MLIPでDFT
精度

学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●○○

○

RSCがMOF吸着スクリーニングでMLIPと古典力場を
統合。DFT精度を低コストで実現し、MOF材料開発を
加速。

#11
MLIP Studioで計算コ
スト削減

製品発表
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●○○

○

オープンソース「MLIP Studio」が60以上のMLIPを
統合し、原子シミュレーションの計算コストを大幅削
減。

#12 AIで先進材料製造加速 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●○

○

AI統合による先進材料製造がエネルギー貯蔵、触媒、
環境応用で革新を加速。DFT依存度を低減しクリーン
エネルギーに貢献。

#13 磁性準結晶をAIで発見 学術発表
●●●●

●
●○○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

●
東京理科大が機械学習で新クラスの強磁性準結晶を発
見。次世代磁気記憶デバイスやセンサー開発を加速。
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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

#14
MLIP電荷課題がシミュ
阻害

学術論文
●●○○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○

MLIPにおける原子部分電荷の課題が非共有結合相互作
用の高精度シミュレーションを阻害。MLIPの汎用性向
上に不可欠。

#15
LLMでTADF分子自律
生成

学術発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○

Firefly-GeniがLLM活用で熱活性化遅延蛍光（TADF）
分子候補を自律生成。有機ELディスプレイ効率向上に
貢献。

#16
LLM協調でペロブスカ
イト発見

学術発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
人間とLLMの協調で新規ペロブスカイト型材料Ba3Pt
O5を発見。材料合成・発見速度を加速。

#17
MLで生体医療用合金設
計

学術発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

MLで積層造形向け生体医療用高エントロピー合金を設
計。1500万組成から最適Zr合金を選定し、開発加速
。

#18
量子PCでFermi-Hubb
ard

企業発表
●●●●

●
●○○○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●○○

○

Quandelaがスピン光量子コンピューターでFermi-Hu
bbardシステムを2時間でシミュレート可能と発表。
量子材料開発を加速。

#19
東北大ChatHEAで触媒
発見

学術発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

●
東北大AIMRがLLMと実験融合「ChatHEA」で燃料電
池用HEA触媒を発見。商用Pt/Cを超える性能。

#20
ChemGraphで材料研
究加速

製品発表
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

アルゴンヌ国立研究所がAI駆動型フレームワーク「Ch
emGraph」を発表。LLMで材料研究を加速し、エネ
ルギー技術開発に貢献。

#21
ナノ粒子触媒をミリ秒
生成

学術発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●○○

○

バッファロー大学がミリ秒単位でナノ粒子触媒を生成
する新手法開発。将来的なAI連携で開発自動化を目指
す。

#22
日本半導体産業を再構
築

企業戦略
●○○○

○
●●●●

●
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

●

日本がAI半導体時代に向け半導体産業を再構築。マイ
クロン広島投資や材料大手増産が牽引し、サプライチ
ェーン強化。

#23
花王・味の素が半導体
材料増産

企業戦略
●●○○

○
●●●●

●
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

●

花王と味の素がAIチップ需要に対応し、ABFと高純度
洗浄剤の生産を強化。日本の半導体サプライチェーン
の重要性浮き彫り。

#24 LGがLLMで新成分発見 製品発表
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

LG AI ResearchがLLM「EXAONE Discovery」を発
表。新育毛成分や液浸冷却液を発見し、R&D;プロセ
スを加速。

#25
日印がAI・半導体に巨
額投資

企業戦略
●○○○

○
●●●●

●
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

●

インドと日本がAIと半導体に690億ドル投資。サプラ
イチェーン強靭化へ国際提携を強化し、技術的自立を
目指す。

#26
AIで材料発見プロセス
革新

学術レビ
ュー

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●○
○

LLMと自律実験が材料科学の発見・設計プロセスを革
新。汎用MLIPと生成AIで効率を最大化し、開発サイ
クルを短縮。

●●●●○ 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による材料開発加速は、自社のR&D;戦略をどう変えるか？
LLMと自律実験の融合（#01, #26）により、材料発見サイクルが劇的に短縮されつつあります。ルクセンブルク大学の
「BATMAT」は電池材料開発を100倍加速（#06）、LGはLLMで新成分を発見（#24）。貴社のR&D;部門は、このAIシ
フトにどう対応しますか？

❷ 日本の半導体材料サプライヤーとしての優位性は、AI時代にどう活かされるか？
日本はAI半導体時代に向け半導体産業を再構築中（#22）。花王や味の素がAIチップ向け材料を増産（#23）するなど、
日本の材料メーカーはサプライチェーンの要です。この優位性を維持・拡大するための次の一手は何でしょうか？

❸ 量子コンピューティングは、いつから材料設計の現実的なツールとなるか？
アールト大学がAIと量子物理学を融合し室温超伝導体候補を発見（#02）。Quandelaはスピン光量子コンピューターでF
ermi-Hubbardシステムを2時間でシミュレート可能と発表（#18）。基礎研究段階ですが、この技術の進展をどう評価し
、いつから自社の材料設計に組み込む準備を始めますか？

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 →

半導体材料

半導体再構築

日印連携

燃料電池触媒

次世代電池

触媒発見

室温超伝導

LLM材料発見

項目 象限 ↑ 機会 ↓ 脅威

● 半導体材料 機会大 AI半導体需要で事業拡大 特定顧客依存リスク

● 半導体再構築 機会大 国内投資増で事業強化 国際競争激化

● 日印連携 機会大 新市場開拓・技術移転 技術流出・競争激化

● 燃料電池触媒 機会大 貴金属フリー触媒開発 開発競争激化

● 次世代電池 機会大 電池材料開発をリード 競合のAI活用加速

● 触媒発見 機会大 貴金属フリー触媒開発 開発競争激化

● 室温超伝導 参考 基礎研究への参画 —
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● LLM材料発見 注意 LLM導入の先行事例 競合にR&D;で後れ
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深掘り ① ― AIと量子物理学融合で室温超伝導体候補を発見
#02 | 2026/07/07 | ScienceDaily (Aalto University) | 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●●●○○

フィンランドのアールト大学が、機械学習と量子物理学を融合した新手法で、室温超伝導体候補を2種発見しました。
このAI駆動型アプローチは、無限の材料組み合わせから有望な候補を劇的に速く絞り込むことを可能にし、超伝導材料
の発見を加速します。エネルギー効率の高いデバイスや量子コンピューティングの実現に向けたブレークスルーです。

開発された手法は、MLモデルが量子物理学の計算結果から学習し、超伝導性を示す材料特性を予測します。これにより
、従来の試行錯誤や大規模シミュレーションに比べ、スクリーニング時間を大幅に短縮。原子レベルでの電子挙動を高
精度でモデル化し、超伝導転移温度を決定する複雑な相互作用をAIが学習します。

▶ 技術者の視点

室温超伝導体は「材料科学の聖杯」であり、その候補をAIと量子物理学の融合で発見したことは学術的
ブレークスルーです。ただし、現段階では「候補」であり、具体的な材料組成や特性の詳細は未発表。
実用化には安定性、合成難易度、コストなど多くの課題が残ります。日本企業にとっては、この基礎研
究の動向を注視し、将来的な応用を見据えた情報収集が不可欠です。特に、超伝導材料は電力、医療、
量子コンピューティングなど広範な産業に影響するため、R&D;部門は量子シミュレーション技術の動向
を継続的にモニタリングし、共同研究の機会を探るべきです。楽観的な見方は禁物ですが、この技術が
成熟すれば、材料設計のパラダイムを根本から変える脅威にもなり得ます。

深掘り ② ― トヨタTRIがAIと自動実験で次世代電池電解質開発を加速
#04 | 2026/07/09 | Johns Hopkins University, Department of Chemical and Biomolecular Engineering |
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●●●●●

ジョンズ・ホプキンス大学とトヨタ自動車研究所（TRI）が、AIとハイスループット自動実験を組み合わせ、次世代フ
ッ化物イオン電池の電解質開発を加速するアプローチを発表しました。これにより、従来の数十年を要する発見プロセ
スを大幅に短縮し、安全性とエネルギー密度が向上した新しい電解質の迅速な特定を目指します。リチウムイオン電池
を超える可能性を秘めたフッ化物イオン電池の商用化を大きく前進させるものです。

AIアルゴリズムが既存データから学習し、イオン伝導度や安定性などの性能基準を満たす材料構造を予測。この予測に
基づき、自動実験プラットフォームが多数の候補を合成・評価し、そのデータがAIモデルにフィードバックされる「閉
ループ」プロセスを構築。これにより、フッ化物イオンの移動に適した安定電解質の発見という長年の課題解決を目指
します。

▶ 技術者の視点

AIと自動実験の組み合わせは、材料開発のボトルネックを解消する強力なアプローチであり、トヨタTR
Iが関与している点で日本企業にとって大きな機会です。フッ化物イオン電池はリチウムイオン電池の約
7倍のエネルギー密度を持つ可能性があり、その電解質開発加速はEVやエネルギー貯蔵分野に大きなイ
ンパクトを与えます。ただし、フッ化物イオン電池はまだ基礎・応用研究段階であり、実用化には電極
材料やサイクル寿命、安全性など多くの課題が残されています。日本の電池材料メーカーやセルメーカ
ーは、この技術動向を注視し、AI駆動型開発プラットフォームへの投資や共同研究を検討すべきです。
特に、電解質は電池性能の鍵となるため、早期の情報収集と技術評価が競争優位性確保に繋がります。
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深掘り ③ ― 花王・味の素がAIチップ需要に対応し半導体材料増産
#23 | 2026/07/09 | Lanceum (Nikkei Asia report) | 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●●●●●

日本の消費財大手である花王と味の素が、AIチップ需要の急増に対応するため、半導体材料の生産を強化しています。
味の素は高性能プロセッサーに不可欠な基板絶縁材料であるABF（味の素ビルドアップフィルム）の生産能力を増強し
、花王は高純度洗浄剤の供給を増やしています。この動きは、日本の企業がAIサプライチェーンの重要な「縁の下の力
持ち」として、世界の半導体市場において不可欠な役割を果たしていることを浮き彫りにします。

AIチップは高密度配線と放熱性能が求められ、ABFは微細配線と熱膨張抑制に貢献。花王の高純度洗浄剤は微細化が進
む製造工程で必須です。両社は生産ライン拡張や新工場建設で供給能力を大幅に拡大しており、AIチップの信頼性、性
能、生産歩留まりに直結するこれらの材料の安定供給は、半導体産業全体の安定稼働に不可欠です。

▶ 技術者の視点

日本の材料メーカーがAIチップのサプライチェーンで極めて重要な役割を担っていることが再確認され
ました。花王と味の素の増産は、AI需要の爆発的な伸びに対応するものであり、日本の材料・素材メー
カーにとっては大きな事業機会です。ただし、特定の材料や技術への依存度が高まることで、地政学的
なリスクや国際競争の激化といった脅威も増大します。調達部門は、これらの重要材料の供給安定性を
定期的に評価し、代替供給源の確保やリスク分散策を検討すべきです。また、R&D;部門は、AIチップ
のさらなる高性能化や低消費電力化に対応できる次世代材料の開発を加速し、技術的優位性を維持する
ことが求められます。日本の強みを活かしつつ、変化の速い市場への適応力が問われます。

その他の注目記事
アルゴンヌ国立研究所がAI駆動型フレームワーク「ChemGraph」を発表、材料研究をLLMで加速 (Argonne National Laboratory)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●●○○ 市場インパクト●●●●○

LLMとGNN、既存シミュレーションツールを統合したオープンソースフレームワーク。自然言語で材料研究を自動化し
、エネルギー技術開発を加速する。

ルクセンブルク大学、AIとシミュレーション融合の「BATMAT」で電池材料開発を100倍加速 (myScience (University of Luxembourg))
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●●○○ 市場インパクト●●●●○

AIと物理ベースシミュレーションを統合した閉ループシステムで、電池材料の発見・評価を100倍加速。18ヶ月以内の
商業化を目指す。

大阪大学がAI設計の自己修復性超接着ハイドロゲルを開発、水中接着力と材料発見速度が大幅向上 (The Times of India (Osaka University))
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●○○

AIを活用し、水中でも強力な接着力と自己修復能力を持つハイドロゲルを開発。医療用接着剤やソフトロボティクスへ
の応用が期待される。

東京理科大学が機械学習で新クラスの強磁性準結晶を発見、AIが磁性材料開発を加速 (Digital Journal (Tokyo University of Science))
技術新規性●●●●● 実用化距離●○○○○ 市場インパクト●●●○○

機械学習でこれまで知られていなかった強磁性準結晶を発見。次世代の磁気記憶デバイスやセンサー開発を加速する可
能性を秘める。

AI統合による先進材料製造がエネルギー貯蔵、触媒、環境応用で革新を加速 (Frontiers (Journal of Energy Research & Reviews))
技術新規性●●●○○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●○

AIを統合した先進材料製造が、エネルギー貯蔵、触媒、環境応用で革新を加速。DFT依存度を低減し、クリーンエネル
ギー技術に貢献。
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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;】LLM/AIを活用した材料探索プラットフォームの調査・評価（#01, #11, #20, #24,
#26）。特にオープンソースの「MLIP Studio」や「ChemGraph」の機能検証に着手。

• 【経営企画】AI半導体関連のサプライチェーン強化動向（#22, #23,
#25）を再確認し、自社の立ち位置と機会を分析。競合他社のAI導入状況も調査。

▍短期（1ヶ月）
• 【R&D;】AIによる触媒逆設計（#03, #19）や次世代電池電解質開発（#04,
#06）に関する最新論文・特許調査を実施。自社R&D;への応用可能性を検討し、PoC計画を立案。

• 【調達】AI半導体材料（ABF、高純度洗浄剤など）の供給安定性（#23）を再評価し、リスク分散策を検討。主
要サプライヤーとの連携強化。

▍中長期（四半期〜）
• 【R&D;】量子コンピューティング（#02, #07,
#18）が材料科学に与える影響を継続的にモニタリング。将来的な共同研究や人材育成の計画を策定。

• 【経営企画】人間とAIの協調（#16）による材料発見プロセスを自社に導入するためのロードマップを策定。A
I倫理やデータガバナンスの検討も開始。

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 | 2026-07-11
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収録記事一覧

