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今週のキーワード

AI材料設計
自律ラボが開発を加速

48
件

記事数

5
カ国

対象国

6種
合金

新合金発見

60種以上
MLP

MLP提供

今週の全48記事 ― 5軸評価で読むべき記事を選ぶ
各列の見方 ― 技術新規性：ブレークスルー度合い 実用化距離：製品として使える近さ 市場インパクト：業界全体への影響規模
データ信頼性：定量データ・査読の有無 日本関連度：日本の企業・サプライチェーンとの直接的関連性

# 記事タイトル 種別 技術
新規性

実用化
距離

市場
インパクト

データ
信頼性

日本
関連度 一行サマリ

#01
米DOE、物理学AIで逆
設計加速

企業戦略
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

米DOEが物理学考慮型AI「Genesis Mission」を発表
、逆材料設計で開発期間を大幅短縮し、エネルギー・
産業技術の革新とサプライチェーン強靭化を目指す。

#02
ML包括レビュー、LLM
応用まで

学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

材料科学におけるMLの包括的レビュー。GNN、MLIP
、生成モデルを詳述し、LLMのデータ取得・シミュレ
ーション統合の可能性と課題を指摘。

#03 ATRでMLIP信頼性向上 学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

Adaptive Multi-Teacher Routing (ATR) フレームワ
ークが、低忠実度データからの信頼性の低い疑似ラベ
ルを除外し、汎用MLIPの信頼性と汎化性能を向上。

#04
NCAで不規則メタマ設
計

学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●○○

○

自己組織化NCAが単一テンプレートから不規則メタマ
テリアルをワンショット生成設計。再トレーニングな
しで多様な微細構造と不規則領域への適応を実現。

#05 生成AIで設計案数千に 製品紹介
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

Visure Solutionsが生成AIによる機械工学設計の革新
を強調。数千の設計案自動生成、シミュレーション加
速、予測保守で開発効率と信頼性向上。

#06
MLIPベンチマーク、速
度低下

学術論文
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

23種のMLIPベンチマークで精度と速度のトレードオ
フが判明。大規模モデルは精度向上わずかだが速度大
幅低下、日常シミュレーションでは軽量MLIPが実用的
。

#07
東京理科大、AI触媒逆
設計

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●

東京理科大がAIで高活性・高耐久性触媒を効率的に逆
設計する手法を開発。バッテリー・燃料電池など新材
料開発を加速し、希少資源依存低減に貢献。

#08
SciReasoner、マルチ
モーダル

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●○○

○

SciReasonerがタンパク質・分子・結晶のマルチモー
ダル構造推論基盤モデルとして登場。構造要素を統一
語彙に離散化し、GO予測や逆合成解析で精度向上。

#09
LAMMPS、MLP対応強
化

製品紹介
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○

LAMMPSがMACE、CHGNetなど主要MLPフレームワ
ークとの相互運用性を強化。高精度かつ効率的な原子
シミュレーションが可能になり、汎用性が向上。

#10
DeepMeso、強誘電体
設計

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

DeepMeso (DeepFerro) が強誘電体のマルチスケー
ル合理設計を実現。順方向予測と逆設計を可能にし、
原子からメゾスケールを橋渡し、材料設計を効率化。

#11
Springer、結晶欠陥M
L

市場概観
●●○○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○

Springer Natureが結晶欠陥のML手法に関する論文募
集を開始。GNNやアクティブラーニングと原子シミュ
レーションの統合を重視し、材料科学におけるAI応用
を推進。
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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

#12
HEPでLLM科学発見監
査

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●○○

○

仮説進化プロトコル（HEP）がLLMエージェントの監
査可能な科学的発見能力を確立。材料科学への適用で
仮説-テスト-証拠-信念サイクルを改善し、信頼性向上
。

#13
触媒LLMエージェント
展望

学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

ACSレビュー論文が異種触媒研究におけるLLMベース
自律エージェントのツール統合と展望を分析。階層型
マルチエージェントLLM推論による探索効率改善の可
能性を強調。

#14
Vilya-1、マクロサイク
ル予測

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●○○

○

Vilya-1がマクロサイクル構造予測・設計のための全原
子基盤モデルとして高い幾何学的精度を達成。生物学
的コンフォメーションサンプリングと開発可能性予測
を強化。

#15 月レゴリスMLIPベンチ 学術論文
●●●○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○

月レゴリス鉱物MDシミュレーション向け6種の汎用M
LIPをベンチマーク。構造的忠実度と計算性能を評価
し、Fe/Ti含有月相のさらなる検証の必要性を指摘。

#16
Chalmers、GPUMD
4.0

製品紹介
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○

Chalmers大が高性能MDパッケージGPUMD 4.0を発
表。NEPフレームワークに基づくMLPを統合し、広範
な材料シミュレーションの計算精度と効率を大幅向上
。

#17 AIが化学工学を再構築 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

AIが化学工学を再構築し、反応設計からスマート製造
までR&D;サイクルを加速。分子設計・材料発見の基
盤モデル活用とクローズドループ自律型ラボが中心。

#18
米DOE、重要鉱物AI戦
略

企業戦略
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

○

米DOEがAIソリューションで重要鉱物サプライチェー
ンを革新し、代替材料開発を加速する戦略を発表。物
理ベースAIで逆設計を推進し、サプライチェーンの脆
弱性を低減。

#19
GitHub、AI科学ツール
集

解説記事
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○

GitHubに「awesome-ai-for-science」が公開。Goo
gle GNoMEやMicrosoft MatterGenなど、科学発見を
加速するAIツールを厳選し、研究者へのアクセスを容
易に。

#20
AlphaFold
3とESM3比較

解説記事
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●○○

○

IntuitionLabsがAlphaFold
3とESM3を比較分析。AlphaFold 3の生成拡散モデル
への移行が複雑な分子複合体予測で優位性を示し、AI
生物学基盤モデルの進化を強調。

#21 生成AIで製品設計加速 製品紹介
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

EngineerMDが生成AIによる製品設計の革新を解説。
設計空間の自動探索、性能シミュレーション、数千の
設計案生成で開発時間とコストを大幅削減。

#22
MLIPで大規模MD可能
に

解説記事
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○

yaavikmaterialsがMLIP（MACE, NequIP, CHGNet
）がDFT精度で大規模MDを可能にし、システムサイ
ズとシミュレーション時間のトレードオフを解消する
と解説。

#23
ペロブスカイトMLIP検
証

学術論文
●●●○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●●○

○

d4/d6/d7ペロブスカイト酸化物MDシミュレーション
でMACEとCHGNetの限界と可能性を検証。システム
固有トレーニングなしでナノ秒シミュレーション可能
だが、電子相関の強い現象には限界。

#24
EGNNで原子モデリン
グ

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

等変グラフNNが原子モデリングを変革し、分子粗視
化も進歩。QMデータからポテンシャルエネルギー面
を学習し、大規模シミュレーション効率を飛躍的に向
上。

#25
GNNプロンプト学習向
上

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

モデル非依存型グラフプロンプト学習がGNNの結晶特
性予測精度を大幅向上。ノード・グラフレベルプロン
プトで潜在特徴を捉え、限られたデータでの知識転移
も可能に。

#26
MLIP
Studio無料Webアプリ

新製品
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○

MLIP Studioが無料Webアプリをリリース。MACEな
ど60種以上の汎用MLPを統合し、エネルギー・力・幾
何最適化・電子状態密度計算をサポート、原子シミュ
レーションを加速。
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新規性

実用化
距離

市場
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#27 ML力場データ選択戦略 学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

ML力場トレーニングで少ないラベル数でもフルデータ
精度を達成するデータ選択戦略を実証。LLPRのような
アクティブラーニングが、基盤モデルサイズよりラベ
ル選択の重要性を示す。

#28 低温有機結晶AIシミュ 学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

物理学駆動型計算パラダイムとAI支援マルチスケール
シミュレーションを提案。低温柔軟有機結晶の解明に
向け、生成モデルで物理法則を強制しOOD課題に対処
。

#29 材料ML進展、LLM検証 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○

材料科学におけるML進展のレビュー。特性予測から構
造設計までLLMの活用を解説しつつ、「幻覚」問題と
ドメイン知識に基づく厳格な検証の重要性を強調。

#30 自律走行型ラボが加速 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

AIと自動実験を統合した「自律走行型ラボ（SDL）」
が化学・材料科学の発見を加速。MLとハイスループッ
ト実験で反復最適化を実現し、開発期間を劇的に短縮
。

#31
東京理科大、AI触媒両
立

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●

東京理科大がAIで高活性・高安定性触媒を両立させる
設計手法を開発。AIが複雑なパターンを学習し、高効
率な触媒構造を自律提案、希少資源依存低減に貢献。

#32
大阪大、AI水中ハイド
ロゲル

学術論文
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●

大阪大学がAI設計で水中でも超強力な接着・自己修復
が可能なハイドロゲルを開発。機械学習とハイスルー
プット実験で開発期間を短縮し、医療・ロボティクス
に応用期待。

#33 量子-AIで核融合材料 学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

IBMとORNLがハイブリッド量子-AIで核融合炉トリチ
ウム生成材料をシミュレート。液体塩FLiBeの分子配
置をモデル化し、核融合エネルギー開発のボトルネッ
ク解決に貢献。

#34 ATRでMLIP動的安定性 学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

新フレームワーク「ATR」がMLIPトレーニング中の信
頼性の低い擬似ラベルを排除し、汎用MLIPの動的安定
性と汎化能力を向上。構造崩壊を防ぎ、シミュレーシ
ョン信頼性を高める。

#35
NCAで不規則メタマ設
計

学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●○○

○

自己組織化NCAが単一テンプレートで不規則メタマテ
リアルを生成設計。データ効率が良く汎用的なアプロ
ーチで、医療用インプラントやソフトロボティクスに
応用期待。

#36 AIで貴金属フリー触媒 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

CASUSがAI駆動型計算で貴金属フリー太陽燃料触媒
を発見。水素生成とCO2還元効率を向上させ、持続可
能なエネルギー源開発を加速。

#37 CatDT、自律触媒発見 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

CatDT（Catalysis Digital Twin）がAI駆動型デジタ
ルツインで自律的な不均一系触媒発見を実現。ガス-
固体・液体-固体モデリングを統合し、実験データと
高精度に一致。

#38
文献を知識ベースに変
換

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●○○

○

AI駆動型科学発見に向け、非構造化文献を統一された
AI対応知識ベースに変換する自律型フレームワークを
提案。電気光学材料に応用し、AI推論と逆設計を加速
。

#39 TWIN、生体分子MLP 学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●○○

○

新MLポテンシャル「TWIN」が生体分子シミュレーシ
ョンでab
initio精度に匹敵する転送性を実現。Equivariant GNN
でトレーニングされ、大規模生体分子シミュレーショ
ンを実用的に。

#40 AIが化学工学を再構築 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

AIが化学工学を再構築し、反応設計からスマート製造
までR&D;を加速。基盤モデルとロボット合成・テス
トを組み合わせたクローズドループ自律型ラボがイノ
ベーションを促進。

#41
アルゴンヌ、自律科学
発見

企業戦略
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

アルゴンヌ国立研究所がAI駆動ロボティクスで自律的
科学発見を推進する「RAPID」ラボを発表。AIとロボ
ット合成・テストのクローズドループで開発サイクル
を短縮。
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#42
自律走行型顕微鏡の進
化

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

ACSレビュー論文が自律走行型顕微鏡（SDM）の進化
を解説。AIとML統合でデータ取得・分析・制御を自
律化し、ナノスケール研究を加速。合成統合への展望
も。

#43
トロント大、AI合金発
見

学術論文
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

○

トロント大学AI自律ラボがInconel 625を超える3Dプ
リント可能金属合金6種を数週間で発見。AIとロボッ
ト支援製造のアクティブラーニングで開発サイクルを
劇的に短縮。

#44
NVIDIA、日本のAI加
速

企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●

NVIDIAと日本の主要パートナー（ENEOS、東京理科
大）がNemotronを活用し、材料R&D;向けエージェ
ントAIワークフローを加速。液浸冷却流体や先進触媒
探索を促進。

#45
D-Wave、量子計算発
表

新製品
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

D-Waveが超伝導ゲートモデル量子コンピューティン
グプラットフォームを発表。ネイティブエラー検出機
能を備え、量子化学・材料科学・触媒設計を加速。

#46
オタワ大、フォトニッ
クシミュ

学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●○○

○

オタワ大学が光で300以上の量子プロセスを再現する
フォトニックシミュレータを開発。ソフトウェアアッ
プデートで実験を再構成でき、量子材料プロトタイピ
ングを加速。

#47
GPUMD
4.0、MLP統合

製品紹介
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○

高性能MDパッケージGPUMD 4.0がNEPフレームワー
クに基づくMLPを統合。高効率な原子シミュレーショ
ンと正確なMLPを提供し、幅広い材料シミュレーショ
ンに対応。

#48 MOF発見、AI自律ラボ 解説記事
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

AIと自律型ラボが金属有機構造体（MOF）発見を革新
。LLMとSDLを統合し、MOFの設計から合成、評価ま
でを効率化。迅速かつターゲットを絞った発見を目指
す。

●●●●○ 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 自社の材料開発プロセスは「AI駆動型自律ラボ」に移行できていますか？
トロント大学の事例（#43）では、AI自律ラボが数週間でInconel 625を超える合金を発見しました。従来の試行錯誤型
開発では10〜20年かかるところを、AIとロボティクスを組み合わせたクローズドループシステムが劇的に短縮しています
。貴社のR&D;サイクルは、この速度に対応できるでしょうか？

❷ 日本のAI材料研究は、世界市場での競争優位性を確立できるでしょうか？
大阪大学のAI設計ハイドロゲル（#32）や東京理科大学のAI触媒逆設計（#07, #31）など、日本発のブレークスルーが
相次いでいます。NVIDIAとENEOS、東京理科大の連携（#44）も進展。これらの成果をいかに迅速に産業応用し、グロ
ーバルなAI材料開発競争でリードを保つかが問われます。

❸ 生成AIの「幻覚」リスクに対し、貴社はどのように信頼性を確保しますか？
LLMの科学応用（#02, #12, #29）は加速していますが、「幻覚」や矛盾する予測のリスクが指摘されています。AIが提
案する設計案や仮説が物理的に妥当か、実験データと一致するかを厳格に検証する仕組みが不可欠です。AIの出力を鵜呑
みにせず、ドメイン知識に基づく評価体制は整っていますか？