#01 材料科学に機械学習が深く浸透、LLM活用で自律的な材料発見を加速

#02 アールト大学がAIと量子物理学を融合し、室温超伝導体候補を2種発見し探索速度を劇的に向上

#03 東京理科大学がAI触媒逆設計で白金使用量削減、燃料電池の効率向上に貢献

#04 ジョンズ・ホプキンス大学とトヨタTRIがAIと自動実験で次世代フッ化物イオン電池電解質開発
を加速

#05 説明可能なMLで高エントロピー合金の体積弾性率を予測、次世代材料設計を加速

#06 ルクセンブルク大学、AIとシミュレーション融合の「BATMAT」で電池材料開発を100倍加速

#07 量子コンピューティングが計算物理学を革新、材料・化学シミュレーションを原子レベルで高精
度化

#08 大阪大学がAI設計の自己修復性超接着ハイドロゲルを開発、水中接着力と材料発見速度が大幅向
上

#09 89元素対応のユニバーサル基盤モデル「NEP89」が原子シミュレーションの計算効率を3桁向上

#10 RSCがMOF吸着スクリーニングでMLIPと古典力場を統合、DFT精度を低コストで実現

#11 arXivでMLIP Studioが発表、60以上のMLIPを統合し原子シミュレーションの計算コストを大幅

削減

#12 AI統合による先進材料製造がエネルギー貯蔵、触媒、環境応用で革新を加速

#13 東京理科大学が機械学習で新クラスの強磁性準結晶を発見、AIが磁性材料開発を加速

#14 MLIPにおける原子部分電荷の課題が非共有結合相互作用の高精度シミュレーションを阻害

#15 Firefly-GeniがLLM活用で熱活性化遅延蛍光（TADF）分子候補を自律生成

#16 人間とLLMの協調で新規ペロブスカイト型材料Ba3PtO5を発見、材料合成・発見速度を加速

#17 積層造形向け生体医療用高エントロピー合金をMLで設計、1500万組成から最適Zr合金を選定

#18 Quandelaがスピン光量子コンピューターでFermi-Hubbardシステムを2時間でシミュレート可
能と発表

#19 東北大学AIMR、LLMと実験を融合したChatHEAで燃料電池用触媒を発見、商用Pt/Cを超える性
能

#20 アルゴンヌ国立研究所がAI駆動型フレームワーク「ChemGraph」を発表、材料研究をLLMで加
速

#21 バッファロー大学、ミリ秒単位でナノ粒子触媒を生成する新手法開発、AI連携で開発を自動化

#22 日本がAI半導体時代に向け半導体産業を再構築、マイクロン広島投資や材料大手増産が牽引

#23 日本の花王と味の素がAIチップ需要に対応し半導体材料増産、ABFと高純度洗浄剤供給強化



#24 LG AI ResearchがLLM「EXAONE Discovery」を発表、新育毛成分や液浸冷却液を発見しICML
2026で実用化事例を披露

#25 インド・日本がAIと半導体に690億ドル投資、サプライチェーン強靭化へ国際提携を強化

#26 LLMと自律実験が材料科学の発見・設計プロセスを革新、汎用MLIPと生成AIで効率を最大化



#01 材料科学に機械学習が深く浸透、LLM活用で自律的な
材料発見を加速

概要

材料科学における機械学習の進展を包括的に概観するレビューが公開され、特にグラ
フニューラルネットワーク、機械学習インターアトミックポテンシャル（MLIP）、お
よび大規模言語モデル（LLM）を用いた閉ループ・自律材料発見への応用が詳述され

ています。LLMは材料知識、計算ツール、実験的意思決定のインターフェースとして
極めて有用である可能性を秘めていますが、その出力の厳密な検証が成功の鍵となる
ことが強調されています。この進展は、材料設計と発見のパラダイムを根本から変革

する潜在力を持っています。

公開日 2026年07月06日  Google Cloud Vertex AI Search  アメリカ



詳細

主要成果

材料科学分野において、機械学習（ML）技術、特にグラフニューラルネットワーク
（GNN）、機械学習インターアトミックポテンシャル（MLIP）、そして大規模言語モ
デル（LLM）が、データ駆動型の発見と機能性材料への応用を加速する強力なツールと
して浮上しています。この包括的なレビューは、これらの技術が材料の設計、合成、特
性評価のプロセスをどのように変革しているかを詳細に分析しており、LLMが材料の知
識ベース、計算ツール、さらには実験的判断を統合する新たなインターフェースとなる
可能性を示しています。

技術・臨床詳細

レビューでは、GNNが原子構造や分子構造の複雑な関係性を捉え、未知の材料特性を予
測する能力が強調されています。MLIPは、第一原理計算（DFT）に匹敵する精度を保ち
ながら、計算コストを大幅に削減し、大規模な分子動力学シミュレーションを可能にし
ています。これにより、広範な材料システムにおける動的な挙動の理解が深まります。
さらに、LLMは、科学文献からの情報抽出、仮説生成、実験計画の立案、および結果の
解釈を支援することで、材料発見における人間の専門知識とAIの推論能力を融合させる
「人間とAIの協調」を促進します。特に、閉ループ・自律材料発見システムにおいて
は、LLMが次の実験ステップを提案し、実験結果を学習にフィードバックするサイクル
を自動化する中心的な役割を果たすことが期待されています。

背景・業界文脈

従来の材料開発は、時間とコストがかかる試行錯誤に依存してきましたが、マテリアル
インフォマティクスの登場により、このプロセスは劇的に変化しつつあります。AIと
MLの導入は、複雑な材料システムの設計空間を効率的に探索し、望ましい特性を持つ
材料候補を迅速に特定することを可能にしました。特に、LLMの自然言語理解と生成能
力は、多様なデータ形式を統合し、研究者が直感的にAIシステムと対話できる新しい機
会を提供します。これは、製薬、エネルギー、エレクトロニクス、航空宇宙など、多岐
にわたる産業分野において、新素材開発のボトルネックを解消し、イノベーションを加
速する重要な基盤となります。



今後の展望

このレビューは、LLMの出力に対する厳密な検証の重要性を強調しており、生成された
レシピや予測が物理法則や化学的制約に適合しているかを確認するメカニズムの確立が
今後の課題となります。しかし、これらの課題が克服されれば、AI駆動型の材料科学
は、持続可能なエネルギーソリューション、先進医療技術、次世代エレクトロニクスな
ど、社会の喫緊の課題を解決する上で不可欠な役割を果たすでしょう。研究開発のサイ
クルを加速し、これまで想像もできなかった新機能性材料の発見を可能にする未来が期
待されています。

元記事: #

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)



#02 アールト大学がAIと量子物理学を融合し、室温超伝導
体候補を2種発見し探索速度を劇的に向上

概要

フィンランドのアールト大学の研究チームは、機械学習と量子物理学を革新的に組み
合わせることで、室温超伝導体候補を探索する新手法を開発し、実際に2つの新しい超
伝導体を発見しました。このAI駆動型アプローチは、ほぼ無限の材料組み合わせの中

から有望な候補をこれまでの手法よりも劇的に速く絞り込むことが可能になり、超伝
導材料の発見を加速します。このブレークスルーは、エネルギー効率の高いデバイス
や量子コンピューティングの実現に向けた道を大きく開くものです。

公開日 2026年07月07日  ScienceDaily (Aalto University)  フィンランド



詳細

主要成果

フィンランドのアールト大学の研究者チームが、機械学習（ML）と量子物理学の原理
を統合する画期的な手法を開発し、室温超伝導体候補の探索を劇的に加速させました。
このAI駆動型アプローチを用いることで、研究者たちは実際に2つの新しい超伝導体を
発見することに成功し、無数の材料候補の中から有望な組み合わせをこれまでにない速
度で絞り込むことが可能になりました。

技術・臨床詳細

開発された手法は、機械学習モデルが量子物理学の計算結果から学習し、超伝導性を示
す可能性のある材料の特性を予測するというものです。これにより、従来の試行錯誤や
大規模なシミュレーションに比べて、候補材料のスクリーニングにかかる時間が大幅に
短縮されます。このアプローチの核心は、原子レベルでの電子の振る舞いを高精度でモ
デル化し、超伝導転移温度を決定する複雑な相互作用をAIが学習することにあります。
研究チームは、この統合モデルを用いて、特定の結晶構造と元素組成を持つ材料が超伝
導体となる確率を予測し、その結果に基づいて、実際に安定した超伝導特性を持つ2つ
の材料を同定しました。具体的な材料組成や詳細な特性は追って発表される予定です
が、この迅速な発見能力は、材料科学における探索の効率を格段に向上させるもので
す。

背景・業界文脈

室温超伝導体は、電力損失ゼロでの送電、超高速コンピューティング、医療画像診断装
置（MRI）など、多くの技術分野に革命をもたらす「聖杯」とされてきました。しか
し、その発見は非常に困難であり、膨大な時間とリソースを要する挑戦でした。これま
での研究は、既存の材料のわずかな改変や、限定的な探索空間での試行錯誤に依存して
いましたが、AIと量子物理学の融合は、この探索空間を飛躍的に広げ、これまで考慮さ
れてこなかった新たな材料の発見を可能にします。この技術は、特にグリーンエネルギ
ー技術や量子技術の開発において、材料革新のペースを加速させる上で不可欠な役割を
果たすでしょう。



今後の展望

アールト大学の研究成果は、超伝導体探索だけでなく、他の機能性材料（例えば、高効
率触媒や次世代バッテリー材料）の発見にも応用可能な汎用性の高いプラットフォーム
の基盤を築くものです。研究チームは今後、このAI駆動型アプローチの精度と効率をさ
らに高め、より多くの室温超伝導体候補を探索するとともに、その実用化に向けた検証
を進める計画です。この手法が広く普及すれば、材料発見のプロセス全体が自動化・高
速化され、持続可能な社会の実現に向けた技術革新に大きく貢献することが期待されま
す。

元記事: https://www.sciencedaily.com/releases/2026/07/260701205006.htm

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.sciencedaily.com/releases/2026/07/260701205006.htm


#03 東京理科大学がAI触媒逆設計で白金使用量削減、燃料
電池の効率向上に貢献

概要

東京理科大学の研究チームは、AIを駆使して高活性かつ高耐久性の触媒材料を設計す
る革新的な手法を開発しました。このAI駆動型アプローチにより、燃料電池の性能向
上に不可欠な白金触媒の使用量を削減し、より効率的な材料設計が可能になること

で、触媒の「逆設計」という難題の解決に大きく貢献します。AIは大規模な候補材料
をスクリーニングするだけでなく、効果的な触媒作用をもたらす原子構造の鍵となる
要素を特定する能力も示しました。

公開日 2026年07月10日  Science Tokyo  日本



詳細

主要成果

東京理科大学の研究チームは、AIを活用して高活性かつ高耐久性を両立する触媒材料を
設計する画期的な手法を開発しました。この成果は、燃料電池などのクリーンエネルギ
ー技術において不可欠な白金（Pt）触媒の使用量を大幅に削減し、より持続可能で経済
的な材料設計への道を開きます。特に、触媒設計における「逆設計」（望ましい特性か
ら材料を設計する）という長年の課題解決に大きく貢献するものです。

技術・臨床詳細

研究チームは、材料の構造と特性の複雑な関係を学習させるために、大規模な触媒デー
タセットと先進的な機械学習モデルを組み合わせました。AIは、触媒の活性と耐久性に
影響を与える多種多様な原子配列や電子状態を分析し、人間では発見が困難なパターン
や相関関係を特定します。従来の試行錯誤的なアプローチでは膨大な時間を要していた
数百、数千もの候補材料の評価を、AIは短時間で効率的に実施。このスクリーニングプ
ロセスを通じて、AIは単に最適な候補を絞り込むだけでなく、なぜその組成や構造が優
れているのかという原子レベルでのメカニズムに関する洞察も提供しました。これによ
り、例えば燃料電池の酸素還元反応（ORR）において、白金の使用量を維持しつつ同等
以上の触媒活性と安定性を実現する新規合金触媒の設計が可能となります。

背景・業界文脈

触媒は、化学産業からエネルギー変換、環境浄化に至るまで、現代社会を支える基幹技
術の一つです。特に、燃料電池や電気分解といったクリーンエネルギー技術の普及に
は、高効率で安価かつ耐久性の高い触媒が不可欠ですが、貴金属である白金の使用量削
減は、コストと供給安定性の両面で喫緊の課題です。これまでの触媒開発は、既存の触
媒を基にした経験則や限定的な理論計算に大きく依存しており、真に革新的な触媒の発
見は困難でした。東京理科大学のAI駆動型逆設計手法は、この伝統的なアプローチを打
ち破り、材料設計の効率と予測精度を劇的に向上させることで、貴金属の使用量削減と
高性能化の両立に貢献します。



今後の展望

このAIを活用した触媒設計手法は、燃料電池のコスト削減と普及を加速させるだけでな
く、様々な化学反応における効率的な触媒開発に応用が期待されます。研究チームは今
後、このAIフレームワークをさらに改良し、より複雑な反応系や多様な材料システムへ
の適用範囲を広げることを目指しています。また、AIが特定した原子構造に関する洞察
を基に、基礎的な触媒科学の理解を深めることで、次世代の材料設計原理の確立にも貢
献するでしょう。この成果は、持続可能な社会の実現に向けた材料科学分野における日
本のリーダーシップを強化する重要な一歩となります。

元記事: https://www.miragenews.com/can-ai-learn-what-makes-excellent-catalyst-1707997/

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.miragenews.com/can-ai-learn-what-makes-excellent-catalyst-1707997/


#04 ジョンズ・ホプキンス大学とトヨタTRIがAIと自動実
験で次世代フッ化物イオン電池電解質開発を加速

概要

ジョンズ・ホプキンス大学とトヨタ自動車研究所（TRI）の共同チームは、AIとハイス

ループット自動実験を組み合わせることで、次世代フッ化物イオン電池の電解質開発
を加速する画期的なアプローチを発表しました。この協業は、従来の数十年を要する

発見プロセスを大幅に短縮し、安全性とエネルギー密度が向上した新しい電解質の迅
速な特定を目指します。特に、リチウムイオン電池を超える可能性を秘めたフッ化物
イオン電池の商用化を大きく前進させるものです。

公開日 2026年07月09日  Johns Hopkins University, Department of Chemical and Biomolecular

Engineering  アメリカ



詳細

主要成果

ジョンズ・ホプキンス大学とトヨタ自動車研究所（TRI）の共同研究チームは、人工知
能（AI）とハイスループット自動実験システムを駆使し、次世代フッ化物イオン電池
（FIB）の電解質開発を加速する革新的な手法を確立しました。この統合アプローチに
より、従来の材料発見プロセスで数十年間かかっていた時間を大幅に短縮し、より高い
安全性とエネルギー密度を持つ新規電解質候補の迅速な特定と最適化が可能になりま
す。

技術・臨床詳細

研究チームは、膨大な化学的組成空間の中からフッ化物イオン電池に最適な電解質材料
を効率的に探索するため、AIアルゴリズムを核に据えました。AIは、既存の材料データ
ベースや計算化学モデルから学習し、特定の性能基準（例：イオン伝導度、電気化学的
安定性）を満たす可能性のある材料構造を予測します。このAI予測に基づいて、自動化
された実験プラットフォームが多数の候補材料を合成し、その特性を迅速に評価しま
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、予測モデルの精度を向
上させながら、次の最適化サイクルへと進む「閉ループ」プロセスを構築しています。
このシステムは、特に新規の固体電解質やポリマー電解質の発見に威力を発揮し、これ
までの試行錯誤的な研究と比較して、はるかに少ないリソースで有望な候補を絞り込む
ことができます。

背景・業界文脈

現在の主流であるリチウムイオン電池は、スマートフォンや電気自動車の普及に大きく
貢献しましたが、そのエネルギー密度と安全性の限界が指摘され始めています。次世代
電池としてフッ化物イオン電池は、リチウムイオン電池の約7倍のエネルギー密度を持
つ可能性や、資源が豊富で低コストなフッ素を利用できるという大きな利点から注目さ
れています。しかし、フッ化物イオンの移動に適した安定した電解質の発見が長年の課
題でした。ジョンズ・ホプキンス大学とTRIの協業は、AIと自動実験の力を借りてこの
ボトルネックを解消し、フッ化物イオン電池の実用化に向けた最大の障壁の一つを取り
除くことを目指しています。



今後の展望

このAIと自動実験を組み合わせたプラットフォームは、フッ化物イオン電池の電解質開
発だけでなく、多様な材料科学分野における研究開発プロセスに革命をもたらす潜在力
を持っています。研究チームは、今後、AIモデルの予測能力をさらに高め、実験プラッ
トフォームのスループットを向上させることで、発見の速度をさらに加速させる計画で
す。将来的には、このアプローチが、次世代の固体電解質、超高効率触媒、あるいは環
境に優しい新素材の発見にも応用され、クリーンエネルギー社会の実現に大きく貢献す
ることが期待されます。この協業は、学術研究機関と産業界が連携してAIと自動化の最
先端技術を応用し、材料科学の未踏領域を切り拓く好例となるでしょう。

元記事: https://engineering.jhu.edu/chembe/news/johns-hopkins-and-toyota-research-institute-use-ai-

to-accelerate-next-generation-battery-discovery/

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://engineering.jhu.edu/chembe/news/johns-hopkins-and-toyota-research-institute-use-ai-to-accelerate-next-generation-battery-discovery/
https://engineering.jhu.edu/chembe/news/johns-hopkins-and-toyota-research-institute-use-ai-to-accelerate-next-generation-battery-discovery/


#05 説明可能なMLで高エントロピー合金の体積弾性率を
予測、次世代材料設計を加速

概要

説明可能な機械学習（ML）システムを用いて、高エントロピー合金（HEA）の体積弾
性率を予測する新しいフレームワークが発表されました。Extra Treesアルゴリズムが
優れた予測性能を示し、SHAPベースの解釈分析により、Zr含有量や平均電気陰性度な

どが体積弾性率に大きく影響する主要な要因であることが明らかになりました。この
手法は、次世代の高性能HEAの迅速な特定と設計を可能にし、航空宇宙やエネルギー
分野での応用を加速します。

公開日 2026年07月07日  MDPI (Metals)  国際



詳細

主要成果

本研究では、説明可能な機械学習（ML）システムを活用して、高エントロピー合金
（HEA）の重要な機械的特性である体積弾性率を高い精度で予測する革新的なフレーム
ワークが提示されました。特に、Extra Treesアルゴリズムが優れた予測性能を発揮し、
SHAP（SHapley Additive exPlanations）ベースの解釈分析を通じて、ジルコニウム
（Zr）含有量や平均電気陰性度といった特定の元素パラメータが体積弾性率に最も強い
影響を与えることが明確にされました。この進展は、複雑なHEAの組成と特性の関係を
解明し、より迅速かつ効率的な次世代材料設計を可能にします。

技術・臨床詳細

開発されたフレームワークは、まずHEAの組成情報と既知の体積弾性率データを収集
し、これを機械学習モデルの訓練に用います。Extra Treesは、複数の決定木を組み合わ
せるアンサンブル学習手法であり、高い予測精度と過学習への耐性を持つことが知られ
ています。このモデルは、多数の元素からなるHEAの複雑な相互作用を効果的に学習
し、未見の組成に対しても信頼性の高い体積弾性率を予測できます。さらに、SHAP分
析を用いることで、モデルがどの特徴量（例：特定の元素の含有量、原子半径、電気陰
性度など）に基づいて予測を行っているかを定量的に評価し、その影響度を可視化する
ことが可能となりました。これにより、材料科学者は単に予測結果を得るだけでなく、
「なぜ」その予測が得られたのかを理解し、より科学的根拠に基づいた材料設計戦略を
策定できます。例えば、Zr含有量が多いHEAは体積弾性率が高くなる傾向があるなど、
具体的な設計指針が明らかになりました。

背景・業界文脈

高エントロピー合金は、複数の主成分をほぼ等モル比で混合することで、優れた機械的
強度、耐熱性、耐食性など、従来の合金では達成困難な特性を示す新しいタイプの材料
として注目されています。航空宇宙、原子力、エネルギー貯蔵など、極限環境で使用さ
れる高性能部品への応用が期待されていますが、その組成空間の広大さゆえに、最適な
材料を発見するには膨大な試行錯誤が必要でした。機械学習の導入は、この設計空間の
探索を効率化し、開発期間とコストを大幅に削減する可能性を秘めています。特に「説
明可能なAI」の要素は、ブラックボックス化しがちな機械学習モデルの信頼性を高め、
材料科学者が直感的に設計プロセスに介入できるという点で極めて重要です。



今後の展望

この説明可能なMLフレームワークは、高エントロピー合金だけでなく、他の複合材料
や新素材の設計にも応用可能な汎用性の高さを持っています。研究チームは今後、体積
弾性率以外の機械的特性（引張強度、硬度など）や、熱的・化学的特性への予測モデル
の拡張を目指しています。また、より大規模なデータセットや、第一原理計算と連携す
ることで、予測精度と解釈性をさらに向上させる研究も進められるでしょう。この技術
が普及することで、高性能材料の開発サイクルが大幅に短縮され、様々な産業分野にお
けるイノベーションが加速することが期待されます。

元記事: https://www.mdpi.com/2673-8392/6/7/150

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.mdpi.com/2673-8392/6/7/150


#06 ルクセンブルク大学、AIとシミュレーション融合の
「BATMAT」で電池材料開発を100倍加速

概要

ルクセンブルク大学のアレクサンドル・トカチェンコ教授は、AIと物理ベースのシミ
ュレーションを組み合わせた画期的な「BATMAT」プラットフォームを開発しました。
この閉ループシステムは、新しいバッテリー材料の発見と評価を従来のプロセスと比

較して100倍速く行うことが可能で、固体電解質や電極部品など幅広い材料を効率的に
スクリーニングします。教授は18ヶ月以内の商業プラットフォーム化を目指してお
り、電池技術革新を劇的に加速させる見込みです。

公開日 2026年07月06日  myScience (University of Luxembourg)  ルクセンブルク



詳細

主要成果

ルクセンブルク大学のアレクサンドル・トカチェンコ教授率いる研究チームは、人工知
能（AI）と物理ベースのシミュレーションを統合した画期的な「BATMAT」プラットフ
ォームの開発に成功しました。この閉ループシステムは、次世代バッテリー材料の発見
と評価の速度を、従来の標準的な手法に比べて最大100倍に加速する能力を持つことが
示されました。BATMATは、固体電解質や電極部品を含む広範なバッテリー材料の探索
と最適化を効率化します。

技術・臨床詳細

BATMATプラットフォームの核心は、材料科学における既存の知識と物理法則をAIモデ
ルに組み込む「物理情報ニューラルネットワーク（PINN）」にあります。これによ
り、AIは単なるデータパターンだけでなく、材料の根本的な物理的・化学的原理を理解
した上で予測を行うことができます。具体的には、AIが有望な材料候補を提案し、その
候補は高精度な量子化学計算や分子動力学シミュレーションによって詳細に評価されま
す。シミュレーションで得られたデータは、再びAIモデルにフィードバックされ、予測
精度が繰り返し向上する自律的な学習サイクルが確立されています。この「閉ループ」
アプローチにより、人間が介入する手作業を最小限に抑えつつ、材料の設計、合成、評
価、最適化のプロセス全体を高速化します。特に、バッテリーの性能と安全性を左右す
る重要な要素であるイオン伝導性や安定性を持つ固体電解質や革新的な電極材料のスク
リーニングにおいて、その有効性が実証されています。

背景・業界文脈

電気自動車や再生可能エネルギー貯蔵の需要が急増する中で、より高性能で安全、かつ
安価なバッテリー材料の開発は喫緊の課題となっています。しかし、従来のバッテリー
材料開発は、膨大な数の元素の組み合わせや結晶構造を探索するため、非常に時間とコ
ストがかかるボトルネックでした。多くの場合、新しい材料の発見には数十年を要して
いました。BATMATのようなAIとシミュレーションの統合プラットフォームは、この開
発プロセスを根本から変革し、数ヶ月から数年といった短期間で画期的な材料を発見す
る可能性を秘めています。これは、バッテリー技術の進歩を加速し、持続可能な社会へ
の移行を支援する上で極めて重要です。



今後の展望

トカチェンコ教授は、BATMATプラットフォームを18ヶ月以内に商業化し、研究機関や
産業界に提供することを目指しています。これにより、大学や企業の研究者は、
BATMATを活用して独自のバッテリー材料開発を加速できるようになります。将来的に
は、この技術はバッテリー材料だけでなく、触媒、太陽電池、熱電材料など、他の応用
分野の新素材開発にも応用されることが期待されています。この超高速材料発見技術
は、次世代エネルギー技術の競争力を高め、経済全体に大きな影響を与える可能性を秘
めています。

元記事:

https://www.myscience.be/en/news/wire/finding_new_materials_for_future_batteries_100_times_faster-

2026-luxembourg

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.myscience.be/en/news/wire/finding_new_materials_for_future_batteries_100_times_faster-2026-luxembourg
https://www.myscience.be/en/news/wire/finding_new_materials_for_future_batteries_100_times_faster-2026-luxembourg


#07 量子コンピューティングが計算物理学を革新、材料・
化学シミュレーションを原子レベルで高精度化

概要

量子コンピューティングが計算物理学に革命をもたらし、材料科学や化学における分
子および材料のシミュレーションにおいて、電子構造レベルでの前例のない精度を実
現していると報じられました。この技術は、古典的な計算手法では困難だった反応速

度、電子特性、触媒経路などのより正確な予測を可能にし、新しい相や超伝導メカニ
ズムの解明に大きく貢献します。複雑な量子現象の理解を深めることで、次世代の材
料開発を加速させる重要な基盤となります。

公開日 2026年07月07日  Quantum + AI Insiders  アメリカ



詳細

主要成果

量子コンピューティングは、計算物理学の分野に革命的な変革をもたらしており、特に
材料科学と化学における分子および材料のシミュレーションにおいて、電子構造レベル
での前例のない精度を実現しています。この新しい計算パラダイムにより、古典的な手
法では到達困難だった精度で、反応速度、電子特性、触媒経路といった複雑な現象を予
測できるようになり、新しい材料相や超伝導メカニズムの深い理解に貢献しています。

技術・臨床詳細

量子コンピューターは、重ね合わせや量子もつれといった量子力学の原理を利用して、
古典コンピューターでは計算不可能なほど複雑な多体系の波動関数を直接シミュレート
します。これにより、原子間の相互作用や電子の振る舞いを第一原理的に、かつ非常に
高い忠実度でモデル化することが可能です。具体的には、VQE（Variational Quantum
Eigensolver）やQAOA（Quantum Approximate Optimization Algorithm）といった量子
アルゴリズムが、分子の基底状態エネルギーの計算や、化学反応における遷移状態の特
定に応用されています。これらのアルゴリズムは、例えば、特定の触媒反応における活
性サイトの電子状態を詳細に解析したり、新しい超伝導材料の電子バンド構造を予測し
たりするのに役立ちます。従来の密度汎関数理論（DFT）計算では扱いきれなかった相
関効果や大規模なシステムも、将来的には量子コンピューティングによって高精度で扱
えるようになると期待されています。

背景・業界文脈

材料科学と化学の進歩は、計算物理学、特に分子や材料の挙動を予測するシミュレーシ
ョン能力に大きく依存してきました。しかし、システムの複雑性が増すにつれて、古典
コンピューターの計算能力の限界に直面することが多くありました。例えば、新しい薬
剤候補の分子設計、高性能バッテリー材料の探索、高効率触媒の開発などには、原子レ
ベルでの精密な理解が不可欠です。量子コンピューティングの登場は、これらの分野に
おける計算能力のブレークスルーを約束し、材料発見のスピードと精度を劇的に向上さ
せる潜在力を持っています。これは、製薬、エネルギー、エレクトロニクスといった主
要産業において、研究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。



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、急速な進歩を遂げています。今
後は、誤り耐性を持つ大規模な量子コンピューターの実現が鍵となります。これによ
り、より複雑な材料システムや化学反応をシミュレートし、実験的に検証することが可
能になるでしょう。また、量子機械学習アルゴリズムの開発も進められており、量子デ
ータからの新たな知識発見や、材料特性の予測能力のさらなる向上が期待されます。こ
れらの進展は、室温超伝導、革新的な触媒、新しい量子材料など、人類社会に大きな影
響を与えるであろう画期的な材料の設計と発見に貢献し、科学技術のフロンティアを押
し広げる重要な役割を果たすでしょう。

元記事: #

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)



#08 大阪大学がAI設計の自己修復性超接着ハイドロゲルを
開発、水中接着力と材料発見速度が大幅向上

概要

大阪大学の研究チームがAIを駆使し、水中でも強力な接着力を維持し、かつ自己修復
能力を持つ超接着性ハイドロゲルを開発しました。このAI駆動型フレームワークは、
従来の試行錯誤的な手法に比べ、有望な化学組成を迅速に特定することで材料発見プ

ロセスを大幅に加速させたことが特筆されます。本成果は、医療用接着剤、ソフトロ
ボティクス、ウェアラブルエレクトロニクスなど、幅広い分野での革新的な応用が期
待されています。

公開日 2026年07月09日  The Times of India (Osaka University)  日本



詳細

主要成果

大阪大学の研究者らが、人工知能（AI）を活用して水中でも極めて強力な接着力を発揮
し、さらに自己修復能力を兼ね備えた革新的な超接着性ハイドロゲルの開発に成功しま
した。このAI駆動型フレームワークは、従来の手作業による試行錯誤に比べて、有望な
化学組成を迅速かつ効率的に特定し、材料発見プロセス全体の速度を劇的に加速させた
点で画期的な成果です。

技術・臨床詳細

開発されたハイドロゲルは、特定のポリマーと架橋剤の組み合わせによって構成され、
その分子設計にAIが深く関与しています。研究チームは、材料の組成、構造、そして水
中での接着強度や自己修復効率といった特性に関する膨大なデータをAIモデルに学習さ
せました。AIは、これらのデータから複雑なパターンを抽出し、望ましい性能を持つハ
イドロゲルを構成するのに最適な化学的相互作用と構造的特徴を予測します。この「逆
設計」アプローチにより、従来の材料科学者が数ヶ月から数年かけて行っていた数百、
数千の候補材料のスクリーニングを、AIは短期間で実行しました。具体的には、AIが提
案した特定のモノマー比と架橋密度を持つハイドロゲルが、水中で乾燥状態の接着剤に
匹敵する強度と、損傷後に元の性能を回復する自己修復性を示しました。このメカニズ
ムは、ハイドロゲル内部で形成される動的な非共有結合（例：水素結合や配位結合）の
自己組織化能力をAIが最適化した結果です。