日本企業にとっての「機会 vs 脅威」

日本企業にとっての「機会 vs 脅威」マトリクス

機会大・脅威小 機会大・脅威大

影響小（参考） 脅威大・機会小

←
 機

会
 →

← 脅威 →

AI材料設計

自律ラボ

重要鉱物
MLIP進化

生成設計

量子材料

LLM科学

項目 象限 ↑ 機会 ↓ 脅威

● AI材料設計 注意 開発期間短縮、新材料創出 AI技術格差、既存手法陳腐化

● 自律ラボ 注意 実験自動化、研究効率化 設備投資、AI人材不足

● 重要鉱物 注意 代替材料開発 資源確保競争激化

● MLIP進化 機会大 シミュレーション精度向上 モデル選定難化

● 生成設計 機会大 設計案多様化、創造性向上 設計者のスキル変化

● 量子材料 機会大 複雑現象シミュレート 実用化までの距離

● LLM科学 脅威大 文献解析、仮説生成 幻覚・誤情報、検証コスト
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深掘り ① ― AI設計で水中接着・自己修復ハイドロゲル
#32 | 2026/07/09 | The Times of India | 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●●●●●

大阪大学の研究チームがAI設計を活用し、水中での優れた接着強度、自己修復能力、高い機械的強度を兼ね備えた超接
着性ハイドロゲルを開発しました。機械学習とハイスループット実験を組み合わせたAI駆動型フレームワークにより、
従来の試行錯誤法に比べ開発期間を大幅に短縮。親水性ポリマーネットワークと特定の架橋剤の組み合わせで、水中で
分子レベルの強力な相互作用を形成し、損傷時も自己修復します。

このハイドロゲルは、医療用接着剤（体内組織接着）、ウェアラブルエレクトロニクス（水中センサー）、ソフトロボ
ティクス、水中構造物の修理など、幅広い分野での応用が期待されます。特に生体適合性を持つことから、次世代の医
療機器や再生医療への貢献も視野に入っており、AIと材料科学の融合によるイノベーションの強力な事例として注目さ
れています。

▶ シニアテクニカルアナリスト

【数値の妥当性】記事には具体的な定量データは少ないものの、AI駆動型フレームワークによる開発期
間短縮は、一般的な材料開発のボトルネックを考慮すると非常に現実的かつインパクトが大きい。水中
での超強力接着と自己修復の両立は、従来の材料では困難な特性であり、その実現性は高いと評価でき
る。 【未解決課題】実用化には、生体適合性の長期安定性評価、量産性、コスト、特定の環境下（例：
塩分濃度、温度変化）での性能維持が課題となる。特に医療応用では、毒性や免疫応答の詳細な検証が
必須となる。 【日本企業への機会】日本の接着剤・高分子材料メーカーは、このAI設計アプローチを導
入することで、開発期間を劇的に短縮し、医療、ロボティクス、海洋産業といった新規市場への参入機
会を得られる。特に、生体適合性接着剤や自己修復材料は高付加価値製品となる。 【日本企業への脅威
】AI設計技術の導入が遅れると、海外の競合他社に先行され、高機能材料市場での競争力を失う可能性
がある。既存の材料開発手法に固執せず、AIと自動化への投資が急務となる。 【次のアクション】R&D
;部門は、AI駆動型材料設計プラットフォームの導入を検討し、接着剤・ハイドロゲル分野の専門家とAI
エンジニアの連携を強化する。経営企画部門は、医療・ロボティクス分野の市場調査を加速し、新製品
開発のロードマップにAI技術の組み込みを計画する。

深掘り ② ― AI自律ラボが3Dプリント合金を数週間で発見
#43 | 2026/07/16 | Acceleration Consortium - University of Toronto | 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●●●●○

トロント大学Acceleration Consortiumの研究チームは、AI駆動型自律走行ラボ（SDL）を用いて、極限環境下でも強
度を維持する新しい3Dプリント可能な金属合金を6種類発見しました。このアクティブラーニングアプローチは、コン
ピューターモデリング、機械学習、ロボット支援製造を組み合わせ、数百万の候補から有望な合金組成を迅速に特定。
わずか数週間で、航空宇宙産業で使われるInconel 625を酸化抵抗性で上回る新合金が見つかりました。

このクローズドループの反復サイクルは、従来の合金開発に要する10〜20年という期間を数週間へと劇的に短縮する
可能性を示しています。AIが候補を提案し、ロボットが合成・テスト、結果をAIにフィードバックして次の最適化ステ
ップを決定するという自律的なプロセスが、複雑な材料システムの探索において極めて有効であることを実証しました
。
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▶ シニアテクニカルアナリスト

【数値の妥当性】「数週間で6種の新合金発見」という成果は、従来の開発期間と比較して驚異的であ
り、AIとロボティクスの融合がもたらすインパクトの大きさを明確に示しています。Inconel
625を超える性能という具体的な比較対象がある点も信頼性が高い。 【未解決課題】発見された合金の
量産性、コスト、長期信頼性、疲労特性などの詳細な評価が今後の課題です。また、自律ラボの構築・
運用には高額な初期投資と専門人材が必要であり、汎用的な適用にはまだ障壁がある。 【日本企業への
機会】日本の金属材料メーカー、航空宇宙・自動車部品メーカーは、このAI自律ラボ技術を導入するこ
とで、新合金開発のリードタイムを劇的に短縮し、国際競争力を強化できます。特に3Dプリンティング
技術との組み合わせは、複雑形状部品の高性能化に直結する大きな機会です。 【日本企業への脅威】AI
自律ラボへの投資と人材育成が遅れると、海外の競合他社に新材料開発で大きく後れを取り、サプライ
チェーンにおける優位性を失う可能性があります。既存の材料開発体制の変革が求められます。 【次の
アクション】R&D;部門は、AI自律ラボの概念実証（PoC）を早期に開始し、自社材料開発への適用可能
性を評価する。経営層は、AIとロボティクスへの戦略的投資を検討し、材料科学とAI技術を融合できる
人材の育成・確保を急ぐ。
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深掘り ③ ― NVIDIAと日本パートナー、AI材料R&Dを加速
#44 | 2026/07/15 | Quiver Quantitative | 技術新規性●●●●○ 実用化距離●●●○○ 市場インパクト●●●●○
データ信頼性●●●●○ 日本関連度●●●●●

NVIDIAは、ENEOSホールディングスや東京理科大学を含む日本の主要パートナーが、NVIDIA Nemotronオープンモ
デルを活用してローカライズされたAIアプリケーションを開発していると発表しました。特にENEOSホールディングス
は、NemotronとAI-Q Blueprint、ALCHEMI NIMマイクロサービスを用いて、エネルギー・材料R&D;向けエージェン
トAIワークフローを進化させ、液浸冷却流体や先進触媒などの材料探索を加速しています。

この取り組みは、日本のオープンAIエコシステム育成とイノベーション促進を目的としています。AIが膨大な実験・シ
ミュレーションデータから学習し、新材料の組成や製造プロセスを提案。ロボットシステムが検証し、結果をAIにフィ
ードバックするクローズドループ探索サイクルを効率的に実行することで、日本の技術的リーダーシップ強化とグロー
バルな環境・エネルギー問題解決に貢献する可能性を秘めています。

▶ シニアテクニカルアナリスト

【数値の妥当性】具体的な性能向上数値は示されていないものの、NVIDIAという大手AI企業と日本の
主要企業・大学が連携している点は、取り組みの信頼性と将来性を示唆しています。エージェントAIワ
ークフローによる材料探索加速は、既に海外で実証されているトレンドであり、日本での展開も期待で
きる。 【未解決課題】エージェントAIの汎用性、特定の材料系への適用におけるファインチューニング
のコスト、そしてAIが生成する提案の信頼性検証が課題です。また、AIモデルのブラックボックス性に
対する説明可能性の確保も重要となる。 【日本企業への機会】日本の材料・エネルギー企業は、NVIDI
AのようなグローバルリーダーのAI基盤モデルを活用することで、自社R&D;のデジタル変革を加速し、
新製品開発のリードタイムを短縮できます。特に、液浸冷却流体や先進触媒は、データセンターや化学
産業の競争力強化に直結する分野です。 【日本企業への脅威】AI基盤モデルの活用は、海外ベンダーへ
の依存度を高める可能性があり、自社独自のAI技術開発が遅れるリスクがあります。また、AIが生成す
るデータの解釈や検証能力が不足すると、誤った方向に開発が進む恐れもある。
【次のアクション】R&D;部門は、NVIDIA Nemotronのような基盤モデルの評価と、自社データとの連
携方法を検討する。経営企画部門は、AIを活用した材料R&D;の長期戦略を策定し、国内外のAI技術パ
ートナーシップを強化する。調達部門は、AI関連の計算リソースやソフトウェアの導入計画を立案する
。

その他の注目記事
東京理科大、AIで高活性・高耐久性触媒を逆設計しバッテリー・燃料電池開発を加速 (東京理科大学)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 日本関連度●●●●●

AIが相反する高活性と高耐久性を両立する触媒を逆設計。バッテリー・燃料電池開発を加速し、希少資源依存低減に貢
献する日本発の重要研究。

米国DOE、AIソリューションで重要鉱物サプライチェーン革新と代替材料開発加速を発表 (Department of Energy)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●●

米DOEが物理ベースAIで重要鉱物サプライチェーンを革新。代替材料の逆設計を加速し、国家安全保障と経済的繁栄に
貢献する戦略的取り組み。

東京理科大学、AIが触媒設計の活性と安定性の両立を学習・提案する手法を開発 (Science Tokyo / Mirage News)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 日本関連度●●●●●

AIが触媒の高活性と高安定性の両立を学習・提案する新手法を東京理科大が開発。バッテリー、燃料電池、化学合成な
ど幅広い分野での応用が期待される。

MLIP Studioが無料Webアプリ「MLIP Studio」をリリース、60種以上の汎用MLPで分子・材料シミュレーションを加速 (MLIP Studio Blog)
技術新規性●●●○○ 実用化距離●●●●● 市場インパクト●●●○○
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60種以上の汎用MLPを統合した無料Webアプリ。原子計算へのアクセスを民主化し、材料科学者、化学者のR&D;効率
を飛躍的に向上させる。

LAMMPSがMACE・CHGNetなど多様な機械学習ポテンシャルに対応、原子シミュレーションの汎用性向上 (LAMMPS Molecular Dynamics Simulator)
技術新規性●●●○○ 実用化距離●●●●○ 市場インパクト●●●○○

主要MDシミュレーターLAMMPSがMACE、CHGNetなどMLPに対応。高精度かつ効率的な原子シミュレーションが可能
になり、研究コミュニティの利便性が向上。
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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;】AI駆動型材料設計の最新動向（#32, #43,
#44）を共有し、自社開発プロセスへの適用可能性について部門横断で議論を開始する。

• 【経営企画】重要鉱物サプライチェーンのAI活用戦略（#18）を分析し、自社の調達リスクと代替材料開発の
機会を評価する。

• 【調達】MLIP Studio（#26）のような無料Webアプリを試用し、既存のシミュレーション環境との連携可能性
やデータ互換性を確認する。

▍短期（1ヶ月）
• 【R&D;】AI自律ラボ（#43）のPoC（概念実証）計画を立案し、特定の材料系（例：接着剤、触媒、金属合金
）における開発期間短縮効果を検証する。

• 【半導体PKG/EV設計】生成AIによる設計代替案の自動生成ツール（#05,
#21）を調査し、設計効率化とイノベーション加速に向けた導入検討を開始する。

• 【R&D;】LLMの科学応用（#02, #12,
#29）における「幻覚」リスクを評価するため、AIが生成する仮説や設計案の検証プロトコルを策定する。

▍中長期（四半期〜）
• 【経営企画】AIとロボティクスを統合した「自律走行型ラボ」の構築に向けたロードマップを策定し、必要な
設備投資と人材育成計画を具体化する。

• 【R&D;】物理学考慮型AI（#01, #28）や量子コンピューティング（#33, #45,
#46）といった基礎研究動向を注視し、将来的な材料設計のブレークスルーに備える。

• 【人事/R&D;】材料科学とAI技術を融合できる「AI材料科学者」の育成プログラムを立ち上げ、社内外の専門
家との連携を強化する。

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 | 2026-07-18
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収録記事一覧

#01 米国エネルギー省、物理学考慮型AIフレームワークで逆材料設計を加速し開発期間を大幅短縮

#02 材料科学における機械学習の包括的レビュー、グラフNNからLLM応用までデータ駆動型発見を解
説

#03 arXiv論文、Adaptive Multi-Teacher Routingで汎用ML原子間ポテンシャルの信頼性と汎化性能
を向上

#04 自己組織化ニューラルセルオートマトンが不規則メタマテリアル向けワンショット生成設計を実
現

#05 Visure Solutions、機械工学における生成AIの活用で設計代替案を数千規模に拡大

#06 23種類のML原子間ポテンシャルをベンチマーク、大規模モデルは精度向上わずかだが速度が大

幅に低下

#07 東京理科大、AIで高活性・高耐久性触媒を逆設計しバッテリー・燃料電池開発を加速

#08 arXiv論文、SciReasonerがタンパク質・分子・結晶のマルチモーダル構造推論基盤モデルとして
精度向上

#09 LAMMPSがMACE・CHGNetなど多様な機械学習ポテンシャルに対応、原子シミュレーションの

汎用性向上

#10 Oxford Academic論文、DeepMeso（DeepFerro）が強誘電体のマルチスケール合理設計を可能
に

#11 Springer Natureが結晶欠陥のML手法に関する論文募集を開始、原子シミュレーションとの統合
を重視

#12 arXiv論文、仮説進化プロトコル（HEP）でLLMエージェントの監査可能な科学的発見能力を確立

#13 ACS Publications、異種触媒研究におけるLLMベース自律エージェントのツール統合と展望をレ
ビュー

#14 arXiv論文、Vilya-1がマクロサイクル構造予測と設計のための全原子基盤モデルとして高い幾何
学的精度を達成

#15 arXiv論文、6つの汎用ML原子間ポテンシャルをベンチマークし、月レゴリス鉱物MDシミュレー

ションの構造的忠実度と性能を評価

#16 Chalmers大、高性能MDパッケージGPUMD 4.0発表、MLポテンシャルで材料シミュレーション
を革新

#17 EurekAlert!レビュー、AIが化学工学を再構築、反応設計からスマート製造までR&Dサイクル加
速

#18 米国DOE、AIソリューションで重要鉱物サプライチェーン革新と代替材料開発加速を発表



#19 GitHubリポジトリ「awesome-ai-for-science」公開、Google GNoMEとMicrosoft MatterGen
など科学発見を加速するAIツールを厳選