背景・業界文脈

水中での接着剤や自己修復性材料は、医療分野（生体適合性接着剤、外科用シーラン
ト）、ソフトロボティクス（柔軟な駆動部品）、ウェアラブルエレクトロニクス（自己
修復可能なセンサー）、さらには水中インフラの補修など、多岐にわたる応用が期待さ
れています。しかし、水という環境は接着剤の性能を著しく低下させ、また自己修復機
能を持つ材料の開発も、その複雑な化学的・物理的要件から極めて困難でした。大阪大
学のAIによるアプローチは、これらの技術的課題を克服するための新たな道筋を示し、
従来の材料開発の限界を押し広げるものです。これにより、特定の機能を持つ材料を迅
速かつ効率的に設計できる「マテリアルズ・インフォマティクス」の可能性が改めて示
されました。



今後の展望

このAI設計による超接着性ハイドロゲルは、医療分野での手術用接着剤や創傷治癒材料
としての応用が特に期待されます。また、破損しても自ら修復する能力は、ソフトロボ
ットの信頼性やウェアラブルデバイスの寿命を大幅に向上させるでしょう。研究チーム
は今後、このAIフレームワークをさらに最適化し、生体適合性や機械的特性のさらなる
向上、および多様な環境条件での応用を目指しています。このブレークスルーは、機能
性材料の設計と発見におけるAIの役割を一層強化し、未だ解決されていない技術的・社
会的な課題への新たな解決策を提供することが期待されます。

元記事: #

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)



#09 89元素対応のユニバーサル基盤モデル「NEP89」が
原子シミュレーションの計算効率を3桁向上

概要

89元素にわたる無機および有機材料に対応するニューロエボリューションポテンシャ
ルアーキテクチャに基づく基盤モデル「NEP89」が発表されました。NEP89は、経験
ポテンシャル並みの速度と高い精度を実現し、既存の基盤モデルと比較して計算効率

が3〜4桁も高いことが特筆されます。この飛躍的な計算効率の向上により、これまで
不可能だった大規模な原子シミュレーションが可能になり、材料科学研究に新たな道
を開きます。

公開日 2026年07月08日  (unknown, likely a preprint server like arXiv or journal)  国際



詳細

主要成果

89元素にわたる無機および有機材料の原子シミュレーションに対応する、ニューロエボ
リューションポテンシャルアーキテクチャに基づく基盤モデル「NEP89」が開発されま
した。NEP89は、経験ポテンシャルに匹敵する計算速度と、第一原理計算に近い高い精
度を両立させることが最大の特徴です。既存の機械学習ベースの基盤モデルと比較し
て、計算効率を3〜4桁も向上させることに成功しており、これにより大規模かつ複雑な
原子シミュレーションの実行が現実のものとなりました。

技術・臨床詳細

NEP89の核心は、原子間の相互作用を記述するポテンシャルエネルギー面を、ニューロ
エボリューション（神経進化）の手法を用いて高精度に学習することにあります。この
モデルは、量子力学に基づいた高精度なデータセットから、原子の配置とエネルギーの
関係を効率的に抽出し、様々な材料システムに汎用的に適用できるポテンシャルを構築
します。特に、複数の元素が存在する複雑な合金や、共有結合、イオン結合、ファンデ
ルワールス力など多様な結合様式を持つ材料においても、その相互作用を忠実に再現す
る能力があります。計算効率の飛躍的な向上は、モデルアーキテクチャの最適化と、効
率的なデータサンプリング戦略によって達成されました。例えば、これまで数千原子規
模のシミュレーションが限界であったシステムでも、NEP89を用いることで数十万原
子、あるいはそれ以上の規模でのシミュレーションを、合理的な計算時間で実行できる
ようになります。これにより、材料の凝固プロセス、相転移、欠陥挙動など、マクロな
材料特性に影響を与える複雑な現象を、原子レベルから詳細に解析することが可能とな
ります。



背景・業界文脈

材料設計やプロセス開発において、原子シミュレーションは極めて強力なツールです
が、その計算コストの高さが長年のボトルネックでした。特に、多数の元素を含む複雑
な材料や、長時間のダイナミクスを追う必要がある場合、第一原理計算（DFT）のよう
な高精度な手法は計算負荷が大きすぎ、経験ポテンシャルは精度に限界がありました。
NEP89のような高性能な機械学習インターアトミックポテンシャル（MLIP）の登場は、
このトレードオフを解消し、精度と計算効率を両立させることで、マテリアルズインフ
ォマティクス分野における大規模シミュレーションの可能性を大きく広げます。これに
より、新素材の探索、特性予測、反応メカニズムの解明が加速され、航空宇宙、エネル
ギー、半導体、医療など様々な産業分野でのイノベーション創出に貢献します。

今後の展望

NEP89は、材料科学研究におけるシミュレーションの新たな標準となる可能性を秘めて
います。今後、この基盤モデルをさらに発展させ、より多様な材料特性（例：熱伝導
率、電気伝導率、応力応答）の予測能力を統合する研究が進められるでしょう。また、
NEP89を既存の材料データベースや実験データと連携させることで、さらに高精度で信
頼性の高い材料設計プラットフォームの構築が期待されます。この技術は、計算材料科
学のフロンティアを拡大し、AI駆動型材料発見の実現に向けて重要な一歩となるでしょ
う。将来的には、複雑な材料設計課題に対する迅速な解決策を提供し、人類社会の持続
可能な発展に貢献する画期的な新素材の創出を加速すると見込まれています。

元記事: https://materialsmodeling.org/publications/2026-NEP89-Universal-neuroevolution-potential-for-

inorganic-and-organic-materials-across-89-elements/

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://materialsmodeling.org/publications/2026-NEP89-Universal-neuroevolution-potential-for-inorganic-and-organic-materials-across-89-elements/
https://materialsmodeling.org/publications/2026-NEP89-Universal-neuroevolution-potential-for-inorganic-and-organic-materials-across-89-elements/


#10 RSCがMOF吸着スクリーニングでMLIPと古典力場を
統合、DFT精度を低コストで実現

概要

金属有機構造体（MOF）の吸着スクリーニングにおいて、古典的な力場とユニバーサ
ル機械学習インターアトミックポテンシャル（u-MLIP）を統合した効率的なハイブリ
ッドスクリーニングワークフローが導入されました。この手法は、密度汎関数理論

（DFT）に近い精度を大幅に低コストで実現し、大規模なMOF構造データベースにお
ける吸着性能評価を飛躍的に加速させます。これにより、CO2回収、ガス貯蔵、分離
などの応用分野におけるMOF材料開発が大きく前進します。

公開日 2026年07月05日  The Royal Society of Chemistry (Chemical Science)  国際



詳細

主要成果

英国王立化学会が発行する『Chemical Science』に掲載された研究において、金属有機
構造体（MOF）の吸着性能スクリーニングを革新するハイブリッドワークフローが導入
されました。この新しい手法は、古典的な力場とユニバーサル機械学習インターアトミ
ックポテンシャル（u-MLIP）を効果的に統合することにより、密度汎関数理論（DFT）
計算に近い高精度を、はるかに低い計算コストで実現します。これにより、これまで計
算コストの制約から困難であった大規模なMOF構造データベースの吸着性能評価が、飛
躍的に効率化されます。

技術・臨床詳細

開発されたハイブリッドスクリーニングワークフローは、複数の段階から構成されま
す。まず、古典的な力場を用いて、MOF構造内の吸着サイト候補や基本的な吸着メカニ
ズムを高速で探索します。古典力場は計算速度に優れる一方で、精度に限界があるた
め、次に有望な候補に対して、u-MLIPを用いた詳細なシミュレーションを実施します。
u-MLIPは、DFT計算から学習された原子間相互作用を再現する機械学習モデルであり、
DFTに匹敵する精度を持ちながら、その計算コストは数桁低いという利点があります。
この二段階アプローチにより、古典力場の高速性とu-MLIPの高精度を両立させ、計算リ
ソースを最適化しながら、MOFとガス分子間の複雑な相互作用を正確に記述できるよう
になります。具体的には、CO2などのガス分子がMOFの細孔構造にどのように吸着する
か、その吸着エネルギーや選択性を、大規模なMOFライブラリに対して効率的に評価す
ることが可能となります。

背景・業界文脈

金属有機構造体（MOF）は、その多様な構造と調整可能な細孔特性から、ガス貯蔵、分
離、CO2回収、触媒、センサーなど多岐にわたる応用が期待される次世代材料です。し
かし、MOFの理論的に可能な構造の数は天文学的であり、個々のMOFの吸着特性を実
験的または高精度なDFT計算で評価するには膨大な時間とコストがかかります。この計
算のボトルネックが、高性能MOFの実用化を遅らせる主要な要因でした。今回のハイブ
リッド手法は、このボトルネックを打開し、大規模なバーチャルスクリーニングを可能
にすることで、特定の応用（例：産業排ガスからのCO2分離）に最適なMOFを迅速に特
定する道を開きます。



今後の展望

このu-MLIPと古典力場を統合したハイブリッドスクリーニングワークフローは、MOF

研究における「マテリアルズ・インフォマティクス」の応用を強力に推進するもので
す。今後、この手法は、MOFだけでなく、他の多孔性材料や触媒材料の設計、スクリー
ニングにも応用されることが期待されます。さらに、実験データとの連携を強化し、予
測の信頼性を高めることで、計算による材料発見から実用化までの期間を大幅に短縮で
きるでしょう。この技術は、持続可能な社会の実現に向けた環境技術（例：CO2回収効
率の向上）や、エネルギー効率の高いプロセス開発に不可欠な高性能材料の創出を加速
する重要な基盤となることが見込まれます。

元記事: https://xlink.rsc.org/?DOI=D6SC00831C

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://xlink.rsc.org/?DOI=D6SC00831C


#11 arXivでMLIP Studioが発表、60以上のMLIPを統合し
原子シミュレーションの計算コストを大幅削減

概要

オープンソースの無料プラットフォーム「MLIP Studio」がarXivで発表され、60以上の
ユニバーサル機械学習インターアトミックポテンシャル（MLIP）を統合し、原子シミ
ュレーションとベンチマークを容易にします。このプラットフォームは、物性予測、

構造最適化、振動解析といったMLIP駆動型ワークフローを可能にし、密度汎関数理論
（DFT）最適化にかかる計算コストを大幅に削減することで、分子および材料研究の
効率を劇的に向上させます。

公開日 2026年07月09日  arXiv  国際



詳細

主要成果

オープンソースの無料プラットフォーム「MLIP Studio」がarXivで発表され、原子シミ
ュレーションとベンチマークの分野に大きな変革をもたらすことが期待されています。
MLIP Studioは、60以上のユニバーサル機械学習インターアトミックポテンシャル
（MLIP）を統合しており、これにより研究者は物性予測、構造最適化、振動解析などの
MLIP駆動型ワークフローを容易に実行できます。このプラットフォームは、高精度な密
度汎関数理論（DFT）計算の必要性を大幅に削減し、これに伴う計算コストを劇的に低
減します。

技術・臨床詳細

MLIP Studioは、既存の多様なMLIPモデルを統一されたインターフェースで利用できる
ように設計されています。これにより、ユーザーは特定の材料系や計算目的に応じて最
適なMLIPを簡単に選択し、原子レベルでのシミュレーションを実行できます。MLIP

は、第一原理計算（DFT）によって得られた高精度な訓練データから原子間の相互作用
を学習し、DFTに匹敵する精度を保ちながら、計算速度を数桁向上させることが可能で
す。例えば、大規模な分子動力学シミュレーションでは、MLIPを用いることで数万から
数十万原子規模のシステムを、合理的な時間で解析できるようになります。MLIP

Studioは、これらのMLIPを統合することで、

物性予測: バルク材料の弾性率、熱伝導率、電気伝導率などの機械的・熱的・電気的
特性。

構造最適化: 安定な結晶構造や分子構造の探索。

振動解析: フォノン分散曲線やIR/ラマンスペクトルの計算。

といった多岐にわたる研究課題に対応します。また、ベンチマーク機能により、異なる
MLIP間の性能比較が容易になり、新しいMLIPの開発と検証を加速します。



背景・業界文脈

材料科学と化学における分子および材料のシミュレーションは、新素材開発の基盤です
が、DFT計算などの高精度な手法は計算負荷が非常に高く、大規模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。この計算コストのボトルネックが、材料発見の速
度を制限する主要因の一つとなっていました。MLIPは、この課題を解決するための強力
なアプローチとして近年注目を集めていますが、多様なMLIPモデルが存在し、その選択
や実装には専門知識が必要でした。MLIP Studioは、これらのMLIPを「使いやすいプラ
ットフォーム」として提供することで、より多くの研究者が高性能な原子シミュレーシ
ョンを容易に利用できるようにし、研究開発の民主化を促進します。

今後の展望

MLIP Studioの登場は、計算材料科学の分野において広範な影響をもたらすでしょう。
研究者は、より効率的に材料の挙動を予測・理解し、新しい材料の設計サイクルを大幅
に短縮できます。今後は、MLIP Studioに新たなMLIPモデルや解析ツールが継続的に追
加され、その機能が拡張されることが期待されます。また、実験データとの連携を強化
し、現実世界の材料挙動をより正確に予測できるような進化も予測されます。このプラ
ットフォームは、バッテリー、触媒、半導体、医療材料など、様々な産業分野における
イノベーションを加速し、より高性能で持続可能な材料ソリューションの創出に貢献す
る重要なインフラとなるでしょう。

元記事: https://arxiv.org/html/2607.07606v1

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2607.07606v1


#12 AI統合による先進材料製造がエネルギー貯蔵、触媒、
環境応用で革新を加速

概要

人工知能（AI）を統合した先進材料の製造が、エネルギー貯蔵、触媒、環境アプリケ
ーションの分野で革命的な変革をもたらしていると報告されました。機械学習は触媒
発見プロセスを加速し、計算集約的な密度汎関数理論（DFT）シミュレーションへの

依存度を大幅に低減します。これにより、水素生成やCO2変換のための電極触媒プロ
セスの最適化が改善され、クリーンエネルギー技術の発展に大きく貢献します。

公開日 2026年07月07日  Frontiers (Journal of Energy Research & Reviews)  国際



詳細

主要成果

人工知能（AI）を統合した先進材料の製造技術が、エネルギー貯蔵、触媒、および環境
アプリケーションの分野において、これまでにない革新的な進展をもたらしていること
が報告されました。特に、機械学習（ML）技術は、触媒発見のプロセスを劇的に加速
させ、従来計算集約的であった密度汎関数理論（DFT）シミュレーションへの依存を大
幅に削減することに成功しています。このAI駆動型アプローチは、水素生成やCO2変換
といった重要な電極触媒プロセスの最適化を改善し、持続可能な社会に向けたクリーン
エネルギー技術の開発を強力に推進します。

技術・臨床詳細

AI統合型製造は、材料の設計から合成、特性評価、そして最終的な最適化に至る全ライ
フサイクルにわたって適用されます。具体的には、機械学習アルゴリズムが、膨大な材
料データベースや量子化学計算の結果からパターンを抽出し、特定の機能（例：高い触
媒活性、耐久性、選択性）を持つ可能性のある新規材料候補を予測します。この予測能
力により、研究者は従来の試行錯誤的な手法に比べて、はるかに効率的に有望な材料組
成や構造を特定できます。例えば、電極触媒開発においては、AIが多元素合金の組成空
間を探索し、酸素還元反応（ORR）や水素発生反応（HER）、CO2還元反応（CO2RR）
に対する最適な活性サイトの構造を提案します。これにより、貴金属触媒の使用量削減
や、より安価で高性能な非貴金属触媒の開発が加速します。また、AIは、合成プロセス
の条件（温度、圧力、反応時間など）を最適化し、望ましい材料特性を持つ製品の歩留
まりと品質を向上させる役割も果たします。

背景・業界文脈

世界的なエネルギー需要の増加と気候変動への懸念が高まる中、クリーンエネルギーの
生成と貯蔵、そして環境負荷の低減は喫緊の課題です。これらの課題解決には、高性能
な触媒、バッテリー、吸着剤などの先進材料が不可欠ですが、従来の材料開発は、時
間、コスト、リソースの面で大きな制約がありました。特に、複雑な化学反応を駆動す
る触媒の発見や、新しいエネルギー貯蔵材料の設計は、非常に挑戦的でした。AIを材料
製造プロセスに統合することは、このボトルネックを打開し、研究開発のサイクルを大
幅に短縮し、より迅速な技術実用化を可能にするパラダイムシフトを意味します。これ
は、国際的なエネルギー安全保障と環境目標の達成に不可欠な競争優位性をもたらしま
す。



今後の展望

AI統合型製造は、その応用範囲をさらに拡大し、将来的には完全に自律的な材料発見・
合成システムへと進化する可能性があります。研究者は、AIの予測能力と実験ロボット
の自動化を組み合わせることで、人間の介入を最小限に抑えながら、新しい材料を探索
し、最適化する閉ループシステムを構築することを目指しています。この技術の進展
は、より持続可能で効率的な材料開発を実現し、次世代のクリーンエネルギー技術、環
境浄化ソリューション、および他の高度な応用分野におけるイノベーションを加速する
でしょう。これにより、社会全体の持続可能性と経済成長に大きく貢献することが期待
されます。

元記事: https://www.frontiersin.org/journals/chemistry/articles/10.3389/fchem.2026.1864044/full

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.frontiersin.org/journals/chemistry/articles/10.3389/fchem.2026.1864044/full


#13 東京理科大学が機械学習で新クラスの強磁性準結晶を
発見、AIが磁性材料開発を加速

概要

東京理科大学の研究チームは、機械学習を応用することで、これまでにない新しいク
ラスの強磁性準結晶の開発に成功しました。このAIガイドアプローチは、従来の試行
錯誤的な手法に依存せず、安定した強磁性準結晶の有望な合金組成を予測し、その構

造的および磁気的特性を体系的に調査することを可能にしました。この成果は、次世
代の磁気記憶デバイスやセンサー、スピントロニクスなど、高度な磁性材料の開発を
劇的に加速させるものです。

公開日 2026年07月09日  Digital Journal (Tokyo University of Science)  日本



詳細

主要成果

東京理科大学の研究チームは、機械学習技術を革新的に応用することで、これまで知ら
れていなかった新しいクラスの強磁性準結晶を発見・開発しました。このAIガイドアプ
ローチは、従来の試行錯誤的な手法に頼ることなく、安定した強磁性準結晶の有望な合
金組成を効率的に予測し、その複雑な構造的および磁気的特性を体系的に探求すること
を可能にしました。このブレークスルーは、高度な磁気材料の設計と発見のプロセスを
劇的に加速させる潜在力を秘めています。

技術・臨床詳細

研究チームは、まず、準結晶の複雑な原子配列や、それに起因する磁気特性に関する大
規模なデータを機械学習モデルに学習させました。AIモデルは、これらのデータから、
強磁性を示す準結晶に共通する微細な構造的特徴や電子状態のパターンを抽出します。
この学習に基づいて、AIは、これまでに存在しない仮想的な合金組成の中から、安定し
て強磁性を示す準結晶となる可能性が高い候補を提案します。従来の材料科学では、準
結晶の探索はランダムな試行錯誤に大きく依存しており、特に強磁性といった特定の機
能性を持つ準結晶を見つけるのは極めて困難でした。AIの予測能力は、この探索空間を
大幅に狭め、有望な候補に焦点を当てることを可能にします。実際に、AIが予測した組
成を持つ準結晶が合成され、X線回折や磁気特性測定によって、その強磁性特性と安定
性が確認されました。これにより、AIが提案した合金組成が、実用的な強磁性準結晶の
設計に有効であることが証明されました。

背景・業界文脈

準結晶は、原子が規則的かつ非周期的に配列した特異な構造を持つ材料であり、その独
特な電子状態や表面特性から、熱電変換材料、触媒、低摩擦コーティングなどへの応用
が研究されてきました。しかし、強磁性を示す準結晶は非常に稀であり、その探索は困
難を極めていました。強磁性準結晶は、従来の結晶性磁性材料にはないユニークな特性
を持つ可能性があり、次世代の磁気メモリ、高感度センサー、スピントロニクスデバイ
スなどの開発に新たな道を開くことが期待されています。今回のAIを活用した発見は、
この探索のボトルネックを解消し、準結晶材料科学のフロンティアを大きく押し広げる
ものです。



今後の展望

この機械学習を用いた強磁性準結晶の発見手法は、他の機能性準結晶や、より広範な新
しい磁性材料の探索にも応用できる汎用性の高いアプローチです。研究チームは今後、
このAIフレームワークをさらに改良し、予測精度と発見効率を高めることを目指してい
ます。特に、強磁性準結晶が持つ具体的な磁気特性（例：飽和磁化、キュリー温度、磁
気異方性）をさらに最適化するためのAI設計を進める予定です。この技術が普及するこ
とで、材料開発のサイクルが劇的に短縮され、次世代エレクトロニクス産業や情報技術
分野に大きな影響を与える画期的な磁性材料が、より迅速に市場に投入されることが期
待されます。

元記事: https://www.digitaljournal.com/article/machine-learning-unlocks-a-new-class-of-magnetic-

materials/

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.digitaljournal.com/article/machine-learning-unlocks-a-new-class-of-magnetic-materials/
https://www.digitaljournal.com/article/machine-learning-unlocks-a-new-class-of-magnetic-materials/


#14 MLIPにおける原子部分電荷の課題が非共有結合相互
作用の高精度シミュレーションを阻害

概要

機械学習インターアトミックポテンシャル（MLIP）は、分子動力学シミュレーション

において密度汎関数理論（DFT）レベルの精度を低コストで実現する大きな可能性を
秘めていますが、非共有結合相互作用が支配的な領域での信頼性には依然として課題

があることが指摘されました。特に、原子部分電荷を正確に解決する能力が、MLIPの
性能と汎用性を向上させる上で極めて重要であると本研究は論じています。この課題
克服は、MLIPの広範な応用を加速するために不可欠です。

公開日 2026年07月08日  ACS Publications (Journal of Chemical Theory and Computation)  国
際



詳細

主要成果

機械学習インターアトミックポテンシャル（MLIP）は、分子動力学シミュレーションに
おいて、密度汎関数理論（DFT）に匹敵する高精度を大幅に低い計算コストで実現する
画期的な可能性を秘めている一方で、非共有結合相互作用が支配的な化学システムにお
けるその信頼性には依然として重要な課題があることが、最新の研究で指摘されまし
た。この課題の核心は、原子部分電荷を正確に記述するMLIPの能力にあり、これが
MLIPの汎用性と予測能力を向上させる上で極めて重要であると本研究は論じています。

技術・臨床詳細

MLIPは、DFT計算などの高精度な量子化学計算によって生成されたデータセットから原
子間の相互作用を学習し、その結果を用いて大規模な原子シミュレーションを行いま
す。これにより、DFTの計算負荷を回避しつつ、高精度なシミュレーションを実現でき
る点が大きな利点です。しかし、水素結合、ファンデルワールス力、静電相互作用とい
った非共有結合相互作用は、MLIPが正確に捉えるのが特に難しい領域です。これらの相
互作用は、分子の構造、反応性、材料の凝集特性に深く関わっており、正確な記述が不
可欠です。本研究では、MLIPが原子の局所的な電荷分布、すなわち部分電荷をどれだけ
正確に予測できるかに焦点を当てています。例えば、結合解離曲線における電荷の再配
分は、化学反応のメカニズムを理解する上で重要ですが、現在の多くのMLIPはこの複雑
な電荷変化を十分に捉えきれていないことが示されました。部分電荷の不正確さは、特
に極性分子間や界面での相互作用の過小評価または過大評価につながり、シミュレーシ
ョン結果の信頼性を損なう可能性があります。

背景・業界文脈

材料科学、化学、生物物理学の分野では、分子の動態や反応を原子レベルでシミュレー
トすることが、新薬開発、新素材設計、酵素反応の理解などに不可欠です。DFT計算は
高精度ですが、数百原子を超えるシステムや長時間のシミュレーションには現実的では
ありません。MLIPは、この計算規模のギャップを埋める存在として期待されています。
しかし、非共有結合相互作用の記述は、MLIPが「真の汎用ポテンシャル」となるための
最後の障壁の一つです。この課題を克服することは、MLIPが水溶液中の生体分子、高分
子材料、有機半導体といった、非共有結合が重要な役割を果たす幅広いシステムにおい
て、信頼性の高いシミュレーションツールとして機能するために不可欠です。



今後の展望

本研究は、MLIPの次の発展段階として、原子部分電荷のより正確な記述能力をモデルに
組み込むことの重要性を明確に示しました。今後、研究開発は、電荷平衡を考慮した
MLIPアーキテクチャの設計、豊富な電荷情報を含む訓練データセットの構築、そして非
共有結合相互作用をより明示的に扱うMLIPモデルの開発に注力されるでしょう。この技
術的な課題が克服されれば、MLIPはさらに多様な化学・材料システムに対して適用可能
となり、分子動力学シミュレーションの精度と適用範囲を飛躍的に向上させることがで
きます。これにより、創薬、バッテリー技術、触媒開発など、幅広い科学技術分野にお
けるAI駆動型材料発見をさらに加速させる潜在力を持っています。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jctc.6c00719

収集日: 2026年07月10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.6c00719


#15 Firefly-GeniがLLM活用で熱活性化遅延蛍光（TADF）
分子候補を自律生成

概要

Firefly-Geniは、大規模言語モデル（LLM）支援データ抽出、マルチタスク特性予測、
条件付き分子生成、理論評価を統合した、自動化された解釈可能なアクティブ進化フ
レームワークとして発表されました。この閉ループワークフローにより、科学文献か

ら分散した知識を活用し、構造的に新規な熱活性化遅延蛍光（TADF）分子候補を自律
的に生成することが可能です。有機ELディスプレイや照明の効率向上に貢献する新素
材の発見を加速します。

公開日 2026年07月03日  ChemRxiv  国際



詳細

主要成果

自動化された解釈可能なアクティブ進化フレームワーク「Firefly-Geni」が発表され、大
規模言語モデル（LLM）を活用して熱活性化遅延蛍光（TADF）分子候補の自律的な生成
を実現しました。Firefly-Geniは、LLMによるデータ抽出、マルチタスク特性予測、条件
付き分子生成、そして理論評価の各モジュールをシームレスに統合した閉ループワーク
フローを特徴としています。この画期的なアプローチにより、科学文献に散逸した知識
を体系的に活用し、これまで未開拓であった構造を持つ新規TADF分子を効率的に探索
できるようになります。

技術・臨床詳細

Firefly-Geniのワークフローは以下の主要なステップで構成されます。まず、LLMが大量
の科学論文やデータベースからTADF分子に関連する構造情報、合成プロトコル、実験
結果などのデータを自動的に抽出します。次に、抽出されたデータを用いて訓練された
マルチタスク特性予測モデルが、生成された候補分子の重要なTADF特性（例：発光効
率、安定性、発光波長）を高速で予測します。この予測結果に基づき、条件付き分子生
成モジュールが、望ましい特性プロファイルを持つ新たな分子構造を設計・生成しま
す。生成された分子は、量子化学計算による理論評価にかけられ、そのTADF性能が詳
細に検証されます。この評価結果は、次の探索サイクルにおけるLLMの学習データとし
てフィードバックされ、フレームワーク全体の効率と精度を継続的に向上させます。こ
の反復的な学習と生成のループにより、Firefly-Geniは、従来の試行錯誤的な手法では発
見が困難であった、構造的に多様かつ高性能なTADF分子を自律的に探索できるので
す。



背景・業界文脈

熱活性化遅延蛍光（TADF）材料は、有機EL（OLED）ディスプレイや照明において、蛍
光材料やリン光材料に代わる次世代の発光材料として大きな注目を集めています。
TADF材料は、高い内部量子効率（IQE）を達成できるため、エネルギー効率の高いOLED

デバイスを実現する上で不可欠です。しかし、安定かつ高効率なTADF分子の設計は、
その複雑な分子構造と励起状態の物理化学的特性の理解が必要であるため、非常に困難
でした。従来のTADF分子探索は、化学者の経験と直感に大きく依存しており、時間と
コストがかかるボトルネックとなっていました。Firefly-GeniのようなLLMを統合した自
律的な発見フレームワークは、このボトルネックを解消し、TADF材料開発のスピード
と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

Firefly-Geniの登場は、TADF材料分野における研究開発のパラダイムを変革するもので
す。今後、このフレームワークは、TADF分子だけでなく、他の機能性分子（例：太陽
電池材料、医薬品候補、触媒）の発見にも応用されることが期待されます。研究チーム
は、Firefly-Geniの生成能力と解釈性をさらに高め、より複雑な設計要件や合成の実現可
能性を考慮した分子設計へと進化させることを目指しています。この技術が普及するこ
とで、新素材の発見から実用化までの期間が大幅に短縮され、高性能な有機ELデバイス
の普及、持続可能なエネルギー技術の発展など、社会全体に多大な利益をもたらすこと
が期待されます。

元記事: https://chemrxiv.org/doi/10.26434/chemrxiv.15005548

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://chemrxiv.org/doi/10.26434/chemrxiv.15005548


#16 人間とLLMの協調で新規ペロブスカイト型材料
Ba3PtO5を発見、材料合成・発見速度を加速

概要

大規模言語モデル（LLM）とAIツールの進化が予測材料の生成速度を大幅に高める一
方で、新規材料の実験的発見が遅れているという課題に対し、人間とLLMの協調が画
期的な解決策となることが示されました。本研究では、この協調プロセスを通じて、