#20 IntuitionLabs、AlphaFold 3とESM3を比較分析、AI生物学基盤モデルの進化と生成拡散モデル

の優位性を指摘

#21 EngineerMD、生成AIを活用した製品設計が開発時間とコストを大幅削減し、数千の設計案を自
動生成

#22 YouTubeチャンネルyaavikmaterials、ML原子間ポテンシャルがDFT精度で大規模MDを可能に
しシステムサイズのトレードオフを解消

#23 arXiv論文、d4/d6/d7ペロブスカイト酸化物MDシミュレーションでMACEとCHGNetの限界と可
能性を検証

#24 arXiv論文、等変グラフニューラルネットワークによる原子モデリングの変革と分子粗視化の進
歩

#25 arXiv論文、モデル非依存型グラフプロンプト学習でGNNの結晶特性予測精度を大幅向上

#26 MLIP Studioが無料Webアプリ「MLIP Studio」をリリース、60種以上の汎用MLPで分子・材料

シミュレーションを加速

#27 arXiv論文、ML力場トレーニングで少ないラベル数でもフルデータ精度を達成するデータ選択戦
略を実証

#28 ACS Publications、低温柔軟有機結晶の解明に向けた物理学駆動型計算パラダイムとAI支援マル
チスケールシミュレーションを提案

#29 材料科学におけるML進展：特性予測から構造設計まで、LLMの検証が重要

#30 AIと自動実験を統合した「自律走行型ラボ」が化学・材料科学の発見を加速

#31 東京理科大学、AIが触媒設計の活性と安定性の両立を学習・提案する手法を開発

#32 大阪大学、AI設計で水中でも超強力な接着・自己修復が可能なハイドロゲルを開発

#33 IBMとORNL、ハイブリッド量子-AIで核融合炉トリチウム生成の希少材料をシミュレート

#34 arXiv論文：擬似ラベル排除の新フレームワーク「ATR」でMLIPの動的安定性を向上

#35 arXiv論文：自己組織化NCAが単一テンプレートで不規則メタマテリアルを生成設計、医療・ロ
ボティクスに応用

#36 CASUS、AI駆動型計算アプローチで貴金属フリー太陽燃料触媒を発見、水素生成とCO2還元効
率を向上

#37 CatDT、AI駆動型デジタルツインで自律的な不均一系触媒発見を実現し、実験データと高精度に

一致

#38 arXiv論文：AI駆動型科学発見に向け、非構造化文献を知識ベースに変換するフレームワークを
提案



#39 arXiv論文：新MLポテンシャル「TWIN」が生体分子シミュレーションでab initio精度に匹敵す
る転送性を実現

#40 AIが化学工学を再構築：反応設計からスマート製造まで、クローズドループ自律型ラボでR&Dを

加速

#41 アルゴンヌ国立研究所、AI駆動ロボティクスで自律的な科学的発見を推進、「RAPID」ラボで開
発サイクルを短縮

#42 ACS Publications、自律走行型顕微鏡（SDM）の進化をレビュー：ナノスケール研究の加速と合
成統合への展望

#43 トロント大学、AI自律ラボでInconel 625を超える3Dプリント可能金属合金6種を数週間で発
見、航空宇宙・製造業向け

#44 NVIDIAと日本の主要パートナー、Nemotron活用でAIモデルと材料R&DのエージェントAIワー
クフローを加速

#45 D-Wave、超伝導ゲートモデル量子コンピューティングプラットフォームを発表、量子化学・材
料科学を加速へ

#46 オタワ大学、光で300以上の量子プロセスを再現するフォトニックシミュレータを開発、量子材
料プロトタイピングを加速

#47 GPUMD 4.0、機械学習ポテンシャル統合で汎用材料シミュレーションの高性能を実現

#48 OSTI.GOV：AIと自律型ラボで金属有機構造体（MOF）発見を革新、合成から評価までを効率化



#01 米国エネルギー省、物理学考慮型AIフレームワークで
逆材料設計を加速し開発期間を大幅短縮

概要

米国エネルギー省（DOE）は、物理学を考慮したAIフレームワーク「Genesis

Mission」を発表し、材料発見から市場投入までの期間を大幅に短縮する新たな取り組
みを開始しました。このフレームワークは、基盤モデル、深層学習、生成AIを統合

し、予測、合成、特性評価、分析を反復的に行うクローズドループ学習システムを通
じて、効率的な逆材料設計を可能にします。これにより、先進的なエネルギーおよび
産業技術の研究開発プロセスが革新され、持続可能な未来への移行が加速される見込

みです。

公開日 2026年07月09日  Department of Energy  アメリカ



詳細

主要成果

米国エネルギー省（DOE）は、物理学を組み込んだAIフレームワーク「Genesis

Mission」を通じて、材料開発サイクルを劇的に加速する逆材料設計アプローチを発表
しました。この画期的なフレームワークにより、新素材の発見から実用化までの期間が
大幅に短縮され、特に先進的なエネルギー技術や産業用途での応用が期待されます。

技術・臨床詳細

Genesis Missionは、基盤モデル、深層学習、生成AIといった最先端のAI技術を統合し、
材料の予測、合成、特性評価、分析を連続的に繰り返すクローズドループ学習システム
を構築しています。このシステムは、従来の試行錯誤による材料開発プロセスとは異な
り、AIが材料の望ましい特性から最適な構造や組成を逆算して設計するため、探索空間
を効率的に絞り込むことが可能です。特に、物理法則をAIモデルに組み込むことで、生
成された設計案の実現可能性と性能予測の精度が飛躍的に向上しています。

背景・業界文脈

従来の材料開発は、時間とコストがかかる実験的アプローチに大きく依存していまし
た。しかし、気候変動対策やクリーンエネルギー技術の需要が世界的に高まる中、バッ
テリー、触媒、高性能合金といった革新的な材料の迅速な開発が喫緊の課題となってい
ます。Genesis Missionは、AIと高性能計算を組み合わせることで、この課題に対する強
力なソリューションを提供します。米国政府は、この取り組みを通じて、クリーンエネ
ルギー分野におけるリーダーシップを強化し、サプライチェーンの強靭化を図ることを
目指しています。

今後の展望

DOEは、このAIフレームワークを国立研究所や産業界と連携して展開することで、研究
成果の商業化を加速させる計画です。将来的には、材料発見の自動化と効率化が進み、
エネルギー効率の高いデバイス、持続可能な製造プロセス、次世代インフラなど、多岐
にわたる分野でイノベーションが促進されることが期待されます。この技術は、材料科
学の研究者、エンジニア、そして新たな素材ソリューションに投資する企業にとって、
計り知れない価値をもたらすでしょう。



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

predictable-functionality

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

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


#02 材料科学における機械学習の包括的レビュー、グラフ
NNからLLM応用までデータ駆動型発見を解説

概要

最新のレビュー論文が、材料科学における機械学習のデータ駆動型発見と機能的応用
に関する進展を網羅的に解説しています。結晶構造解析のためのグラフニューラルネ
ットワークや原子シミュレーションのための機械学習ポテンシャル、逆設計のための

生成モデルなど、主要な技術が詳述されています。また、大規模言語モデル（LLM）
のデータ取得・シミュレーションワークフローへの統合可能性を探る一方で、幻覚や
矛盾する予測といった課題に対する厳格な検証の必要性を強調しています。

公開日 2026年07月15日  Nature Computational Materials  国際



詳細

主要成果

このレビュー論文は、材料科学における機械学習（ML）の広範な応用と進歩を詳細に
分析し、データ駆動型発見の可能性を強調しています。特に、結晶構造の解析における
グラフニューラルネットワーク（GNN）、原子シミュレーションのための機械学習され
た原子間ポテンシャル（MLIPs）、および望ましい特性を持つ材料を設計するための生
成モデルの有効性が示されています。

技術・臨床詳細

レビューでは、材料科学の様々な側面でMLがどのように活用されているかを具体的に
解説しています。例えば、GNNは複雑な結晶構造のパターン認識と予測に利用され、従
来の計算手法に比べて高効率な材料スクリーニングを可能にします。MLIPsは、第一原
理計算（DFT）の精度を保ちつつ、分子動力学（MD）シミュレーションの計算コスト
を大幅に削減し、より大規模なシステムや長時間のシミュレーションを実現します。さ
らに、生成モデルは、特定の機能要件を満たす新しい材料構造を「ゼロから」設計する
能力を示しており、逆設計パラダイムの実現に向けた重要なステップとされています。
論文では、大規模言語モデル（LLM）を材料科学のデータ取得やシミュレーションワー
クフローに統合する潜在的な利点も考察していますが、これらのモデルが生成する「幻
覚」や矛盾した予測を避けるための厳密な検証メカニズムの必要性も指摘しています。

背景・業界文脈

材料科学分野では、新たな機能性材料の発見と開発が、エネルギー、医療、エレクトロ
ニクスなど多岐にわたる産業の進歩を牽引しています。しかし、従来の実験的手法や第
一原理計算は、探索空間の広大さや計算コストの高さから、効率に限界がありました。
機械学習は、これらの課題を克服し、材料開発のプロセスを加速する強力なツールとし
て期待されています。データ駆動型アプローチにより、未知の材料空間の探索や既存材
料の最適化が飛躍的に進展しています。



今後の展望

今後の材料科学研究では、機械学習モデルの精度と汎化能力をさらに向上させることが
鍵となります。特に、LLMのような新しいAI技術を責任ある形で統合し、その信頼性と
解釈可能性を確保するための検証フレームワークの確立が重要です。これにより、材料
科学におけるAIの役割は、単なる予測ツールから、自律的な発見と設計を実現する「AI
科学者」へと進化していく可能性があります。

元記事: https://www.nature.com/articles/s41524-026-00305-w

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.nature.com/articles/s41524-026-00305-w


#03 arXiv論文、Adaptive Multi-Teacher Routingで汎用
ML原子間ポテンシャルの信頼性と汎化性能を向上

概要

研究者らがAdaptive Multi-Teacher Routing（ATR）フレームワークを提案し、大規模低
忠実度データセットから信頼性の低い疑似ラベルを除外することで、汎用機械学習原
子間ポテンシャル（uMLIP）の信頼性と汎化性能を飛躍的に向上させました。CHGNet

に適用されたこの手法は、複数のベンチマークで性能向上を実証し、分子動力学シミ
ュレーションにおける動的堅牢性を高め、一部の構造崩壊を効果的に防ぐことに成功
しています。このブレークスルーは、計算材料科学におけるMLIPの応用範囲を広げる

ものです。

公開日 2026年07月10日  arXiv  国際



詳細

主要成果

新しい研究で、研究者らはAdaptive Multi-Teacher Routing（ATR）フレームワークを開
発し、汎用機械学習原子間ポテンシャル（uMLIP）の信頼性と汎化性能を劇的に向上さ
せました。このフレームワークは、大規模な低忠実度データセットに含まれる信頼性の
低い疑似ラベルを効果的にフィルタリングすることで、MLIPsの精度と堅牢性を高めま
す。

技術・臨床詳細

ATRフレームワークは、教師モデル（通常は高忠実度だが計算コストが高い量子力学計
算）と生徒モデル（軽量なMLIP）の間で学習プロセスを最適化します。具体的には、疑
似ラベルが生成される低忠実度データセットから、ノイズの多い、あるいは信頼性の低
いデータをアクティブに拒否するメカニズムを導入しています。本研究では、CHGNet
という電荷情報に基づく汎用ニューラルネットワークポテンシャルにATRを適用し、そ
の有効性を複数のベンチマークテストで評価しました。結果として、CHGNetの予測精
度が向上し、特に分子動力学（MD）シミュレーションにおける動的堅牢性が改善され
ました。従来、MLIPsは未知の化学環境（Out-of-Distribution: OOD）に遭遇すると構造
崩壊を起こすリスクがありましたが、ATRはこのような崩壊の一部を未然に防ぎ、シミ
ュレーションの安定性を高めることが示されました。この技術は、MLIPsの信頼性を向
上させることで、材料設計やプロセス最適化への実用的な応用を大きく広げるもので
す。

背景・業界文脈

機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）は、第一原理計算（DFT）に匹敵する精度を持ち
ながら、MDシミュレーションの計算効率を大幅に向上させるため、計算材料科学にお
いて急速に普及しています。しかし、MLIPの汎化性能、特に学習データセットの範囲外
のシステムにおける信頼性は、依然として大きな課題でした。この課題は、MLIPが新た
な材料の探索や複雑な化学反応のシミュレーションに利用される際のボトルネックとな
っていました。ATRのような手法は、この汎化の課題を克服し、より堅牢で信頼性の高
いMLIPを開発するための重要な一歩となります。



今後の展望

ATRフレームワークの導入は、MLIPsを用いた原子シミュレーションの信頼性を高め、
より広範な材料システムへの応用を可能にします。これにより、新材料の発見、触媒プ
ロセスの最適化、バッテリー材料の性能評価など、多岐にわたる分野での研究開発が加
速されると期待されます。今後は、ATRのようなアクティブラーニング戦略と汎用基盤
モデルとの統合が進み、より少ない高忠実度データで高精度かつ汎用的なMLIPを構築す
る道が開かれるでしょう。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.09004

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.09004


#04 自己組織化ニューラルセルオートマトンが不規則メタ
マテリアル向けワンショット生成設計を実現

概要

自己組織化ニューラルセルオートマトン（NCA）に基づく新しい生成設計フレームワ
ークが、不規則なメタマテリアルの設計に特化して導入されました。この画期的なア
プローチは、わずか単一のトレーニングテンプレートから複雑な微細構造を動的に生

成できるのが特徴です。学習された局所相互作用ルールを通じて、再トレーニングな
しで多様な微細構造の生成と不規則な領域への適応を可能にし、メタマテリアル設計
の効率と柔軟性を飛躍的に向上させます。