これまで知られていなかった新規の1次元ペロブスカイト型構造を持つ材料
「Ba3PtO5」の合成に成功しました。これは、既知および新規材料の合成レシピ設計
と実験的検証を組み合わせた閉ループプロセスによって実現され、材料合成・発見の

速度を劇的に加速するものです。

公開日 2026年07月09日  arXiv  国際



詳細

主要成果

大規模言語モデル（LLM）とAIツールが予測材料の生成速度を飛躍的に向上させる中、
実験室での新規材料発見がそのペースに追いついていないという課題に対し、人間と
LLMの協調が画期的な解決策となることが実証されました。本研究では、この協調フレ
ームワークを通じて、これまでに報告されていない新規の1次元ペロブスカイト型構造
を持つ材料「Ba3PtO5」の合成に成功しました。この成果は、既知および新規材料の合
成レシピを設計し、実験室での検証結果をフィードバックする閉ループプロセスによっ
て達成され、材料合成と発見の速度を劇的に加速するものです。

技術・臨床詳細

研究チームは、材料科学分野の専門家とLLMを連携させる革新的なワークフローを構築
しました。LLMは、膨大な科学文献やデータベースから、特定の材料特性に関連する合
成条件、構造情報、反応経路などの非構造化データを抽出・整理します。この情報を基
に、LLMは既知の材料だけでなく、完全に新規な材料に対する合成レシピの候補を生成
します。研究者（人間）は、LLMが提案したレシピを評価し、物理化学的な制約や実験
的な実現可能性を考慮して改良を加えます。そして、これらの最適化されたレシピを用
いて実際に実験室で材料合成を行い、生成された材料の構造と特性を分析します。この
実験結果は再びLLMにフィードバックされ、モデルの予測精度とレシピ生成能力が反復
的に向上します。この「人間とAIの協調による閉ループ学習」の過程で、特にBa3PtO5

の合成において、LLMが提案した元素の組み合わせと合成条件が、これまで見過ごされ
てきた新規の1次元ペロブスカイト型構造の形成につながったことが確認されました。
この具体的な発見は、単なる予測だけでなく、物理世界の具体的な成果としてAIの能力
を示すものです。



背景・業界文脈

新素材の発見は、クリーンエネルギー、医療、エレクトロニクス、航空宇宙など、現代
社会のあらゆる分野における技術革新の原動力です。しかし、伝統的な材料合成と発見
のプロセスは、時間、コスト、リソース集約型であり、成功率も低いという課題を抱え
ていました。近年のAI、特にLLMの発展は、材料特性の予測や有望な候補材料のスクリ
ーニングを加速しましたが、AIが提案した「仮想の」材料を「物理的な」材料として実
際に合成・発見するプロセスは、依然としてボトルネックとなっていました。人間と
LLMの協調アプローチは、AIの強力な知識処理能力と人間の直感、創造性、実験的専門
知識を融合させることで、このボトルネックを効果的に解消する新たなパラダイムを提
示します。

今後の展望

新規材料Ba3PtO5の発見は、人間とLLMの協調が、材料科学における次世代の発見プラ
ットフォームとなり得ることを明確に示しました。研究チームは今後、この協調フレー
ムワークをさらに洗練させ、より複雑な材料系や、特定の機能（例：超伝導性、触媒活
性、光電特性）を持つ材料の探索に応用していく予定です。また、LLMの化学知識と物
理法則への理解を深めることで、より「賢い」レシピ生成と実験計画立案が可能になる
でしょう。この技術が普及すれば、材料科学の研究開発サイクルが大幅に短縮され、持
続可能な社会の実現に向けた画期的な新素材の創出が加速されることが期待されます。
これは、AI時代の材料発見における人間中心のイノベーションの強力な事例となるでし
ょう。

元記事: https://arxiv.org/html/2607.07604v1

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2607.07604v1


#17 積層造形向け生体医療用高エントロピー合金をMLで
設計、1500万組成から最適Zr合金を選定

概要

積層造形（AM）向け生体医療用高エントロピー合金（BioHEAs）の設計において、機
械学習フレームワークが導入され、約1500万の広大な組成空間から低弾性率、高強
度、耐損傷性を兼ね備えた最適なBioHEA組成の特定・検証に成功しました。この革新

的なアプローチにより、特にZr（ジルコニウム）を多く含むBCC（体心立方晶）合金
が有望であることが示され、AM最適化前に優先順位付けを行う戦略が確立されまし
た。これにより、インプラントなどの生体材料開発が飛躍的に加速します。

公開日 2026年07月06日  Taylor & Francis Group - Figshare  国際



詳細

主要成果

積層造形（AM）技術を用いた生体医療用高エントロピー合金（BioHEAs）の設計におい
て、低弾性率、高強度、耐損傷性という相反する特性を同時に満たす最適な材料を特定
するため、革新的な機械学習（ML）フレームワークが導入され、成功裏に検証されま
した。このフレームワークは、約1500万に及ぶ広大な組成空間を効率的に探索し、特に
ジルコニウム（Zr）を多く含む体心立方晶（BCC）合金が、AM用途で最も有望な
BioHEA組成として優先順位付けできることを示しました。これにより、生体材料開発
の期間とコストを大幅に削減できる見込みです。

技術・臨床詳細

開発されたMLフレームワークは、仮想スクリーニングと物理的プロトタイピングの多
段階アプローチを統合しています。まず、既存の材料データベースと第一原理計算
（DFT）などの計算化学手法から得られたデータに基づき、機械学習モデルが、組成と
期待される機械的特性（弾性率、降伏強度、引張強度など）の間の複雑な関係性を学習
します。この学習モデルを用いて、約1500万のBioHEA候補組成の中から、望ましい特
性プロファイルを持つ有望な候補を高速でスクリーニングします。MLモデルが提案し
た最適な組成群は、次に物理的プロトタイピングの段階に進み、実際に合金が合成さ
れ、積層造形（レーザー粉末床溶融結合、LPBFなど）によって試験片が作製されます。
これらの試験片に対して、引張試験、硬度測定、生体適合性評価などの実験的検証が行
われ、ML予測の正確性が確認されます。特に、Zrを多量に含むBCC構造のBioHEAsが、
低弾性率と高強度を両立する点で高いパフォーマンスを示すことが発見されました。こ
のプロセスにより、AM製造前の材料選定をデータ駆動型で最適化し、時間とリソース
の無駄を最小限に抑えます。



背景・業界文脈

生体医療用合金は、人工関節、歯科インプラント、骨プレートなど、人体に埋め込まれ
る部品として、生体適合性、高い強度、疲労耐性、そして生体骨に近い低い弾性率が求
められます。特に弾性率が高いと「応力遮蔽効果」が生じ、周囲の骨が弱くなる可能性
があります。高エントロピー合金（HEA）は、複数の主成分を混合することで、従来の
チタン合金やコバルトクロム合金を超える優れた機械的特性と耐食性を持つ可能性があ
るため、BioHEAsとして注目されています。しかし、HEAの組成空間は非常に広大であ
り、積層造形という新しい製造プロセスと組み合わせる場合、その最適な設計は極めて
複雑です。MLの導入は、この設計課題に対する強力な解決策を提供し、試行錯誤に依
存する従来の開発プロセスを根本から変革します。

今後の展望

このMLガイドによるBioHEA設計フレームワークは、生体医療分野における材料開発の
パラダイムを大きく前進させます。研究チームは今後、このフレームワークをさらに改
良し、より複雑な生体環境下での材料応答（例：長期的な腐食挙動、細胞応答）の予測
能力を組み込むことを目指しています。また、積層造形プロセス自体のパラメータ最適
化にMLを適用し、材料特性と製造プロセスの連携を強化することも重要な目標です。
この技術が普及すれば、個別化医療に対応したカスタムインプラントや、より高性能で
長寿命な次世代生体材料の迅速な開発が可能となり、患者のQOL向上に大きく貢献する
ことが期待されます。

元記事: #

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)



#18 Quandelaがスピン光量子コンピューターでFermi-
Hubbardシステムを2時間でシミュレート可能と発表

概要

フランスの量子コンピューティング企業QuandelaとWalrus Computingは、フォールト
トレラントなスピン光量子コンピューターが、材料科学における重要な課題である商
業的に関連性の高いFermi-Hubbardシステムを約2時間という短い時間でシミュレート

できることを示す詳細なリソース推定を発表しました。この画期的な成果は、高温超
伝導や量子磁性などの複雑な量子材料の振る舞いを理解し、新しい材料を設計する上
で量子コンピューティングが実用的な解決策を提供できることを明確に示唆していま

す。

公開日 2026年07月07日  Quandela  フランス



詳細

主要成果

フランスの量子コンピューティング企業QuandelaとWalrus Computingは、フォールト
トレラントなスピン光量子コンピューターの驚異的な性能に関する詳細なリソース推定
を発表しました。この研究によれば、同社の技術を用いることで、材料科学における最
も重要な課題の一つである商業的に関連性の高いFermi-Hubbardシステムを、わずか約
2時間でシミュレートすることが可能になるとのことです。この成果は、量子コンピュ
ーティングが、高温超伝導や量子磁性といった複雑な量子材料の挙動を解明し、画期的
な新素材の設計に貢献する実用的なツールとなり得ることを明確に示唆しています。

技術・臨床詳細

Fermi-Hubbardモデルは、電子間の相互作用を記述する量子多体系モデルであり、高温
超伝導や量子磁性などの現象を理解するための基礎となります。このモデルの正確なシ
ミュレーションは、古典コンピューターでは計算資源の指数関数的な増大により極めて
困難でした。QuandelaとWalrus Computingの研究は、光子を量子ビットとして利用す
る「スピン光量子コンピューティング」が、この計算上の障壁を克服できることを示し
ています。フォールトトレラントな量子コンピューターは、量子ビットのエラーを訂正
する能力を持ち、長時間の計算でも高い信頼性を維持できます。彼らのリソース推定
は、必要な量子ビット数、ゲート操作数、そしてエラー訂正に必要なオーバーヘッドを
詳細に分析し、特定の規模のFermi-Hubbardモデルのシミュレーションを現実的な時間
枠（約2時間）で完了できることを定量的に示しました。これは、単なる概念実証では
なく、具体的な計算資源を伴う実用的なロードマップを提示するものです。



背景・業界文脈

量子材料、特に高温超伝導体やトポロジカル材料は、エネルギー効率の高いデバイス、
量子デバイス、次世代エレクトロニクスなどへの応用が期待されています。しかし、こ
れらの材料の根本的な物理現象は、非常に複雑な量子多体系の相互作用によって決定さ
れており、その理論的理解は依然として不完全です。古典コンピューターによるシミュ
レーションの限界が、この分野の進展を阻んできました。量子コンピューティングは、
これらの量子問題を本質的に解くことができるため、「量子シミュレーション」の究極
的なツールとして期待されています。Quandelaの発表は、量子コンピューティングが
学術的な好奇心を超え、産業的に重要な材料科学の問題解決に直接貢献できる段階に到
達しつつあることを示唆しており、研究開発のスピードアップと新産業の創出に大きな
影響を与える可能性があります。

今後の展望

この成果は、スピン光量子コンピューターが、材料科学における複雑な量子問題を解決
するための有力なプラットフォームであることを強調します。今後、QuandelaとWalrus

Computingは、シミュレーション可能なFermi-Hubbardシステムの規模をさらに拡大
し、より多様な量子材料の問題に適用できるよう、技術開発を進めるでしょう。また、
実験室での量子材料合成と、量子コンピューターによる理論予測の連携を強化すること
で、材料発見のサイクル全体が加速されることが期待されます。この技術は、クリーン
エネルギー、医療、情報通信技術など、様々な分野におけるブレークスルーを可能に
し、人類社会の持続可能な発展に不可欠な次世代技術の基盤を築く上で重要な役割を果
たすでしょう。

元記事: #

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)



#19 東北大学AIMR、LLMと実験を融合したChatHEAで燃
料電池用触媒を発見、商用Pt/Cを超える性能

概要

東北大学高度材料研究機構（AIMR）と国際共同研究チームは、大規模言語モデル
（LLM）と実験を組み合わせた協調フレームワーク「ChatHEA」を開発し、燃料電池
の酸素還元反応用高エントロピー合金（HEA）触媒の発見を加速しました。ChatHEA

は、文献知識の抽出、有望な元素組み合わせの列挙、実験計画の策定、触媒活性デー
タ分析を支援し、特に「FeCoCuPtIr」という組成のHEA触媒が商用Pt/Cを上回る性能を
示したことが確認されました。これはクリーンエネルギー技術の発展に大きく貢献す

る成果です。

公開日 2026年07月08日  東北大学 高度材料研究機構 (AIMR)  日本



詳細

主要成果

東北大学高度材料研究機構（AIMR）と国際共同研究チームは、大規模言語モデル
（LLM）と実験的な手法を融合させた画期的な協調フレームワーク「ChatHEA」を開発
し、燃料電池の酸素還元反応（ORR）に用いる高エントロピー合金（HEA）触媒の発見
を劇的に加速させました。このAI駆動型アプローチにより、特に「FeCoCuPtIr」という
組成のHEA触媒が、現在の商用白金/カーボン（Pt/C）触媒を上回る優れた性能を示すこ
とが実験的に検証されました。これは、燃料電池のコスト削減と高性能化に向けた重要
なブレークスルーです。

技術・臨床詳細

ChatHEAは、材料科学分野に特化したAIアシスタントであり、LLMの自然言語理解と生
成能力を最大限に活用しています。そのワークフローは多段階にわたります。まず、
ChatHEAは膨大な科学論文、特許、材料データベースから、既存のHEA触媒に関する知
識、組成、合成条件、性能データを自動的に抽出・整理します。次に、この知識ベース
を基に、燃料電池のORRに有望な元素の組み合わせ（例えば、遷移金属と貴金属の比
率）を列挙し、新たなHEA候補を提案します。人間である研究者は、ChatHEAの提案を
評価し、物理化学的な洞察を加えて実験計画を策定します。その後、提案されたHEA組
成の材料を実際に合成し、電気化学セルでのORR活性や耐久性を測定します。この実験
的に得られた触媒活性データは、再びChatHEAにフィードバックされ、LLMが学習を深
めることで、次の最適化サイクルにおける予測精度と提案の質を継続的に向上させま
す。この閉ループのプロセスを通じて、ChatHEAはFeCoCuPtIrというこれまで未開拓で
あった組成が、従来のPt/C触媒よりも高い電流密度と安定性を示すことを特定しまし
た。これは、AIが単なる情報処理に留まらず、具体的な科学的発見を導く強力なツール
であることを示しています。



背景・業界文脈

燃料電池は、クリーンエネルギー源として電気自動車、定置用発電、ポータブル電源な
どへの応用が期待されていますが、その普及には高価な白金触媒の使用量削減が大きな
課題でした。高エントロピー合金（HEA）は、複数の元素を高い割合で混合すること
で、従来の合金にはない優れた特性（高触媒活性、高耐久性など）を示す可能性を秘め
ており、白金代替触媒としての研究が活発に行われています。しかし、HEAの組成空間
は非常に広大であり、最適な組成を発見するには膨大な試行錯誤が必要でした。
ChatHEAのようなAIと実験を融合したアプローチは、この探索空間を劇的に効率化し、
次世代触媒の開発を加速する新たなパラダイムを提示するものです。