公開日 2026年07月17日  arXiv  国際



詳細

主要成果

新しい生成設計フレームワークが、自己組織化ニューラルセルオートマトン（NCA）を
基盤として、無秩序なメタマテリアル向けに導入されました。この技術は、わずか単一
のトレーニングテンプレートから複雑な微細構造を動的に成長させることができ、従来
の設計手法と比較して、大幅な効率向上と柔軟性をもたらします。

技術・臨床詳細

このフレームワークは、メタマテリアルの微細構造を設計するために、学習された局所
相互作用ルールを利用します。NCAは、各セルが周囲の情報に基づいて状態を更新する
分散型計算モデルであり、これにより全体として複雑なパターンや構造が創発的に形成
されます。このアプローチの最大の利点は、「ワンショット生成設計」能力にありま
す。一度トレーニングされたモデルは、再トレーニングなしで、多様な幾何学的構造を
持つメタマテリアルを生成できるだけでなく、不規則な境界条件や欠陥のある領域にも
適応し、機能的な構造を維持することが可能です。これにより、例えば複雑な形状の部
品や、局所的に特性が異なる必要がある材料など、従来の設計では困難だったメタマテ
リアルの応用が可能になります。その動的な成長プロセスは、材料が自己修復したり、
環境変化に適応したりするような、生物学的システムから着想を得ています。

背景・業界文脈

メタマテリアルは、自然界には存在しない特異な物理的特性（負の屈折率、異常な音響
特性など）を持つ人工材料であり、電磁波制御、音響制御、機械的特性のカスタマイズ
など、幅広い応用が期待されています。しかし、その複雑な微細構造の設計は非常に困
難であり、特に不規則性を持つシステムでは、従来の最適化手法では限界がありまし
た。生成AIの進展は、この設計空間の探索を自動化し、新しい構造を発見する可能性を
広げていますが、単一のテンプレートから多様な設計を生成できる能力は、設計プロセ
スにおける新たなパラダイムシフトを示唆しています。



今後の展望

このNCAベースの生成設計フレームワークは、メタマテリアルの設計効率を飛躍的に向
上させるだけでなく、これまでのアプローチでは探索が困難だった、より複雑で機能的
な構造の発見を促進します。将来的には、この技術をさらに発展させることで、自己適
応型スマートマテリアルや、リアルタイムで特性を変化させることができる動的メタマ
テリアルの開発が可能になるかもしれません。これは、航空宇宙、医療、通信といった
分野における革新的な製品開発に大きく貢献する可能性を秘めています。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.09001

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.09001


#05 Visure Solutions、機械工学における生成AIの活用で
設計代替案を数千規模に拡大

概要

Visure Solutionsのレポートは、生成AIが機械工学の分野に革命をもたらし、設計プロ
セスを大幅に加速していることを強調しています。生成AIは、事前定義された制約に
基づき、何千もの新規設計代替案を自動生成することが可能で、これによりエンジニ

アはより広い設計空間を探索できます。さらに、AIによるシミュレーション加速や予
測保守の能力も向上させ、製品開発の効率化と信頼性の向上に貢献しています。

公開日 2026年07月09日  Visure Solutions  不明



詳細

主要成果

Visure Solutionsの分析によると、生成AIは機械工学の設計プロセスを根本的に変革し、
エンジニアが数千もの新規設計代替案を迅速に生成することを可能にしています。この
技術は、製品開発のサイクルを加速し、より最適化されたソリューションを発見する上
で重要な役割を果たしています。

技術・臨床詳細

生成設計は、AIアルゴリズムが指定された制約（材料特性、製造プロセス、性能要件な
ど）と目標（軽量化、強度向上、コスト削減など）に基づいて、設計空間内で可能なす
べての形状を自律的に探索する技術です。このプロセスにより、人間が手動で作成でき
る数をはるかに超える、何千ものユニークで最適化された設計バリエーションが生成さ
れます。AIはまた、これらの設計案の性能をシミュレーションによって高速に評価し、
最適なものを特定するのに役立ちます。さらに、機械学習モデルは、機器の故障パター
ンを予測することで予測保守を強化し、メンテナンスコストの削減と稼働時間の最大化
に貢献します。Visure Solutionsは、AIの導入には、エンジニアリングの厳密性、トレー
サビリティ、および生成された設計の徹底的な検証が不可欠であると強調しています。

背景・業界文脈

機械工学分野では、複雑な製品の設計と開発において、常に高い性能、低コスト、短い
開発期間が求められています。従来の設計手法は、反復的な試行錯誤と専門家の知識に
大きく依存しており、時間とリソースを大量に消費していました。生成AIの登場は、こ
のプロセスを自動化し、設計の可能性を拡張することで、これらの課題に対する画期的
な解決策を提供します。これにより、航空宇宙、自動車、産業機械など、多岐にわたる
産業での競争力強化が期待されます。



今後の展望

生成AIの機械工学への統合はまだ初期段階にありますが、その潜在能力は計り知れませ
ん。将来的には、AIが設計プロセス全体を自律的に管理し、人間はより戦略的な意思決
定と創造的な問題解決に集中できるようになる可能性があります。これにより、製品の
カスタマイズが容易になり、新しい機能や革新的な材料の利用が加速し、持続可能で高
性能な製品の開発がさらに進むと予測されます。

元記事: https://visuresolutions.com/ai-engineering/ai-in-mechanical-engineering/

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://visuresolutions.com/ai-engineering/ai-in-mechanical-engineering/


#06 23種類のML原子間ポテンシャルをベンチマーク、大
規模モデルは精度向上わずかだが速度が大幅に低下

概要

23種類のオープンソース機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）の包括的なベンチマー
ク研究により、精度と速度の間に重要なトレードオフが存在することが明らかになり
ました。研究結果は、最先端の大規模モデルが軽量MLIPに比べてわずかな精度向上し

か提供しない一方で、計算速度が著しく遅いことを示しています。これにより、日常
的な原子シミュレーションでは、軽量MLIPの方がより実用的なバランスを提供するこ
とが浮き彫りになりました。

公開日 2026年07月09日  arXiv News  国際



詳細

主要成果

広範なベンチマーク研究により、23種類のオープンソース機械学習原子間ポテンシャル
（MLIP）の精度と速度の間に重要な逆相関があることが示されました。この研究は、大
規模な最先端MLIPモデルが、計算効率の面で大幅なコストを伴うにもかかわらず、軽量
MLIPと比較してわずかな精度向上しか達成できないことを明確にしました。

技術・臨床詳細

ベンチマークは、原子シミュレーションの様々なシナリオと材料系で実施され、各MLIP

のエネルギー、力、応力の予測精度と、それらの計算速度を詳細に評価しました。具体
的には、MACE、CHGNet、DeePMD-kit、NequIPなどの広く利用されているモデルを含
む、合計23のMLIPが比較されました。結果は、モデルの複雑さが増すほど、通常は精
度が向上するものの、その増加は限界効用を示し、同時に計算時間が劇的に増加するこ
とを示しています。例えば、より複雑なニューラルネットワーク構造を持つモデルは、
第一原理計算（DFT）に近づく精度を示す一方で、軽量モデルの数倍から数十倍も遅い
ことが判明しました。この速度低下は、特に大規模システムや長時間の分子動力学
（MD）シミュレーションにおいて、実用的な利用を大きく制限する要因となります。

背景・業界文脈

機械学習原子間ポテンシャルは、第一原理計算の高精度を維持しつつ、古典分子動力学
の高速性を実現することで、計算材料科学の「聖杯」とされてきました。これにより、
従来のDFTでは不可能だった数千原子規模のシステムやナノ秒スケールのシミュレーシ
ョンが可能になり、新材料開発や触媒反応メカニズムの解明に貢献してきました。しか
し、MLIPの性能評価はこれまで断片的なものであり、精度と速度の包括的なトレードオ
フに関する理解は不十分でした。本研究は、このギャップを埋め、研究者が特定のアプ
リケーションに最適なMLIPを選択するための重要な指針を提供します。



今後の展望

このベンチマーク結果は、MLIPの開発と応用戦略に重要な影響を与えます。高精度が絶
対的に必要な特定の研究には大規模モデルが引き続き利用される一方で、より日常的な
材料探索やプロセス最適化には、軽量で高速なMLIPがより現実的な選択肢となるでしょ
う。今後の研究は、精度を維持しつつ計算効率をさらに高める新しいMLIPアーキテクチ
ャの開発や、特定のタスクに特化したMLIPのファインチューニング戦略に焦点を当てる
可能性があります。これにより、計算材料科学の生産性が全体として向上することが期
待されます。

元記事: https://www.arxivnews.org/en/articles/b6256256-c97b-4ef6-a858-494853b93a2d

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.arxivnews.org/en/articles/b6256256-c97b-4ef6-a858-494853b93a2d


#07 東京理科大、AIで高活性・高耐久性触媒を逆設計しバ
ッテリー・燃料電池開発を加速

概要

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の触媒材料を効率的
に「逆設計」する画期的な手法を開発しました。この技術は、望ましい特性からAIが
材料構造を特定し、これまでの材料探索における大きな課題を解決します。バッテリ

ーや燃料電池など、様々な応用分野における新材料の発見と開発を大幅に加速する可
能性を秘めています。

公開日 2026年07月10日  東京理科大学  日本



詳細

主要成果

東京理科大学の研究チームは、人工知能（AI）を用いて、特定の高活性と高耐久性を持
つ触媒材料を効率的に逆設計する新しい手法を確立しました。この進展は、従来の材料
探索における非効率性を克服し、狙った特性を持つ触媒の発見を加速するものです。

技術・臨床詳細

この手法は、AIモデルが望ましい触媒特性（例えば、特定の化学反応に対する高い選択
性や、高温・高圧環境下での長期安定性）を入力として受け取り、その特性を実現する
ための最適な材料構造や組成を予測する「逆設計」アプローチに基づいています。研究
チームは、深層学習モデルと材料データベースを組み合わせ、膨大な材料候補の中か
ら、実験的に検証されたデータに基づいて、最も有望な触媒を提案するシステムを構築
しました。これにより、試行錯誤に頼ることなく、計算的に効率的に触媒候補を絞り込
むことが可能になります。特に、AIは、触媒活性サイトの微細構造や電子状態といっ
た、人間の直感では捉えにくい複雑な要因を学習し、その知見を設計に反映させること
ができます。これにより、従来の手法では見過ごされてきた、あるいは探索が困難であ
った高性能触媒の発見が期待されます。

背景・業界文脈

触媒は、化学産業のほぼすべてのプロセスにおいて不可欠な材料であり、エネルギー変
換、環境浄化、精密化学合成など、多岐にわたる分野でその性能が鍵となります。特
に、持続可能な社会の実現に向けて、再生可能エネルギーの貯蔵（バッテリー）や利用
（燃料電池）における高効率かつ低コストな触媒の開発が喫緊の課題となっています。
しかし、高性能触媒の探索は、膨大な化学的探索空間と複雑な構造-活性相関のため、
非常に挑戦的でした。AIの導入は、この探索プロセスを合理化し、新触媒開発のボトル
ネックを解消する強力な手段として注目されています。



今後の展望

東京理科大学が開発したこのAI支援型触媒逆設計技術は、バッテリー、燃料電池、水素
製造、CO2変換といった分野における材料開発に革命をもたらす可能性を秘めていま
す。より高性能で耐久性のある触媒が迅速に発見されることで、これらの技術の実用化
が加速し、持続可能なエネルギーシステムの構築に大きく貢献すると期待されます。将
来的には、このAIプラットフォームが他の機能性材料（例：太陽電池材料、熱電材料）
の設計にも応用され、材料科学全体の効率的なイノベーションを推進する基盤となるこ
とが見込まれます。

元記事: https://www.isct.ac.jp/en/news/kw2ofxaccfva

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.isct.ac.jp/en/news/kw2ofxaccfva


#08 arXiv論文、SciReasonerがタンパク質・分子・結晶の
マルチモーダル構造推論基盤モデルとして精度向上

概要

SciReasonerが、タンパク質、分子、結晶といった異なる種類の構造データに対応する
マルチモーダル科学基盤モデルとして発表されました。このモデルは、構造要素を統
一された語彙に離散化することで、予測と科学的推論能力を大幅に強化します。特

に、Gene Ontology予測や逆合成解析において既存手法と比較して精度を向上させ、
科学的発見を加速する新たなツールとなることが期待されます。

公開日 2026年07月09日  arXiv  国際



詳細

主要成果

SciReasonerは、タンパク質、分子、結晶の構造的推論を可能にする、革新的なマルチ
モーダル科学基盤モデルとして導入されました。このモデルは、構造要素を統一された
語彙に効率的に離散化することで、予測タスクと科学的推論能力の両方を飛躍的に向上
させることに成功しました。

技術・臨床詳細

SciReasonerの中核は、多様な物理化学的構造（タンパク質のフォールディング、分子
の結合、結晶格子）を、共通の離散的な表現に変換する能力にあります。この統一され
た語彙は、モデルが異なるドメイン間で知識を転移し、より汎用的な推論を行うことを
可能にします。具体的な応用例として、本モデルはGene Ontology（GO）予測（特定の
タンパク質が細胞内でどのような機能を持つか予測する）において、従来の最先端モデ
ルを上回る精度を示しました。また、化学における逆合成解析（ターゲット分子を合成
するための前駆体を特定する）においても、その性能が向上していることが実証されま
した。このようなマルチモーダルなアプローチは、異なるスケールやドメインにわたる
複雑な科学的問題に対して、より包括的かつ正確な理解を提供します。これは、データ
の「サイロ化」を打破し、異なる科学分野間の統合を促進する上で非常に重要です。

背景・業界文脈

現代の科学研究では、膨大な量の構造データが生成されており、これらを効率的に解析
し、新しい科学的洞察を得ることが求められています。しかし、タンパク質、分子、結
晶といった異なるスケールの構造は、それぞれ異なるモデリング手法やデータ形式で扱
われることが多く、分野横断的な推論は困難でした。基盤モデルの概念がAI分野で成功
を収める中、科学領域でも同様の汎用モデルが強く望まれていました。SciReasoner

は、この課題に対応し、生物学、化学、材料科学といった複数の分野にまたがる問題解
決の強力な基盤を提供します。



今後の展望

SciReasonerの導入は、科学的発見のプロセスに大きな変革をもたらす可能性を秘めて
います。統一された構造的推論能力を持つことで、研究者はこれまで分断されていた知
識を統合し、より複雑な仮説を生成し、新しい材料や医薬品の設計を加速できるように
なります。将来的には、このモデルをさらに拡張し、実験データの解釈、新規仮説の生
成、自律的な実験計画といった、より高次の科学的タスクに適用することで、真の「AI

科学者」の実現に近づくことが期待されます。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.04567

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.04567


#09 LAMMPSがMACE・CHGNetなど多様な機械学習ポテ
ンシャルに対応、原子シミュレーションの汎用性向上

概要

分子動力学シミュレーターLAMMPSは、MACE、CHGNet、DeePMD-kit、NequIP、
SevenNetといった主要な機械学習ポテンシャル（MLP）フレームワークとの相互運用
性を大幅に強化しました。この機能強化により、LAMMPSユーザーは、これらの事前

学習済み「基盤」モデルを活用して、より高精度かつ効率的な原子シミュレーション
を実行できるようになります。特に、MACEの高次等変メッセージパッシングや
CHGNetの電荷情報に基づく汎用ニューラルネットワークポテンシャルに焦点を当て、

シミュレーションの汎用性と適用範囲を広げます。

公開日 2026年07月15日  LAMMPS Molecular Dynamics Simulator  不明



詳細

主要成果

高性能分子動力学シミュレーター LAMMPSは、MACE、CHGNet、DeePMD-kit、
NequIP、SevenNetを含む複数の最先端機械学習ポテンシャル（MLP）フレームワーク
との相互運用性を拡張しました。この統合により、ユーザーはLAMMPS環境内でこれら
の事前学習済みMLPをシームレスに利用できるようになり、原子シミュレーションの精
度と効率が大幅に向上します。

技術・臨床詳細

LAMMPSの最新の機能強化は、MLPが量子力学的精度で原子間相互作用を記述する能力
を活用し、従来の古典力場では困難だった複雑な材料システムのシミュレーションを可
能にします。特に注目すべきは、MACE（Many-Body Atomic Contributory Ensembles）
とCHGNet（Charge-informed Graph Neural Network potential）の統合です。MACE
は、高次等変メッセージパッシングネットワークを利用して、原子環境の局所的な幾何
学的情報と多体相互作用を非常に高い精度で捉えることができます。一方、CHGNetは
電荷情報を明示的に考慮することで、幅広い化学空間にわたる汎用的な予測能力を持つ
ニューラルネットワークポテンシャルを提供します。これらのMLPは、大規模な第一原
理計算（DFT）データセットで事前学習されており、特定の材料システムに特化した追
加のトレーニングなしに、様々な材料の挙動を予測できる「基盤」モデルとして機能し
ます。LAMMPSとの相互運用性により、研究者はこれらの強力なMLPを既存のシミュレ
ーションワークフローに容易に組み込み、熱力学的特性、輸送特性、反応経路などの計
算を、以前よりもはるかに高速かつ大規模に実行できます。

背景・業界文脈

分子動力学シミュレーションは、材料科学、化学、生物物理学において、原子スケール
での現象を理解するための不可欠なツールです。しかし、第一原理計算は計算コストが
高く、古典力場は精度に限界があるという課題がありました。機械学習ポテンシャル
は、この両者のギャップを埋める技術として急速に進化しており、DFTに匹敵する精度
を維持しながら、古典力場と同等の計算効率を実現します。LAMMPSのような広く使わ
れているシミュレーターがこれらのMLPをサポートすることは、研究コミュニティ全体
が最新の計算手法にアクセスし、新材料の設計、触媒の最適化、生体分子の挙動解明な
どを加速する上で極めて重要です。



今後の展望

LAMMPSと主要MLPフレームワークとの統合は、計算材料科学のフロンティアをさらに
押し広げます。これにより、複雑な多成分系、界面現象、相転移など、これまで挑戦的
だった問題への取り組みが可能になります。今後、より多くのMLPが開発され、
LAMMPSのようなプラットフォームに統合されることで、原子シミュレーションの「標
準」ツールセットが進化し、科学的発見と技術革新のペースが加速されると期待されま
す。また、基盤モデルとしてのMLPは、自律型研究室（self-driving labs）の実現に向け
た重要な構成要素ともなります。

元記事: https://www.lammps.org/ecosystem/ml-interop/

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.lammps.org/ecosystem/ml-interop/


#10 Oxford Academic論文、DeepMeso（DeepFerro）が
強誘電体のマルチスケール合理設計を可能に

概要

DeepMesoフレームワーク、特に強誘電体材料向けのDeepFerroが、メゾスコピックな
不均一材料の合理的設計における既存の課題を解決するために導入されました。この
革新的なモデルは、材料特性の順方向予測とオンデマンドでの逆設計の両方を可能に

し、原子スケールからメゾスケールにわたるマルチスケールモデリングを効果的に橋
渡しします。これにより、複雑な材料の設計・最適化プロセスが大幅に効率化されま
す。

公開日 2026年07月11日  Oxford Academic  国際



詳細

主要成果

DeepMesoフレームワーク、特に強誘電体材料に特化したDeepFerroが、メゾスコピッ
クな不均一材料の合理的設計における長年の課題を解決するために開発されました。こ
のディープラーニング駆動型モデルは、材料特性の順方向予測と、望ましい特性からの
逆設計の両方を実現し、材料開発プロセスに新たな可能性をもたらします。

技術・臨床詳細

DeepFerroは、強誘電体の複雑なメゾスコピック構造とそれに関連する特性をモデル化
するために、ディープラーニングを活用しています。従来のシミュレーション手法で
は、原子スケールの精度とマクロスケールの挙動を橋渡しすることが困難でしたが、
DeepFerroはこのマルチスケールギャップを効果的に埋めます。具体的には、相転移、
ドメイン構造、欠陥の影響など、メゾスコピックな特徴が強誘電体の巨視的特性にどの
ように影響するかを学習します。このモデルは、入力として材料の組成や微細構造を受
け取り、その電気的・機械的・熱的特性を順方向で高精度に予測できます。さらに画期
的なのは、目標とする特性（例：特定の誘電率、キュリー温度）を入力することで、そ
れらを満たす最適な材料組成や構造パラメータを「オンデマンドで」逆設計できる点で
す。これにより、設計サイクルが大幅に短縮され、試行錯誤に費やす時間とリソースが
削減されます。DeepFerroは、多様な不均一材料システムにおける複雑な構造-特性関係
を解明し、それらの合理的な設計を可能にする強力なツールです。

背景・業界文脈

強誘電体は、コンデンサ、センサー、アクチュエータ、不揮発性メモリなど、様々な電
子デバイスに応用される重要な機能性材料です。その性能は、しばしばメゾスコピック
な構造的特徴（ドメイン壁、粒界、欠陥など）に大きく依存します。これらの不均一材
料の合理的設計は、原子スケールの相互作用とマクロスケールの挙動との間の複雑な関
係を理解する必要があるため、これまで大きな課題でした。AI駆動型モデリングは、こ
の複雑さを管理し、材料設計空間を効率的に探索するための新たな道を切り開いていま
す。



今後の展望

DeepMeso（DeepFerro）のようなフレームワークの成功は、材料インフォマティクス
が機能性材料の設計にもたらす変革の可能性を示しています。この技術は、強誘電体だ
けでなく、他のメゾスコピックな不均一材料（例：磁性材料、熱電材料、複合材料）へ
の応用も期待されます。将来的には、AI駆動型マルチスケールモデリングが、特定の産
業用途向けのカスタム材料を迅速に開発するための標準的な手法となり、材料科学にお
ける発見のペースと効率を劇的に加速するでしょう。

元記事: https://academic.oup.com/nsr/article/13/13/nwag324/8697347

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://academic.oup.com/nsr/article/13/13/nwag324/8697347


#11 Springer Natureが結晶欠陥のML手法に関する論文募
集を開始、原子シミュレーションとの統合を重視

概要

Springer NatureのResearch Communitiesは、結晶欠陥のモデリングと予測に焦点を当
てた機械学習（ML）手法に関する論文募集を開始しました。この募集は、グラフニュ
ーラルネットワークやアクティブラーニングなどの技術を原子シミュレーションと組

み合わせ、欠陥の顕微鏡画像分析、欠陥経路予測、機械学習された原子間ポテンシャ
ルの開発といった領域での研究を奨励しています。材料科学におけるAIの応用をさら
に推進するものです。

公開日 2026年07月12日  Research Communities (Springer Nature)  国際



詳細

主要成果

Springer NatureのResearch Communitiesは、材料科学における結晶欠陥のモデリングと
予測のための機械学習（ML）手法に特化した論文募集を開始しました。この募集は、
特にグラフニューラルネットワーク（GNN）やアクティブラーニング（AL）などの先
進技術を原子シミュレーションと統合する研究を奨励しています。

技術・臨床詳細

結晶欠陥は、材料の物理的、化学的、機械的特性に大きな影響を与えるため、その理解
と制御は材料科学における重要な課題です。本論文募集では、以下の主要な研究領域に
焦点を当てています。

欠陥の顕微鏡画像分析: MLモデルを用いて、透過型電子顕微鏡（TEM）や走査型プロ
ーブ顕微鏡（SPM）などの画像データから、欠陥の種類、密度、分布を自動的に識
別・定量化する手法。

欠陥経路予測: 分子動力学（MD）シミュレーションやモンテカルロ法と組み合わせ
たMLにより、欠陥の生成、移動、相互作用のメカニズムを予測し、材料の劣化や機
能低下のメカニズムを解明する研究。

機械学習された原子間ポテンシャル（MLIP）の開発: 結晶欠陥を含むシステムにおい
て、従来の第一原理計算に匹敵する精度を持ちながら、はるかに高速なシミュレーシ
ョンを可能にするMLIPの新しい構築手法や応用。

グラフニューラルネットワークは、原子間の複雑な相互作用を効果的に表現し、欠陥構
造の学習に特に適しています。また、アクティブラーニングは、計算コストの高い第一
原理計算の回数を最小限に抑えつつ、MLIPの精度と汎化性能を最大化するためのデータ
サンプリング戦略を提供します。これらの技術の統合により、結晶欠陥に関するより正
確で効率的な予測が可能となり、新材料の設計や既存材料の性能改善に貢献します。



背景・業界文脈

材料の欠陥工学は、半導体デバイス、構造材料、触媒など、様々な応用分野で性能を最
適化するために不可欠です。しかし、原子スケールでの欠陥の挙動を予測することは、
その複雑さから計算コストが高く、長年の課題でした。機械学習は、この計算ボトルネ
ックを打破し、膨大なデータから隠れたパターンを抽出することで、欠陥科学に新たな
視点をもたらしています。この論文募集は、この急速に発展する分野の研究をさらに促
進し、コミュニティ間の知識共有を促すものです。

今後の展望

結晶欠陥のML手法に関する研究の進展は、材料の信頼性と寿命を向上させるだけでな
く、新しい機能を持つ材料（例：超伝導材料、熱電材料）の設計にも寄与します。GNN

やALといった先進的なML技術と原子シミュレーションとの統合は、材料開発における
AIの役割をさらに拡大し、自律型材料発見（Autonomous Materials Discovery）の実現
に向けた重要なステップとなるでしょう。

元記事: https://communities.springernature.com/posts/call-for-papers-machine-learning-methods-for-

crystalline-defects

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://communities.springernature.com/posts/call-for-papers-machine-learning-methods-for-crystalline-defects
https://communities.springernature.com/posts/call-for-papers-machine-learning-methods-for-crystalline-defects


#12 arXiv論文、仮説進化プロトコル（HEP）でLLMエー
ジェントの監査可能な科学的発見能力を確立

概要

大規模言語モデル（LLM）ベースの科学的発見のための新たなエージェントハーネス
として、仮説進化プロトコル（HEP）が提案されました。このプロトコルは、AIによ
る科学的発見において、明示的で監査可能な仮説生成、評価、進化を可能にします。

材料科学への適用では、HEP搭載エージェントが仮説-テスト-証拠-信念サイクルを改
善し、より信頼性が高く検証可能な「AI科学者」の実現に向けた重要な一歩となるこ
とが示されています。

公開日 2026年07月10日  arXiv  国際



詳細

主要成果

LLMベースの科学的発見のための革新的なエージェントハーネスとして、仮説進化プロ
トコル（HEP）が導入されました。このプロトコルは、AIエージェントが生成する仮説
の透明性と監査可能性を確保し、科学研究プロセスにおけるAIの信頼性を大幅に向上さ
せます。

技術・臨床詳細

HEPは、AIエージェントが科学的仮説を生成、評価、進化させるための明確なフレーム
ワークを提供します。従来のLLMベースの科学的発見システムでは、AIの推論プロセス
が「ブラックボックス」化され、その結果の信頼性や検証が困難でした。HEPは、以下
の主要なステップを通じてこの課題に対処します。

1. 仮説生成: LLMが既存の知識ベースと観察結果に基づいて、新しい科学的仮説を明示的
に生成します。

2. 評価: 生成された仮説は、理論的整合性、既存データとの一致、実験的検証可能性など
の基準で評価されます。

3. 証拠収集: 評価に基づいて、AIエージェントはさらにデータやシミュレーションを実行
し、証拠を収集します。

4. 信念更新: 収集された証拠を基に、仮説に対する信念（信頼度）が更新され、必要に応
じて仮説が修正または棄却されます。

材料科学の分野にHEPを適用した結果、LLMエージェントは、特定の材料特性に関する
仮説をより体系的に生成し、検証することが可能になりました。これにより、AIが提案
する材料設計や発見経路の根拠が明確になり、人間との協働が容易になります。これ
は、AIが単なるデータ分析ツールではなく、真の「AI科学者」として機能するための重
要な要件です。



背景・業界文脈

大規模言語モデル（LLM）は、その強力な知識統合と推論能力により、科学的発見を加
速する新たなフロンティアとして注目されています。しかし、特に科学分野では、AIの
出力の信頼性、再現性、解釈可能性が極めて重要です。LLMが生成する「幻覚」や不正
確な情報のリスクは、その広範な採用を妨げる要因となっていました。HEPは、この信
頼性のギャップを埋め、LLMがより責任ある形で科学研究に貢献できるようにするため
の枠組みを提供します。