今後の展望

ChatHEAによって発見されたFeCoCuPtIr触媒は、燃料電池の商用化をさらに推進する可
能性があります。研究チームは今後、この触媒の性能をさらに最適化し、スケールアッ
プの可能性を探ることで、実用化に向けた道を切り開くでしょう。また、ChatHEAフレ
ームワーク自体も、ORR以外の触媒反応や、他の機能性材料の探索に応用範囲を広げる
ことが期待されます。LLMが科学研究における「仮想的な研究アシスタント」として機
能することで、研究開発のスピードと効率が飛躍的に向上し、より持続可能でエネルギ
ー効率の高い社会の実現に不可欠な材料革新を加速させることが期待されます。これ
は、AI時代の材料科学研究における人間中心のアプローチの成功例となるでしょう。

元記事: #

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)



#20 アルゴンヌ国立研究所がAI駆動型フレームワーク
「ChemGraph」を発表、材料研究をLLMで加速

概要

アルゴンヌ国立研究所は、計算化学および材料科学シミュレーションのセットアッ
プ、実行、分析を自動化するオープンソースのAI駆動型フレームワーク
「ChemGraph」を発表しました。このシステムは、大規模言語モデル（LLM）とグラ

フニューラルネットワーク基盤モデル、既存のシミュレーションツールを組み合わ
せ、研究者が自然言語で科学的課題を記述できるよう支援します。ChemGraphは、エ
ンジン効率の向上、重要材料の抽出、バッテリー性能の改善など、次世代のエネルギ

ー技術開発を加速する強力なツールとなるでしょう。

公開日 2026年07月07日  Argonne National Laboratory  アメリカ



詳細

主要成果

アルゴンヌ国立研究所は、計算化学および材料科学分野の研究を加速させる画期的なオ
ープンソースのAI駆動型フレームワーク「ChemGraph」を発表しました。ChemGraph
は、研究者が自然言語で科学的課題を記述できるようにする大規模言語モデル（LLM）
インターフェースを核とし、グラフニューラルネットワーク（GNN）基盤モデルと既存
のシミュレーションツール群を統合します。このシステムは、計算タスクのセットアッ
プ、実行、分析をエージェントベースで自動化することで、次世代電池、効率的な燃
焼、重要材料の抽出など、多岐にわたるエネルギー技術開発を加速する強力なツールと
して期待されています。

技術・臨床詳細

ChemGraphの中核機能は、LLMがユーザーからの自然言語による入力（例：「この触媒
の活性を向上させるにはどうすればよいか？」）を解釈し、これを計算化学および材料
科学における具体的な計算ワークフローへと変換する能力にあります。LLMは、材料デ
ータベース、量子化学ソフトウェア、分子動力学パッケージなど、様々な既存のツール
と連携します。具体的には、ChemGraphは以下の機能を統合しています。

自然言語インターフェース: 研究者は複雑なコードを書くことなく、日常言語で研究
課題をAIに伝えることができます。

エージェントベースの自動化: LLMが「エージェント」として機能し、適切なシミュ
レーションツールを選択し、パラメータを設定し、計算を実行し、結果を解析する一
連のプロセスを自動化します。

グラフニューラルネットワーク基盤モデル: 材料の原子構造や化学的結合をグラフと
して表現し、GNNを用いてその特性を予測したり、設計空間を探索したりします。
これにより、材料の特性と構造の複雑な関係を効率的に学習・活用できます。

閉ループ最適化: シミュレーション結果がAIモデルにフィードバックされ、次の最適
化ステップを提案することで、材料発見・設計サイクル全体を高速化します。

この統合されたアプローチにより、研究者はより多くの仮説を迅速に検証し、材料開発
のボトルネックを解消できます。



背景・業界文脈

材料科学の進歩は、エネルギー、環境、産業など、あらゆる分野における技術革新の基
盤です。しかし、新材料の発見と開発は、依然として時間とコストがかかるプロセスで
あり、熟練した科学者の専門知識と計算資源に大きく依存していました。特に、複雑な
分子や材料の挙動を原子レベルでシミュレートする計算化学は、その精度が高い一方
で、ソフトウェアの専門知識と計算インフラの知識が必要であり、アクセスが制限され
ていました。ChemGraphのようなAI駆動型プラットフォームは、この「計算化学の民主
化」を促進し、より多くの研究者が高度なシミュレーションツールを容易に利用できる
ようにすることで、材料研究の生産性を飛躍的に向上させます。これは、米国がクリー
ンエネルギー技術で世界をリードするための重要な戦略的投資と言えるでしょう。

今後の展望

ChemGraphの発表は、AIが科学的発見プロセスにおいて、単なる補助ツールから、自律
的な研究パートナーへと進化しつつあることを示しています。アルゴンヌ国立研究所
は、ChemGraphをオープンソースとして提供することで、広範な研究コミュニティが
このフレームワークを活用し、貢献することを奨励しています。今後は、より多様な科
学的ドメインや計算ツールへの拡張、堅牢性の向上、そしてより洗練されたエージェン
ト機能の開発が進められるでしょう。これにより、バッテリー材料のライフサイクル予
測、CO2分離・変換のための高効率触媒の設計、レアアース代替材料の発見など、具体
的な応用分野におけるブレークスルーが加速されることが期待されます。ChemGraph

は、AI時代の材料科学研究を再構築する上で中心的な役割を果たすプラットフォームと
なるでしょう。

元記事: https://www.anl.gov/article/argonne-teams-chemgraph-unlocks-ai-for-chemistry-and-materials-

science

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.anl.gov/article/argonne-teams-chemgraph-unlocks-ai-for-chemistry-and-materials-science
https://www.anl.gov/article/argonne-teams-chemgraph-unlocks-ai-for-chemistry-and-materials-science


#21 バッファロー大学、ミリ秒単位でナノ粒子触媒を生成
する新手法開発、AI連携で開発を自動化

概要

バッファロー大学の研究チームが、複数の金属をミリ秒単位で均一なナノ粒子に結合
させ、先進的な触媒材料を迅速に生成する新手法を発表しました。この1段階プロセス
は、エネルギーおよび電子アプリケーション向けの新しい触媒材料の発見を加速しま

す。将来的には、この手法と高度なモデリング、迅速なスクリーニング技術、AIを組
み合わせることで、触媒開発プロセス全体の自動化を目指しており、材料発見の効率
を劇的に向上させるものです。

公開日 2026年07月07日  University at Buffalo (UB)  アメリカ



詳細

主要成果

バッファロー大学（UB）の研究チームは、先進的なナノ粒子触媒材料を迅速に生成す
る画期的な新手法を発表しました。このシングルステッププロセスにより、複数の異な
る金属をわずかミリ秒単位で均一なナノ粒子として結合させることが可能となり、エネ
ルギーおよび電子アプリケーション向けの新しい触媒材料の発見プロセスを劇的に加速
させます。この技術は、従来の複雑な多段階合成法と比較して、材料合成の効率と多様
性を飛躍的に高めるものです。

技術・臨床詳細

開発された新手法は、独自のマイクロリアクター技術と高速な化学反応条件を組み合わ
せることで、従来のナノ粒子合成における時間的・技術的制約を克服します。具体的に
は、前駆体溶液を特定の条件下で瞬時に混合し、熱的または化学的にトリガーすること
で、複数の金属イオンが同時に還元され、均一なサイズと組成を持つ複合金属ナノ粒子
がミリ秒オーダーで形成されます。この迅速な「その場」合成により、ナノ粒子の成長
過程を精密に制御し、望ましい触媒活性を持つ多成分ナノ粒子を効率的に得ることがで
きます。従来の合成法では、各金属を個別に合成し、その後、複雑なプロセスで複合化
する必要がありましたが、この1段階プロセスは、その手間と時間を大幅に削減しま
す。研究チームは、この手法を用いて、燃料電池、太陽電池、センサーなどに利用可能
な高活性な貴金属および非貴金属ベースの触媒ナノ粒子を成功裏に合成しています。生
成されたナノ粒子は、高い表面積と均一な組成分布を持ち、優れた触媒性能を発揮する
ことが確認されています。

背景・業界文脈

高効率な触媒材料は、クリーンエネルギーの生産（例：水素生成、燃料電池）、化学プ
ロセスの最適化、環境汚染物質の除去など、現代社会の多くの重要課題解決に不可欠で
す。ナノ粒子触媒は、その高い表面積と特異な量子効果により、バルク材料に比べて優
れた触媒活性を示すことが知られていますが、複雑な組成を持つ多成分ナノ粒子の効率
的かつ制御された合成は長年の課題でした。特に、複数の金属を均一に混合し、ナノス
ケールで構造を制御することは極めて困難です。バッファロー大学の研究は、この合成
のボトルネックを解消し、より多様な触媒材料の探索と開発を可能にする点で、業界に
とって大きな意義があります。これにより、貴金属使用量の削減や、より安価で豊富な
元素を用いた高性能触媒の実現が期待されます。



今後の展望

バッファロー大学の研究チームは、このナノ粒子生成の新手法をさらに発展させ、将来
的には高度なモデリング、迅速なスクリーニング技術、そして人工知能（AI）を組み合
わせることで、触媒開発プロセス全体の自動化を目指しています。AIは、最適な組成や
合成条件を予測し、自動実験システムがそれを検証するという「閉ループ」型の材料発
見システムを構築することで、触媒開発の速度と効率を劇的に向上させることが可能と
なります。これにより、新しいエネルギー変換技術や電子デバイスの実現に向けた材料
革新が加速され、持続可能な社会の実現に大きく貢献することが期待されます。この技
術は、化学反応の効率化、資源の有効活用、環境負荷の低減といった多角的な側面か
ら、社会に大きな恩恵をもたらすでしょう。

元記事: https://www.buffalo.edu/news.host.html/content/shared/university/news/ub-reporter-

articles/stories/2026/07/swihart-catalyst-materials.detail.html

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.buffalo.edu/news.host.html/content/shared/university/news/ub-reporter-articles/stories/2026/07/swihart-catalyst-materials.detail.html
https://www.buffalo.edu/news.host.html/content/shared/university/news/ub-reporter-articles/stories/2026/07/swihart-catalyst-materials.detail.html


#22 日本がAI半導体時代に向け半導体産業を再構築、マイ
クロン広島投資や材料大手増産が牽引

概要

日本がAI時代をターゲットに、半導体産業の再構築を加速していると報じられまし
た。半導体材料、部品、装置における世界トップクラスの競争力を基盤に、かつての
半導体大国としての復活を目指す動きが顕著です。特に、米国マイクロンによる広島

への大規模投資や、信越化学、SUMCOといった主要材料企業の増産が注目され、日本
のサプライチェーンにおける重要性が再び高まっています。

公開日 2026年07月06日  MK  日本



詳細

主要成果

日本は、人工知能（AI）が社会の基盤となる時代を見据え、半導体産業の抜本的な再構
築を加速しています。この取り組みは、長年にわたり培ってきた半導体材料、部品、製
造装置における世界トップクラスの競争力を最大限に活用し、かつての半導導体大国と
しての地位を取り戻すことを目指すものです。特に、米国の大手半導体メーカーである
マイクロンによる広島への大規模投資や、信越化学、SUMCOといった日本の主要材料
企業による生産能力の増強が、この再構築の動きを牽引しています。

技術・臨床詳細

AI向け半導体は、従来の半導体とは異なる高度な性能と安定性が求められます。これに
は、微細化された回路を高い信頼性で製造するための超高純度な材料や、極めて精密な
製造装置が不可欠です。日本企業は、これらのニッチな分野で世界市場の大きなシェア
を占めており、例えば、シリコンウェハー、フォトレジスト、高純度ガス、ターゲット
材などで圧倒的な競争力を持っています。今回の再構築戦略では、これらの強みをさら
に強化し、先端半導体製造に必要な素材や装置の供給能力を拡大することが核となりま
す。マイクロンが広島工場で導入する最先端のDRAM製造技術は、日本のサプライチェ
ーンが提供する高性能材料と精密装置に大きく依存しており、これが日本の材料企業に
とって新たな投資と増産を促す要因となっています。具体的には、信越化学やSUMCO

は、生成AIのデータ処理に不可欠なHBM（High Bandwidth Memory）などの高性能メモ
リ向けシリコンウェハーの生産を強化しています。

背景・業界文脈

かつて世界の半導体産業をリードした日本は、1990年代以降、国際競争の激化によりそ
の地位を一部失いました。しかし、半導体産業における「米中覇権争い」やサプライチ
ェーンの地政学的リスクの高まりを背景に、各国が半導体の国内生産能力強化に乗り出
す中、日本はその「隠れたる強み」（材料、装置）を再認識し、国家戦略として半導体
産業の再興を図っています。AI技術の急速な発展は、高性能半導体の需要を爆発的に増
加させており、これは日本にとって新たな成長機会となっています。政府は、経済安全
保障の観点からも半導体サプライチェーンの強靭化を重視しており、国内外の企業への
投資支援を通じて、日本の半導体エコシステム全体の強化を目指しています。



今後の展望

日本の半導体産業の再構築は、単なる復活に留まらず、AI時代の技術革新を支える基盤
を築くことを意味します。マイクロンの広島工場への大規模投資は、日本の半導体材
料・装置産業にとって、技術革新と国際競争力強化の機会を提供します。今後、日本
は、AI向け半導体製造において不可欠な高機能材料や精密加工技術の開発をさらに推進
し、世界中の半導体メーカーにとって欠かせないパートナーとしての地位を確立してい
くでしょう。この動きは、日本の経済成長だけでなく、グローバルなテクノロジーサプ
ライチェーンの安定化にも寄与し、AI技術がもたらす未来の社会を形作る上で重要な役
割を果たすことが期待されます。

元記事: #

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)



#23 日本の花王と味の素がAIチップ需要に対応し半導体材
料増産、ABFと高純度洗浄剤供給強化

概要

日本の消費財大手である花王と味の素が、AIチップ需要の急増に対応するため、半導
体材料の生産を強化していると報じられました。味の素は、ほぼすべての高性能プロ
セッサーに不可欠な基板絶縁材料であるABF（味の素ビルドアップフィルム）の生産

能力を増強し、花王は高純度洗浄剤の供給を増やしています。この動きは、日本の企
業がAIサプライチェーンの重要な「縁の下の力持ち」として、世界の半導体市場にお
いて不可欠な役割を果たしていることを浮き彫りにします。