今後の展望

HEPのような監査可能なAI科学者プロトコルの開発は、AIが科学研究に与える影響を深
める上で不可欠です。これにより、研究者はLLMベースのエージェントを信頼して、よ
り複雑な問題に取り組ませることができます。将来的には、HEPをさらに洗練させ、複
数のLLMエージェント間の協調を可能にすることで、より大規模で複雑な科学的課題
（例：地球規模の気候変動モデリング、複合疾患の治療法開発）に対する画期的な解決
策が生まれる可能性を秘めています。これは、AIが科学的発見を加速するだけでなく、
そのプロセスをより透明で、説明可能で、信頼できるものにするための重要なステップ
となります。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.04566

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.04566


#13 ACS Publications、異種触媒研究におけるLLMベース
自律エージェントのツール統合と展望をレビュー

概要

ACS Publicationsのレビュー論文が、異種触媒研究のための大規模言語モデル（LLM）
ベース自律エージェントシステムの現状と展望を体系的に分析しています。この論文
は、ツール統合やロボットプラットフォームとのクローズドループ相互作用における

現在の限界を特定しつつ、それらに対処する方法を議論しています。特に、材料発見
のための階層型マルチエージェントLLM推論と、触媒空間探索効率の大幅な改善の可
能性を強調しています。

公開日 2026年07月09日  ACS Publications  アメリカ



詳細

主要成果

ACS Publicationsの最新レビュー論文は、異種触媒研究におけるLLMベースの自律エージ
ェントシステムについて詳細に考察し、ツール統合とロボットプラットフォームとのク
ローズドループ相互作用における現在の課題と将来の可能性を体系的に提示していま
す。特に、階層型マルチエージェントLLM推論が触媒空間探索効率を劇的に改善する潜
在能力があることを強調しています。

技術・臨床詳細

このレビューでは、LLMがどのように触媒科学の様々なタスク（例：文献レビュー、反
応経路予測、分子設計）を自動化できるかを詳細に論じています。LLMベースのエージ
ェントは、自然言語処理能力を活かして、科学文献から情報を抽出し、実験データを解
釈し、新しい仮説を生成する能力を持ちます。しかし、これらのエージェントを物理的
な実験ツールやロボットプラットフォームとシームレスに統合し、自律的な「自己駆動
型研究室」を実現するにはまだ課題があります。レビューは、以下の主要な進展と課題
を特定しています。

ツール統合の課題: LLMエージェントが、計算化学ソフトウェア（DFTパッケージ、
MDシミュレーター）や実験機器（分光器、反応器）と効果的に連携するための標準
化されたインターフェースとプロトコルの欠如。

クローズドループ相互作用: エージェントが実験結果に基づいて仮説を修正し、次の
実験を計画するといった、人間のような学習サイクルを自律的に完遂するためのメカ
ニズムの必要性。

階層型マルチエージェント推論: 複雑な触媒探索タスクを、文献分析、理論計算、実
験計画といったサブタスクに分解し、それぞれに特化したLLMエージェントを協調さ
せることで、探索効率を大幅に向上させるアプローチ。

このアプローチは、触媒の性能（活性、選択性、安定性）を最大化する組成と構造を、
より迅速かつ効率的に発見するための新たな道を開くものです。



背景・業界文脈

異種触媒は、化学産業、エネルギー変換、環境保護において極めて重要な役割を果たし
ています。しかし、高性能な触媒の開発は、広大な探索空間と複雑な構造-活性相関の
ため、非常に時間とコストがかかるプロセスです。AI、特にLLMの登場は、このボトル
ネックを打破し、触媒発見のパラダイムを「人間主導の試行錯誤」から「AI支援の合理
設計」へと変革する可能性を秘めています。自律型エージェントは、この変革の中心と
なる技術と期待されています。

今後の展望

LLMベースの自律エージェントシステムは、異種触媒研究において革命的な影響をもた
らすでしょう。ツールの相互運用性とロボットプラットフォームとの統合が進むにつれ
て、AIは触媒発見プロセス全体を自律的に推進できるようになります。これにより、新
触媒の発見までの期間は劇的に短縮され、より効率的で持続可能な化学プロセスが開発
されることが期待されます。将来的には、これらのシステムは、材料科学や生命科学に
おける他の分野の自律的な科学的発見にも応用され、科学研究の未来を再定義する可能
性があります。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acscatal.6c02268

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acscatal.6c02268


#14 arXiv論文、Vilya-1がマクロサイクル構造予測と設計
のための全原子基盤モデルとして高い幾何学的精度を達成

概要

Vilya-1は、マクロサイクルの構造予測と設計のための画期的な全原子基盤モデルとし
て発表されました。このモデルは、生物学的に関連するコンフォメーションのサンプ
リングや、開発可能性特性の予測における既存の課題を解決することを目指していま

す。多様なマクロサイクルおよび小分子全体で幾何学的精度を大幅に向上させ、新規
マクロサイクル設計のための生成アプリケーションを強力にサポートします。

公開日 2026年07月10日  arXiv  国際



詳細

主要成果

Vilya-1は、マクロサイクルの構造予測と設計に特化した、新しい全原子基盤モデルとし
て導入されました。このモデルは、生物学的に関連するコンフォメーションの効率的な
サンプリングや、分子の開発可能性特性（例：溶解性、透過性、安定性）の正確な予測
における既存の課題を克服することに成功しています。

技術・臨床詳細

マクロサイクルは、医薬品候補、触媒、材料として大きな可能性を秘めていますが、そ
の柔軟な構造と複雑なコンフォメーション空間のため、正確な構造予測と設計は困難で
した。Vilya-1は、深層学習と物理学の原理を統合した基盤モデルであり、マクロサイク
ルの全原子レベルでの相互作用を精密にモデル化します。本モデルは、多様なマクロサ
イクルと小分子のベンチマークデータセットで評価され、既存の最先端手法と比較し
て、幾何学的精度（原子座標のRMSEなど）を大幅に向上させることが示されました。
特に、水素結合や立体障害といった非共有結合相互作用をより正確に表現できるため、
薬物としての開発可能性に直結する重要なコンフォメーションを効率的にサンプリング
できます。さらに、Vilya-1は、新規マクロサイクルを生成するための設計アプリケーシ
ョンもサポートしており、目的の特性を持つ分子を創出するプロセスを加速します。こ
れは、創薬研究におけるマクロサイクルベースの薬剤開発を大きく前進させるもので
す。

背景・業界文脈

マクロサイクルは、そのユニークな構造的特徴（環状構造、多数のキラル中心、多様な
官能基）により、従来の小分子医薬品と生物製剤の間の「ギャップ」を埋める新たな医
薬品モダリティとして注目されています。しかし、その合成の複雑さと構造予測の難し
さから、開発が遅れていました。Vilya-1のような高性能な基盤モデルの登場は、このボ
トルネックを解消し、マクロサイクル創薬の効率を劇的に向上させる可能性を秘めてい
ます。これは、癌、自己免疫疾患、感染症など、アンメットメディカルニーズが高い分
野での新たな治療法の開発に寄与すると期待されます。



今後の展望

Vilya-1は、マクロサイクル創薬のパラダイムを変革する基盤技術となるでしょう。今
後、このモデルは、さらに大規模なデータセットで学習され、様々な生物学的ターゲッ
トに対するマクロサイクルの結合親和性予測や、細胞内透過性といった薬物動態特性の
予測へと応用範囲が拡大されると期待されます。また、実験ロボティクスとの統合によ
り、Vilya-1が設計した新規マクロサイクルの自律的な合成と評価が可能になり、創薬の
「自己駆動型研究室」の実現に向けた重要な一歩となるでしょう。これにより、開発期
間とコストが削減され、より多くの患者に革新的な治療法が届けられる可能性がありま
す。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.09002

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.09002


#15 arXiv論文、6つの汎用ML原子間ポテンシャルをベン
チマークし、月レゴリス鉱物MDシミュレーションの構造
的忠実度と性能を評価

概要

月レゴリス鉱物の分子動力学（MD）シミュレーションに特化し、MACE-MH、

MatterSim、SevenNet-0、UPET、UMA、NequIP-OAM-Lの6つの汎用機械学習原子間ポ
テンシャル（MLIP）が包括的にベンチマークされました。この研究は、各MLIPの構造
的忠実度と計算性能を詳細に評価し、最高のスループットを持つモデルを特定すると

ともに、鉄（Fe）およびチタン（Ti）含有月相のさらなる検証が必要な領域を明らか
にしました。これにより、将来の月面活動に向けた材料科学研究の精度向上が期待さ
れます。

公開日 2026年07月10日  arXiv  国際



詳細

主要成果

月レゴリス鉱物の分子動力学（MD）シミュレーションに用いられる6つの主要な汎用機
械学習原子間ポテンシャル（MLIP）が包括的にベンチマークされ、それぞれの構造的忠
実度と計算性能が評価されました。この研究は、特定のMLIPが月レゴリス環境の複雑な
シミュレーションにおいて優れたスループットを提供する一方で、鉄（Fe）およびチタ
ン（Ti）含有月相の特定のモデリングには追加の検証が必要であることを特定しまし
た。

技術・臨床詳細

本論文では、MACE-MH、MatterSim、SevenNet-0、UPET、UMA、NequIP-OAM-Lとい
う、原子間相互作用を記述する最先端のMLIPが月レゴリス鉱物（例：オリビン、輝石、
斜長石、イルメナイトなど）のシステムに適用されました。評価は、各ポテンシャルが
MDシミュレーションにおいて、結晶構造の安定性、拡散係数、熱伝導率といった物理
的特性をどの程度正確に再現できるかに焦点を当てました。特に、第一原理計算
（DFT）の結果との比較を通じて、構造的忠実度（原子間距離、結合角、密度など）を
定量的に評価しました。結果として、一部のMLIPは優れた計算効率と、主要な月レゴリ
ス鉱物に対する高い構造的忠実度を両立できることが示されました。しかし、鉄やチタ
ンといった遷移金属を含む月相、特にイルメナイトのような複雑な酸化物については、
既存の汎用MLIPがその電子構造や磁気特性を正確に捉える上で限界があることが指摘さ
れました。これは、これらの元素が持つ複雑な電子相関やスピン状態が、既存のデータ
セットでは十分に学習されていないことに起因すると考えられます。

背景・業界文脈

月レゴリスは、将来の月面基地建設、資源抽出（水、ヘリウム-3）、宇宙農業といった
月面活動にとって不可欠な材料です。その物理的・化学的特性を原子レベルで正確に理
解することは、これらの技術開発の基盤となります。MDシミュレーションは、レゴリ
スの特性を予測し、材料の耐久性を評価するための強力なツールですが、従来の古典力
場は精度に限界があり、DFTは計算コストが高すぎました。MLIPは、このギャップを埋
める存在として期待されていますが、その汎用性と特定の材料システムへの適用性につ
いては詳細な検証が必要でした。本研究は、この検証を行い、月レゴリス研究に具体的
な指針を提供します。



今後の展望

このベンチマーク研究の結果は、月レゴリス材料のMDシミュレーションにおけるMLIP

の選択と、今後の開発方向性に大きな影響を与えます。最高のスループットと十分な構
造的忠実度を提供するMLIPは、将来の月面探査ミッションやインフラ開発のための材料
設計にすぐに活用できるでしょう。一方で、FeおよびTi含有月相に関する課題は、これ
らの元素を含む材料に特化したMLIPのファインチューニングや、より多様なデータセッ
トの構築の必要性を示唆しています。将来的には、これらの改善により、月面環境にお
ける材料の挙動をより正確に予測し、持続可能な月面活動を実現するための材料科学的
基盤が強化されることが期待されます。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.09005

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.09005


#16 Chalmers大、高性能MDパッケージGPUMD 4.0発
表、MLポテンシャルで材料シミュレーションを革新

概要

チャルマース工科大学の計算材料グループは、高性能分子動力学（MD）ソフトウェア
の最新安定版「GPUMD 4.0」を発表しました。このバージョンは、ニューロエボリュ
ーションポテンシャル（NEP）フレームワークに基づく機械学習ポテンシャル

（MLP）の進歩を統合しており、広範な材料シミュレーションに革命をもたらしま
す。これにより、原子シミュレーションの計算精度と効率が大幅に向上し、より大規
模で複雑な材料システムの挙動を詳細に解析できるようになります。

公開日 2026年07月11日  Computational Materials Group @ Chalmers  スウェーデン



詳細

主要成果

チャルマース工科大学の計算材料グループは、高性能分子動力学（MD）パッケージの
最新安定版であるGPUMD 4.0をリリースしました。この新バージョンは、ニューロエボ
リューションポテンシャル（NEP）フレームワークに基づく機械学習ポテンシャル
（MLP）における重要な進歩を統合しており、広範な材料シミュレーションの能力を飛
躍的に向上させます。

技術・臨床詳細

GPUMD 4.0は、GPUを活用した高性能計算により、MDシミュレーションの速度とスケ
ーラビリティを最大化するように設計されています。この最新版の最も重要な特徴は、
NEPフレームワークに基づくMLPの深い統合です。NEPは、第一原理計算（DFT）の精
度に匹敵する原子間相互作用ポテンシャルを、古典力場と同等の計算効率で生成できる
という点で画期的です。これにより、研究者は数百万原子規模のシステムでナノ秒から
マイクロ秒スケールのMDシミュレーションを、DFTベースの精度で実行できるように
なります。GPUMD 4.0は、様々な材料（金属、半導体、セラミックス、複合材料など）
の熱伝導、拡散、相転移、機械的特性などのシミュレーションに適用可能です。具体的
には、既存のNEPモデルのライブラリを活用したり、ユーザー自身で新しいMLPを容易
にトレーニングしたりできるようになっています。MLPの導入により、これまでDFTで
は計算コストが高すぎた複雑な化学環境や大規模システムでの材料挙動の予測が、はる
かに実現可能になります。

背景・業界文脈

原子シミュレーションは、新材料の発見、特性予測、プロセス最適化において不可欠な
ツールです。しかし、高精度な第一原理計算は計算コストが非常に高く、大規模システ
ムや長時間スケールでのシミュレーションには不向きでした。一方、高速な古典力場
は、化学結合の形成や開裂を含む複雑な現象を正確に記述する能力に限界がありまし
た。機械学習ポテンシャルは、この両者のギャップを埋める解決策として登場し、精度
と効率を両立させることで計算材料科学に革命をもたらしています。GPUMD 4.0のよう
な高性能パッケージがこれらのMLPを統合することは、研究コミュニティがこれらの先
進技術を広く利用できるようになる上で極めて重要です。



今後の展望

GPUMD 4.0のリリースは、計算材料科学におけるMDシミュレーションの新たな標準を
確立するものです。このツールは、エネルギー貯蔵材料、半導体デバイス、構造材料、
さらには生体材料といった多岐にわたる分野での研究開発を加速させるでしょう。MLP

の継続的な進化とGPUMDのようなプラットフォームへの統合により、より複雑で現実
的な材料システムのシミュレーションが可能になり、科学的発見のサイクルがさらに短
縮されることが期待されます。これは、材料設計における試行錯誤を減らし、より予測
可能で合理的なアプローチへと移行する重要なステップとなります。

元記事: https://www.materials.chalmers.se/research/computational-materials-group/gpumd-4-0-a-high-

performance-molecular-dynamics-package-for-versatile-materials-simulations-with-machine-learned-

potentials/

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.materials.chalmers.se/research/computational-materials-group/gpumd-4-0-a-high-performance-molecular-dynamics-package-for-versatile-materials-simulations-with-machine-learned-potentials/
https://www.materials.chalmers.se/research/computational-materials-group/gpumd-4-0-a-high-performance-molecular-dynamics-package-for-versatile-materials-simulations-with-machine-learned-potentials/
https://www.materials.chalmers.se/research/computational-materials-group/gpumd-4-0-a-high-performance-molecular-dynamics-package-for-versatile-materials-simulations-with-machine-learned-potentials/


#17 EurekAlert!レビュー、AIが化学工学を再構築、反応
設計からスマート製造までR&Dサイクル加速

17_EurekAlert!レビュー、AIが化学工学を再構築、反応設計からスマート製造までR&Dサイク
ル加

概要

EurekAlert!が公開したレビュー論文は、人工知能（AI）が化学工学の領域に根本的な

変革をもたらしていることを強調しています。AIは、生産の最適化、安全性向上か
ら、新しいプロセスや材料の設計に至るまで、幅広い応用を通じてR&Dサイクルを大
幅に加速しています。特に、分子設計と材料発見のための基盤モデルや生成モデルの

活用、およびクローズドループ自律型ラボの導入が、この変革の中心に位置付けられ
ています。

公開日 2026年07月11日  EurekAlert!  アメリカ



詳細

主要成果

EurekAlert!で発表されたレビュー論文は、人工知能（AI）が化学工学を生産最適化、安
全性向上、新プロセス・材料設計といった多岐にわたる領域でどのように再構築してい
るかを詳細に解説しています。AIはR&Dサイクルを加速し、化学産業の効率と持続可能
性を向上させる鍵となる技術として位置づけられています。

技術・臨床詳細

このレビューは、AIが化学工学のバリューチェーン全体にわたって与える具体的な影響
を分析しています。例えば、AIはプロセス最適化において、リアルタイムデータに基づ
いて反応条件を調整し、収率とエネルギー効率を最大化します。また、予測分析により
設備の故障を未然に防ぎ、作業員の安全性を向上させます。特に注目すべきは、材料発
見と分子設計におけるAIの役割です。基盤モデルや生成モデルは、過去のデータから学
習したパターンに基づいて、特定の機能要件を満たす新規分子や材料を提案します。こ
れにより、研究者は膨大な化学空間を効率的に探索し、開発期間を短縮できます。さら
に、レビューは「クローズドループ自律型ラボ」の発展にも触れています。これは、AI

が実験計画、実行、データ分析、仮説修正を自律的に行い、人間による介入を最小限に
抑えながら科学的発見を推進するシステムです。このラボは、化学反応の最適化、新触
媒の発見、新薬候補のスクリーニングなど、複雑なR&D課題に適用され、その効率を飛
躍的に向上させます。

背景・業界文脈

化学工学は、エネルギー、環境、医薬品、食品など、現代社会のあらゆる側面を支える
基幹産業です。しかし、新製品の開発には長い時間と巨額のコストがかかり、環境規制
の強化や資源の枯渇といった課題に直面しています。AIは、これらの課題に対応し、よ
り持続可能で効率的な化学産業を実現するための強力なソリューションとして期待され
ています。データ駆動型アプローチと自動化は、化学プロセスの設計、運用、監視の方
法を根本から変えつつあります。



今後の展望

AIの化学工学への統合は、まだ初期段階にありますが、その変革力は計り知れません。
今後、AIは、より複雑な化学反応の予測と制御、新しい触媒やポリマーの設計、スマー
ト製造プロセスの自律化において、さらに中心的な役割を果たすようになるでしょう。
クローズドループ自律型ラボの普及は、材料科学や化学における発見のペースを劇的に
加速し、新たな産業革命を牽引する可能性を秘めています。これにより、より環境に優
しく、より高性能な製品が、より迅速かつ低コストで市場に投入されることが期待され
ます。

元記事: https://www.eurekalert.org/news-releases/1045678

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.eurekalert.org/news-releases/1045678


#18 米国DOE、AIソリューションで重要鉱物サプライチェ
ーン革新と代替材料開発加速を発表

概要

米国エネルギー省（DOE）は、AIソリューションを活用して重要鉱物サプライチェー
ンの革新と代替材料の開発加速を目的とした戦略を公表しました。この戦略では、物
理ベースのAIを導入し、複雑な構造-特性関係を理解し、異なる組成を持つ代替材料を

設計することを推進します。アイダホ国立研究所のFORESIGHTプロジェクトなど、AI

をサプライチェーン分析に利用する具体的な取り組みも進行中です。

公開日 2026年07月09日  Department of Energy  アメリカ



詳細

主要成果

米国エネルギー省（DOE）は、国の経済と安全保障に不可欠な重要鉱物サプライチェー
ンを強化するため、人工知能（AI）ソリューションの導入を発表しました。この戦略
は、代替材料の迅速な開発を加速し、サプライチェーンの脆弱性を低減することを目標
としています。

技術・臨床詳細

DOEの戦略の中心は、物理ベースのAIモデルの活用です。これらのAIモデルは、材料の
原子レベルの構造と巨視的な特性との間の複雑な関係を解明するために設計されていま
す。具体的には、AIが、既知の材料データベースや第一原理計算から学習し、特定の機
能要件（例：強度、導電性、耐腐食性）を満たす新しい組成の代替材料を効率的に「逆
設計」します。これにより、コバルトやリチウムなどの重要鉱物への依存度を低減でき
る材料の発見が加速されます。例えば、アイダホ国立研究所で進行中のFORESIGHTプロ
ジェクトでは、AIが複雑なサプライチェーンデータを分析し、ボトルネック、潜在的な
リスク、および多様化の機会を特定しています。このAIによる分析は、材料設計から調
達、製造、リサイクルまでのサプライチェーン全体を最適化するための戦略的洞察を提
供します。

背景・業界文脈

重要鉱物は、再生可能エネルギー技術、防衛システム、エレクトロニクスなど、現代の
産業にとって不可欠な資源ですが、その多くは特定の国々に供給が集中しており、地政
学的なリスクや市場の変動に脆弱です。米国は、こうしたサプライチェーンの課題に対
処し、国内のレジリエンスを高めることを喫緊の課題としています。AIは、この複雑な
問題を解決するための強力なツールとして期待されており、材料科学における発見のペ
ースを加速し、サプライチェーン管理を最適化する新たなアプローチを提供します。



今後の展望

DOEのAIを活用した重要鉱物戦略は、米国の材料自給率を高め、クリーンエネルギー経
済への移行を支援する上で重要な役割を果たすでしょう。物理ベースのAIによる代替材
料の発見は、コスト効率が高く、環境負荷の少ない新しい製造プロセスの開発にも繋が
ります。将来的には、AIがサプライチェーン全体のリアルタイム監視、リスク予測、自
律的な調整を可能にし、より強靭で安全な重要鉱物サプライチェーンを構築することが
期待されます。これは、国家安全保障と経済的繁栄の両方に長期的な利益をもたらすも
のです。

元記事: https://www.energy.gov/undersecretaryforscience/genesis-mission/securing-americas-critical-

minerals-supply

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.energy.gov/undersecretaryforscience/genesis-mission/securing-americas-critical-minerals-supply
https://www.energy.gov/undersecretaryforscience/genesis-mission/securing-americas-critical-minerals-supply


#19 GitHubリポジトリ「awesome-ai-for-science」公
開、Google GNoMEとMicrosoft MatterGenなど科学発見
を加速するAIツールを厳選

概要

GitHub上に「awesome-ai-for-science」リポジトリが公開され、物理学、化学、生物

学、材料科学など多岐にわたる科学分野の発見を加速するAIツールとフレームワーク
が厳選されてリスト化されました。このリストには、220万の新しい結晶構造を発見し
たGoogle DeepMindのGNoME、無機材料設計のためのMicrosoftのMatterGen、汎用機

械学習原子間ポテンシャルとしてのORBなど、画期的な技術が具体的に言及されてい
ます。これにより、研究者は最先端のAIツールに容易にアクセスし、自身の研究に応
用できるようになります。

公開日 2026年07月16日  GitHub (ai-boost)  国際



詳細

主要成果

GitHubに「awesome-ai-for-science」という新しいリポジトリが公開され、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、フレームワークの厳選された
リストが提供されました。このリポジトリは、Google DeepMindのGNoMEやMicrosoft

のMatterGenといった、材料科学分野に大きな影響を与える最新のAI技術を具体的に紹
介しています。

技術・臨床詳細

このGitHubリポジトリは、科学研究者が自身のプロジェクトでAIを効果的に活用できる
ように、多様なカテゴリーにわたるリソースを整理しています。特に注目すべきは、材
料科学と化学の分野における以下の革新的なツールです。

Google DeepMindのGNoME（Graph Networks for Materials Exploration）: グラ
フニューラルネットワークを活用して、220万もの新しい安定な結晶構造を自律的に
発見したシステム。これは、材料科学における合成可能な材料の探索空間を劇的に拡
大し、バッテリーや超伝導体などの新材料開発を加速する可能性を秘めています。

MicrosoftのMatterGen: 生成AIモデルであり、特定の望ましい特性を持つ無機材料
を設計・生成するために開発されました。このツールは、ユーザーが指定した条件に
基づいて、新しい材料候補の組成や構造を提案し、材料設計のプロセスを大幅に効率
化します。

ORB（Orbital Resolution and Beyond）: 汎用機械学習原子間ポテンシャル
（MLIP）の一種として紹介されており、第一原理計算に匹敵する精度を持ちなが
ら、はるかに大規模な原子シミュレーションを可能にします。

これらのツールは、AIが物理学、化学、生物学といった基礎科学から、材料開発や創薬
といった応用科学まで、幅広い領域で発見のプロセスを自動化・加速する能力を持って
いることを示しています。リポジトリは、各ツールの概要、アクセス方法、関連論文へ
のリンクを提供し、研究者が最新のAI技術を探索しやすくしています。



背景・業界文脈

科学的発見のペースは、データ量の爆発的な増加と計算能力の進歩により加速されてい
ますが、未だ多くの課題が存在します。特に、膨大な探索空間から最適なソリューショ
ンを見つけ出すことは、伝統的な方法では限界がありました。AIは、この課題を克服
し、新しい仮説の生成、実験の自動化、データの解釈を強化することで、科学研究のボ
トルネックを解消する強力な手段として期待されています。このような「awesome-

list」は、急速に発展するAI for Scienceコミュニティにおいて、知識とリソースを共有
するための重要な役割を果たします。

今後の展望

「awesome-ai-for-science」のようなリソースは、研究者が最先端のAIツールにアクセ
スし、自身の研究に応用する障壁を低減することで、科学的発見の民主化を促進しま
す。GNoMEやMatterGenのようなツールの進化は、自律型研究室（self-driving labs）の
実現を加速し、人間とAIが協働して科学のフロンティアを押し広げる未来を予見させま
す。今後、このリポジトリはさらに多くの革新的なAIツールを含み、科学とAIの融合が
もたらす新しい発見の時代を牽引していくでしょう。

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

収集日: 2026年07月17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


#20 IntuitionLabs、AlphaFold 3とESM3を比較分析、AI
生物学基盤モデルの進化と生成拡散モデルの優位性を指摘

概要

IntuitionLabsの分析記事は、AlphaFold 3とESM3といった主要なAI生物学基盤モデルを
詳細に比較しています。記事は、3D原子座標の生成拡散モデルであるAlphaFold 3、タ
ンパク質言語モデリングのESM-3、構造と結合親和性予測を組み合わせたBoltz-2とい

ったモデルに焦点を当てています。特に、AlphaFold 3が複雑な分子複合体の予測のた
めに生成拡散アーキテクチャへと移行したことの意義を特筆し、その革新性を強調し
ています。

公開日 2026年07月10日  IntuitionLabs  不明



詳細

主要成果

IntuitionLabsの記事は、AlphaFold 3とESM3を含む主要なAI生物学基盤モデルを詳細に
比較分析し、特にAlphaFold 3が複雑な分子複合体の予測において生成拡散アーキテク
チャを採用したことが、その性能を飛躍的に向上させている点を強調しています。この
移行は、生物学におけるAI駆動型構造予測の新たな標準を確立するものです。

技術・臨床詳細

記事では、3つの主要なAI生物学基盤モデルが詳細に解説されています。

AlphaFold 3: Google DeepMindによって開発された、タンパク質、DNA、RNA、リ
ガンドを含む様々な生体分子複合体の3D原子座標を予測する最新モデル。従来の
AlphaFoldバージョンが主にタンパク質構造予測に焦点を当てていたのに対し、
AlphaFold 3は「生成拡散モデル」アーキテクチャに移行しました。この変更によ
り、複雑な分子複合体における原子間の相互作用をより正確にモデル化し、多様なコ
ンフォメーションを生成する能力が向上しました。これは、創薬や生物学的プロセス
の理解において極めて重要です。

ESM-3 (Evolutionary Scale Modeling): Meta AIによって開発されたタンパク質言語
モデルの最新世代。主にタンパク質配列から機能や特性を予測することに優れていま
す。大規模なタンパク質配列データセットから学習し、アミノ酸配列のパターンを解
析することで、タンパク質の進化、変異の影響、機能予測に貢献します。

Boltz-2: 構造予測と結合親和性予測を組み合わせたモデル。記事では具体的な詳細が
少ないですが、これは、分子の構造だけでなく、他の分子（薬物候補など）との結合
の強さを予測する能力を持つことを示唆しています。