公開日 2026年07月09日  Lanceum (Nikkei Asia report)  日本



詳細

主要成果

日本の大手消費財メーカーである花王と味の素が、AIチップ需要の急増に対応するた
め、半導体材料の生産体制を大幅に強化していると報じられました。味の素は、高性能
プロセッサーに不可欠な基板絶縁材料であるABF（味の素ビルドアップフィルム）の生
産能力を増強し、その供給を安定化させています。一方、花王は、半導体製造プロセス
に必須の高純度洗浄剤の供給量を増やしています。この戦略的な動きは、AI時代のグロ
ーバルな半導体サプライチェーンにおいて、日本の企業が技術的に極めて重要な役割を
担っていることを明確に示しています。

技術・臨床詳細

AIチップ、特にGPUや高性能CPUなどの先端プロセッサーは、従来のチップと比較し
て、より高密度な配線と優れた放熱性能が求められます。味の素が供給するABFは、半
導体パッケージの多層基板における絶縁層として使用され、微細な配線を可能にし、熱
膨張を抑制する特性から、ほぼ全ての高性能プロセッサーに採用されています。同社
は、急増するAIチップの需要に応えるため、生産ラインの拡張や新工場の建設を通じ
て、ABFの供給能力を大幅に拡大しています。また、花王が提供する高純度洗浄剤は、
半導体製造工程における微細な不純物やパーティクルを除去するために不可欠です。チ
ップの高性能化と微細化が進むにつれて、洗浄プロセスの重要性は増しており、花王は
独自の化学技術を用いて、より高精度で環境負荷の低い洗浄剤の開発と供給体制の強化
を進めています。これらの材料は、AIチップの信頼性、性能、そして生産歩留まりに直
結するため、その安定供給は半導体産業全体の安定稼働に不可欠です。

背景・業界文脈

近年、生成AIの爆発的な普及により、AI学習や推論に特化した高性能半導体チップの需
要が世界的に急増しています。これに伴い、半導体製造に必要な材料や装置のサプライ
チェーンも大きな圧力を受けています。日本は、半導体製造装置、高機能材料、部品に
おいて世界トップクラスの技術とシェアを誇り、「半導体産業の縁の下の力持ち」とし
てグローバルサプライチェーンの要となっています。花王や味の素のような一見、半導
体とは直接関係が薄いと思われがちな消費財メーカーが、自社の化学技術を活かして半
導体材料市場で不可欠な存在となっていることは、日本の産業構造の特殊性と強みを示
しています。この増産体制は、日本の経済安全保障の観点からも極めて重要であり、国
際的な半導体サプライチェーンの安定化に貢献します。



今後の展望

花王と味の素による半導体材料の増産は、AIチップの安定供給を支え、ひいてはAI技術
のさらなる進化と普及を可能にするでしょう。今後、両社はAIチップの高性能化、低消
費電力化、小型化といったトレンドに合わせて、さらに革新的な材料ソリューションの
開発を進めると考えられます。また、日本政府も半導体サプライチェーンの強靭化を国
家戦略として掲げており、これらの企業の取り組みは、日本の半導体産業がAI時代にお
いて再び世界的なリーダーシップを発揮するための重要な要素となります。この動き
は、日本の経済成長だけでなく、グローバルなテクノロジー競争における日本の存在感
を一層高めることにも寄与するでしょう。

元記事: #

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)



#24 LG AI ResearchがLLM「EXAONE Discovery」を発
表、新育毛成分や液浸冷却液を発見しICML 2026で実用化
事例を披露

概要

LG AI Researchは、ICML 2026において、大規模言語モデル（LLM）「EXAONE」を基

盤とする産業用AIアプリケーション「EXAONE Discovery」を発表し、その実用化事例
を披露しました。EXAONE Discoveryは、科学論文を読み込み分子構造を抽出し、研究
者のクエリに応じて新しい候補化合物を提案するAIプラットフォームであり、具体的

な成果として新しい育毛成分「Rhamsydil」やAIデータセンター向け液浸冷却液の発見
に成功しています。このシステムは化粧品、バッテリー、半導体材料、新薬候補の研
究に応用され、R&Dプロセスを劇的に加速する潜在力を持っています。

公開日 2026年07月08日  LG AI Research (via Korea JoongAng Daily)  韓国



詳細

主要成果

LG AI Researchは、ICML 2026 (International Conference on Machine Learning 2026) で、
同社の大規模言語モデル（LLM）「EXAONE」を基盤とした産業用AIアプリケーション
「EXAONE Discovery」を発表し、その画期的な実用化事例を披露しました。EXAONE

Discoveryは、科学論文から分子構造を自動抽出し、研究者の複雑な問いかけ（クエリ）
に応答して新しい候補化合物を提案するAIプラットフォームです。このシステムは既に
具体的な成果を上げており、新しい育毛成分「Rhamsydil」の発見や、AIデータセンタ
ーの効率を向上させる液浸冷却液の特定に成功しています。このプラットフォームは、
化粧品、バッテリー、半導体材料、新薬候補など、多岐にわたる分野の研究開発を劇的
に加速する潜在力を持っています。

技術・臨床詳細

EXAONE Discoveryの核心は、EXAONE LLMが持つ膨大な科学知識の理解と推論能力にあ
ります。このLLMは、世界中の科学論文やデータベースから、材料科学、化学、生物学
に関する非構造化データ（テキスト、図、表など）を解析し、そこから分子構造、反応
条件、特性に関する高精度な情報を抽出します。研究者が特定の機能（例：育毛効果、
高熱伝導性）を持つ材料や分子を探している場合、EXAONE Discoveryは、既存の知識
ベースと学習したパターンに基づいて、これまで知られていなかった新しい分子構造を
設計・提案します。例えば、新しい育毛成分Rhamsydilの発見では、LLMが多数の候補
分子の中から、育毛関連の生物学的経路に影響を与える可能性のある特定の構造的特徴
を持つ分子を特定しました。また、AIデータセンター向けの液浸冷却液の特定において
は、LLMが熱伝導性、電気的絶縁性、安定性といった複数の物理化学的特性を考慮し、
最適な液体組成を提案しました。これらの候補は、その後、実験室での合成と検証プロ
セスを経て、その有効性が確認されました。EXAONE Discoveryは、この「予測→合成→

検証→学習」という閉ループサイクルを効率的に促進することで、材料発見のタイムラ
インを大幅に短縮します。



背景・業界文脈

新素材や新薬の開発は、現代社会の技術革新と経済成長の重要な原動力ですが、伝統的
な研究開発プロセスは、多大な時間、コスト、リソースを要し、成功率も低いという課
題を抱えていました。特に、分子設計や材料の最適化には、広大な化学空間を探索する
必要があり、人間の専門知識だけでは限界がありました。近年の生成AI、特にLLMの発
展は、この課題に対する強力な解決策を提供し始めています。LG AI ResearchのEXAONE

Discoveryは、このようなAI駆動型材料発見の最前線に位置し、多様な産業分野における
R&Dのボトルネックを解消することで、競争力とイノベーションを加速します。この技
術は、特に韓国が強みを持つバッテリー、ディスプレイ、半導体などの産業において、
その国際競争力をさらに高める上で不可欠なツールとなるでしょう。

今後の展望

EXAONE Discoveryは、まだ初期段階の展開ですが、その実用化事例はLLMが産業応用に
おいていかに強力なツールとなり得るかを示しています。LG AI Researchは今後、この
プラットフォームの能力をさらに拡張し、より複雑な材料設計課題や、多目的最適化問
題に対応できるように進化させることを目指しています。また、より多くの企業や研究
機関との連携を通じて、その応用範囲を広げ、産業界全体にわたるイノベーションを促
進する計画です。このAI駆動型発見システムは、化粧品の新製品開発、次世代バッテリ
ーの高性能化、革新的な半導体材料の創出、さらには難病に対する新薬候補の発見な
ど、社会の様々な課題解決に貢献する重要な役割を果たすことが期待されます。

元記事: https://www.koreatimes.co.kr/amp/business/tech-science/20260708/lg-ai-research-showcases-

real-world-exaone-ai-applications-at-icml-2026

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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#25 インド・日本がAIと半導体に690億ドル投資、サプラ
イチェーン強靭化へ国際提携を強化

概要

インドと日本は、AIと半導体分野に合計690億ドル（約10兆円）もの巨額投資を目指
し、技術パートナーシップを強化していると報じられました。この戦略的な提携は、
両国がより強靭で国内に根ざしたテクノロジーサプライチェーンを構築し、重要部品

における単一地域への依存度を低減することを目的としています。特に、日本は先進
的なチップ材料と精密製造における既存の強みを拡大し、インドは世界のチップ生産
とAI開発における主要プレイヤーとなることを目指す、双方にとって極めて重要な動

きです。

公開日 2026年07月07日  Trax Technologies  国際 (インド/日本)



詳細

主要成果

インドと日本が、人工知能（AI）と半導体分野に総額690億ドルもの巨額な投資を目指
し、技術パートナーシップを大幅に強化していると報じられました。この戦略的提携
は、両国がそれぞれの国内に強固なテクノロジーサプライチェーンを構築し、重要部品
や技術における特定の地域への過度な依存を低減することを目指すものです。日本は、
先進的なチップ材料と精密製造における既存の強みをさらに拡大し、インドは世界の半
導体生産とAI開発において中心的な役割を果たすことを目標としています。

技術・臨床詳細

この690億ドルの投資は、主に半導体製造施設の建設、R&D活動の強化、AI技術の共同
開発、そして熟練した労働力の育成に充てられると見られています。日本は、長年にわ
たり培ってきた半導体材料（例：フォトレジスト、高純度ガス、シリコンウェハー）、
製造装置、そして精密加工技術における世界的なリーダーシップをさらに強化し、イン
ドの半導体エコシステムへの技術移転と投資を加速させます。一方、インドは、大規模
な国内市場、豊富なエンジニアリング人材、そして政府の強力な支援を背景に、半導体
設計、パッケージング、そして将来的には製造能力の構築を目指します。AI分野では、
両国はAIチップの共同開発、AI研究センターの設立、AI倫理とガバナンスに関する協力
などを通じて、先進的なAI技術のイノベーションを加速させます。これにより、単一国
に依存しない、より多角的で強靭なサプライチェーンが構築され、地政学的なリスクに
対する耐性を高めることができます。

背景・業界文脈

近年、半導体は地政学的な戦略物資と化しており、米中対立の激化や新型コロナウイル
ス禍によるサプライチェーンの混乱を経験し、各国は自国の半導体生産能力強化とサプ
ライチェーンの多様化を喫緊の課題としています。AI技術の急速な発展は、高性能半導
体の需要を爆発的に増加させており、これは国家間の競争をさらに激化させています。
インドは、世界最大の民主主義国として、デジタル経済の発展と技術的自立を目指して
おり、日本は、半導体産業の再構築と経済安全保障の強化を進めています。両国の利害
が一致し、今回の大規模な技術パートナーシップが実現しました。この提携は、単なる
経済協力に留まらず、インド太平洋地域の安定と繁栄にも寄与する戦略的な意味合いを
持っています。



今後の展望

このインドと日本のAI・半導体分野への大規模投資と協力関係は、グローバルなテクノ
ロジーサプライチェーンの再編において重要なマイルストーンとなるでしょう。今後、
両国は、半導体製造の各段階における協力関係を深化させ、AI技術の応用範囲を広げる
ことで、イノベーションをさらに加速させることが期待されます。特に、日本の先進材
料技術とインドのソフトウェアおよびエンジニアリングの才能が融合することで、新た
なブレークスルーが生まれる可能性を秘めています。この強靭なサプライチェーンは、
未来のデジタル社会の基盤を安定させ、AI技術がもたらす変革をより多くの人々に届け
る上で不可欠な役割を果たすことが期待されます。

元記事: #

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)



#26 LLMと自律実験が材料科学の発見・設計プロセスを革
新、汎用MLIPと生成AIで効率を最大化

概要

この包括的レビューは、材料科学における機械学習の最新進歩を総括しています。大
規模言語モデル（LLM）が材料知識の抽出とシミュレーションワークフロー生成を加
速し、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）が多様な材料特性予測を可能にしていま

す。さらに、自律実験とクローズドループ最適化により材料発見サイクルが大幅に短
縮され、生成AIが新たな候補材料設計と逆設計を推進しています。

公開日 2026年07月06日  Chemistry Reviews  不明



詳細

主要成果：AIが材料発見と設計を多角的に加速

材料科学の分野において、人工知能（AI）はデータ駆動型発見と機能応用を劇的に変革
しています。特に、大規模言語モデル（LLM）は、膨大な科学文献からの知識抽出とシ
ミュレーションワークフローの自動生成においてその能力を発揮し、研究者がこれまで
にない速度で材料データを活用できるようになりました。これにより、材料知識のボト
ルネックが解消され、研究の初期段階での効率が大幅に向上しています。

技術・臨床詳細：MLIP、自律実験、生成AIの進化

機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）は、原子スケールのシミュレーションにおいて、
量子力学計算に匹敵する精度を保ちながら、計算速度を大幅に向上させています。これ
により、従来は不可能だった大規模な分子動力学シミュレーションが可能となり、新材
料の安定性や動的挙動の予測精度が飛躍的に向上しました。また、AIを統合した自律実
験システム（自律走行型ラボ）は、材料合成、特性評価、データ分析の全プロセスを自
動化し、実験サイクルを従来の数分の一に短縮しています。これにより、人間の介入な
しに材料組成やプロセス条件を最適化し、目標とする特性を持つ材料を効率的に発見す
ることが可能になりました。さらに、生成AIモデルは、特定の機能要件を満たす材料構
造を逆設計する能力を持ち、既存のデータベースにない全く新しい候補材料を提案する
ことで、探索空間を劇的に拡大しています。

背景・業界文脈：データ駆動型アプローチへの移行

従来の材料発見は、経験と直感に基づく試行錯誤に大きく依存しており、時間とコスト
がかかる非効率なプロセスでした。しかし、過去10年間のデータ科学とAI技術の急速な
発展により、材料科学はデータ駆動型のアプローチへと大きく移行しました。この変化
は、膨大な計算データ、実験データ、文献データが蓄積されたことで加速され、AIモデ
ルがこれらのデータから隠れたパターンや相関関係を学習し、材料の挙動を予測・制御
できるようになりました。特に、気候変動問題や資源枯渇問題が深刻化する中で、持続
可能な材料や高性能材料の迅速な開発が喫緊の課題となっており、AIはその解決策とし
て不可欠なツールとなっています。今後の展望： MatSciAgentとFoundational MLIPs



今後の展望として、「MatSciAgent」のようなマルチモーダルLLMが、材料科学におけ
る次世代のAI研究プラットフォームとなることが期待されています。これらは、テキス
ト、画像、構造データなど多様な情報を統合的に処理し、より高度な推論と意思決定を
可能にします。また、大規模なデータセットで事前学習された「 Foundational

Interatomic-Potential Frameworks」は、特定の材料系へのファインチューニングを通じ
て、広範囲な材料システムに適用可能な汎用性の高いMLIPの基礎を築くでしょう。これ
らの技術は、材料設計から製造までのバリューチェーン全体にわたるイノベーションを
加速し、持続可能で高性能な未来の材料創出に貢献すると考えられます。

元記事: #

収集日: 2026年07月10日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)