AlphaFold 3の生成拡散アーキテクチャへの移行は、単なる予測から「生成」へとAIの能
力が進化していることを示しており、既知の構造の予測精度だけでなく、未知の相互作
用や複合体の挙動をより柔軟にモデル化する可能性を開きます。



背景・業界文脈

生物学における構造予測は、創薬、酵素設計、疾患メカニズムの解明など、多岐にわた
る研究分野のボトルネックでした。DeepMindのAlphaFoldシリーズは、この分野に革命
をもたらし、タンパク質構造予測の精度を劇的に向上させました。しかし、タンパク質
単独の構造だけでなく、DNA、RNA、リガンド、イオンなど、他の分子との複雑な相互
作用を予測する能力は、次なる大きな課題でした。新しい生成拡散モデルの採用は、こ
の複雑性に対処するためのAIの進化を示しています。

今後の展望

AlphaFold 3のような生成拡散モデルの登場は、創薬と生物工学の未来を大きく変える
でしょう。研究者は、AIを使って特定の疾患ターゲットに結合する新規薬剤候補の構造
を効率的に設計できるようになり、開発パイプラインが大幅に加速される可能性があり
ます。また、病原体の感染メカニズムの解明や、新しいバイオ燃料生産のための酵素設
計など、幅広い応用が期待されます。AI生物学基盤モデルの進化は、今後数十年間の生
命科学研究の中心的なドライバーとなるでしょう。

元記事: https://intuitionlabs.ai/articles/biology-foundation-models-comparison

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://intuitionlabs.ai/articles/biology-foundation-models-comparison


#21 EngineerMD、生成AIを活用した製品設計が開発時間
とコストを大幅削減し、数千の設計案を自動生成

概要

EngineerMDの記事は、生成AIが2026年の製品設計をどのように変革しているかを探求
し、設計空間の自動探索、性能シミュレーション、何千もの設計バリエーションの生
成を可能にしていることを強調しています。この技術は、構造、材料、製造上の制約

に基づいてCAD対応の設計を生成する能力を持ち、製品開発の時間とコストを大幅に
削減する潜在力を秘めています。これにより、イノベーションの加速と市場投入期間
の短縮が期待されます。

公開日 2026年07月12日  EngineerMD  不明



詳細

主要成果

EngineerMDの分析によると、生成AIは製品設計のプロセスを根本的に変革し、開発時
間とコストの大幅な削減を実現しています。この技術は、設計空間の探索を自動化し、
性能シミュレーションを行い、従来の設計手法では不可能だった何千もの設計バリエー
ションを生成する能力を持っています。

技術・臨床詳細

生成AIは、エンジニアが特定の設計要件（例：軽量化、強度向上、特定の材料使用、製
造コスト削減）を入力すると、AIアルゴリズムがそれらの制約を満たす多数の設計候補
を自律的に生成する技術です。このプロセスは、従来の反復的な試行錯誤とは異なり、
最適化された、あるいは全く新しい形状の設計を迅速に提示できます。AIは、構造的な
完全性、使用する材料の特性、そして特定の製造プロセス（例：3Dプリンティング、
CNC加工）の制約を考慮に入れて、CAD（コンピュータ支援設計）ソフトウェアと互換
性のある設計を生成します。これにより、エンジニアは広大な設計空間を短時間で探索
し、最適なソリューションを見つけることができます。具体的には、数百から数千もの
設計オプションを自動でシミュレーションし、それぞれの性能（応力分布、熱伝導、空
気抵抗など）を評価します。この能力は、製品開発の初期段階での意思決定を支援し、
物理的なプロトタイプ作成の回数を減らし、結果として開発期間を最大XX%短縮し、コ
ストを最大YY%削減する可能性があります。

背景・業界文脈

製品設計の分野では、常に高い性能、競争力のあるコスト、短い市場投入期間が求めら
れています。しかし、複雑な製品の設計は、膨大な時間と専門知識を要し、複数の設計
案を評価すること自体が大きな負担でした。生成AIの導入は、このボトルネックを解消
し、デザイナーやエンジニアがより創造的な問題解決に集中できる環境を提供します。
航空宇宙、自動車、コンシューマーエレクトロニクス、医療機器など、あらゆる産業で
この技術への関心が高まっています。



今後の展望

生成AIは、製品設計の未来を形作る主要なドライバーとなるでしょう。今後は、AIがよ
り高度な製造制約（例：複合材料、アディティブマニュファクチャリングの複雑なトポ
ロジー）を理解し、サプライチェーン全体を最適化する能力を持つようになることが期
待されます。これにより、カスタマイズされた製品の大量生産が容易になり、持続可能
な材料の使用が促進され、市場のニーズに迅速に対応できる製品開発プロセスが確立さ
れるでしょう。最終的には、生成AIが人間と協調して、これまでにない革新的な製品を
生み出す時代が到来すると予測されます。

元記事: https://www.engineermd.com/2026/07/generative-ai-in-product-design.html

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.engineermd.com/2026/07/generative-ai-in-product-design.html


#22 YouTubeチャンネルyaavikmaterials、ML原子間ポテ
ンシャルがDFT精度で大規模MDを可能にしシステムサイ
ズのトレードオフを解消

概要

YouTubeチャンネルyaavikmaterialsの動画では、MACE、NequIP、CHGNetといった機

械学習原子間ポテンシャル（MLIP）が、分子動力学（MD）シミュレーションにおけ
るシステムサイズとシミュレーション時間の間のトレードオフを解消していると解説
しています。これらのMLIPは、第一原理計算（DFT）のエネルギーと力をわずかな計

算コストで再現し、これにより大規模システムでのナノ秒スケールのMDシミュレーシ
ョンを可能にしています。ただし、分布外化学における慎重なベンチマークの必要性
も指摘されています。

公開日 2026年07月11日  yaavikmaterials (YouTube)  不明



詳細

主要成果

yaavikmaterialsのYouTube動画で解説されているように、MACE、NequIP、CHGNetなど
の機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）は、分子動力学（MD）シミュレーションの根
本的な課題であるシステムサイズとシミュレーション時間のトレードオフを効果的に解
決しています。これらのMLIPは、第一原理計算（DFT）に匹敵する精度でエネルギーと
力を計算できるため、これまで不可能だった大規模かつ長時間のMDシミュレーション
が可能になりました。

技術・臨床詳細

従来のMDシミュレーションは、精度を求める場合はDFTのような高コストな量子力学
計算に頼る必要があり、これにより計算可能なシステムサイズや時間に大きな制約があ
りました。一方、古典力場は高速ですが、化学結合の形成・開裂を含む複雑な化学現象
の記述には不十分でした。MACE（Many-Body Atomic Contributory Ensembles）、
NequIP（ Neural Equivariant Interatomic Potentials）、 CHGNet（ Charge-informed

Graph Neural Network potential）といったMLIPは、膨大なDFT計算データから原子間相
互作用のポテンシャルエネルギー面を学習します。その結果、DFT計算のほんの一部
（例：数百分の一）のコストで、DFTレベルのエネルギーと力を再現することが可能に
なります。これにより、数千から数百万原子規模のシステムで、ナノ秒からマイクロ秒
スケールのMDシミュレーションを実行できるようになり、材料の熱伝導、拡散、相転
移、機械的挙動など、様々な物理現象をより現実的なスケールで研究できます。動画で
は、これらのモデルが「分布外」（Out-of-Distribution, OOD）の化学環境に適用される
際には、その信頼性を確保するために慎重なベンチマークと検証が不可欠であると注意
を促しています。

背景・業界文脈

計算材料科学では、原子スケールでの材料挙動を理解することが、新材料の開発や既存
材料の性能改善に不可欠です。しかし、半導体、バッテリー、触媒、複合材料など、多
くの現実の材料システムは非常に複雑であり、大規模かつ長時間のシミュレーションが
必要です。MLIPの登場は、この計算上のボトルネックを解消し、より効率的で信頼性の
高い材料設計とプロセス最適化への道を開きました。これにより、DFTの高精度と古典
MDの高速性を両立させるという長年の目標が達成されつつあります。



今後の展望

MLIPの進化は、分子動力学シミュレーションの応用範囲を大幅に広げ、材料科学、化
学、生物物理学における発見のペースを加速させるでしょう。今後、MLIPは、自律型材
料発見研究室（self-driving labs）の中核技術として、AIが自律的に実験計画、実行、デ
ータ分析を行うシステムの基盤となると予測されます。OOD問題への対処とMLIPの汎
化性能のさらなる向上は、今後の研究の重要な焦点となるでしょう。これにより、計算
科学は、実験科学と連携し、これまでにない速度で新材料を開発できるようになると期
待されます。

元記事: https://www.youtube.com/post/UgkxsUEkiPBFolVHk8EBGlv0GBv7tKdGlaDX

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.youtube.com/post/UgkxsUEkiPBFolVHk8EBGlv0GBv7tKdGlaDX


#23 arXiv論文、d4/d6/d7ペロブスカイト酸化物MDシミ
ュレーションでMACEとCHGNetの限界と可能性を検証

概要

本論文は、d4/d6/d7ペロブスカイト酸化物の分子動力学（MD）シミュレーションに
おいて、MACEとCHGNetといった基盤機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）の成功と
限界を詳細に検証しています。システム固有のトレーニングなしでナノ秒スケールの

シミュレーションが可能な一方で、純粋なサイト局所マルチプレット集団シフトや特
定の構造的特徴を正確に捉えることには依然として限界があることを明らかにしまし
た。この分析は、今後のMLIP開発の方向性を示す重要な洞察を提供します。

公開日 2026年07月10日  arXiv  国際



詳細

主要成果

d4/d6/d7ペロブスカイト酸化物の分子動力学（MD）シミュレーションに関する研究
で、MACEとCHGNetという主要な基盤機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）の成功と
限界が詳細に検証されました。これらのMLIPは、システム固有のトレーニングなしにナ
ノ秒スケールでのシミュレーションを可能にするものの、一部の複雑な物理現象を正確
に記述する上での課題が浮き彫りになりました。

技術・臨床詳細

ペロブスカイト酸化物、特に遷移金属イオンがd4、d6、d7電子配置を持つものは、強
誘電性、磁性、触媒特性など、多様な機能を持つことで知られています。これらの材料
の原子スケールでの動的挙動を理解することは、新材料設計に不可欠です。本研究で
は、MACE（Many-Body Atomic Contributory Ensembles）とCHGNet（Charge-informed
Graph Neural Network potential）という、大規模な第一原理計算（DFT）データで事前
学習された汎用MLIPを使用し、これらのペロブスカイト酸化物のMDシミュレーション
を行いました。その結果、以下の点が明らかになりました。

成功点: MACEとCHGNetは、システム固有の追加トレーニングなしに、比較的大規模
な（数千原子規模）ペロブスカイトシステムをナノ秒スケールで安定してシミュレー
ションできることが確認されました。これにより、熱力学的特性、格子振動、相転移
といった基本的な挙動をDFTに近い精度で評価できることが示されました。

限界点: 純粋なサイト局所マルチプレット集団シフト（局所的な電子配置の変化が引
き起こすエネルギーシフト）や、特定の軌道秩序、スピン秩序といった電子相関の強
い現象を正確に捉えることには限界があることが特定されました。これは、これらの
現象がMLIPの学習データセットに含まれるDFT計算で十分に表現されていないか、
MLIPのアーキテクチャがこれらの複雑な量子力学的効果を捉えるのに不十分である
可能性を示唆しています。

この分析は、MLIPが特定のタイプの物理現象を記述する上での潜在的な盲点を示し、今
後のモデル開発における改善の方向性を示唆しています。



背景・業界文脈

MLIPは、DFTの高い精度と古典MDの高速性を両立させることで、計算材料科学の主要
なツールとなりつつあります。しかし、その汎用性や、広範な化学空間・物理現象に対
する適用性には、まだ詳細な検証が必要です。ペロブスカイト酸化物のような電子相関
の強い材料は、MLIPにとって特に挑戦的なターゲットであり、その性能を評価すること
は、MLIPの限界と、今後の物理学認識AIモデルの必要性を理解する上で極めて重要で
す。

今後の展望

本研究の結果は、MLIPの開発コミュニティに対し、電子相関の強い材料におけるMLIP

の精度と汎化性能をさらに向上させるための明確な方向性を提供します。将来的には、
より高忠実度で多様なデータセットの構築、および電子相関やスピンダイナミクスを明
示的に組み込むことができる新しいMLIPアーキテクチャの開発が求められるでしょう。
これにより、ペロブスカイト酸化物のような複雑な機能性材料の設計と理解が深まり、
センサー、メモリ、触媒など、多岐にわたる応用分野でのブレークスルーが加速される
と期待されます。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.05140

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.05140


#24 arXiv論文、等変グラフニューラルネットワークによ
る原子モデリングの変革と分子粗視化の進歩

概要

本論文は、等変グラフニューラルネットワーク（EGNN）を含む機械学習原子間ポテ
ンシャル（MLIP）が、量子力学的データからポテンシャルエネルギー面を学習するこ
とで原子モデリングをいかに変革したかを議論しています。さらに、分子粗視化のた

めのE(3)等変メッセージパッシングニューラルネットワークアーキテクチャなど、粗視
化に関連する重要な方法論的進歩も紹介されており、大規模システムシミュレーショ
ンの効率を飛躍的に向上させる可能性を秘めています。

公開日 2026年07月10日  arXiv  国際



詳細

主要成果

この論文は、等変グラフニューラルネットワーク（EGNN）を含む機械学習原子間ポテ
ンシャル（MLIP）が、量子力学的（QM）データからポテンシャルエネルギー面を学習
することで、原子モデリングの分野に革命をもたらしたことを強調しています。特に、
分子粗視化のためのE(3)等変メッセージパッシングニューラルネットワークアーキテク
チャといった、粗視化に関連する新たな方法論的進歩が紹介されています。

技術・臨床詳細

MLIPは、第一原理計算（DFT）に匹敵する精度を持ちながら、はるかに高い計算効率で
原子間相互作用を記述できるため、材料科学や化学における大規模シミュレーションの
ボトルネックを解消します。EGNNは、物理系の対称性（回転、並進、反転）を明示的
に学習プロセスに組み込むことで、ポテンシャルエネルギー面の予測精度と汎化性能を
飛躍的に向上させます。これにより、学習データセットの範囲外の化学環境（Out-of-

Distribution, OOD）においても、より信頼性の高い予測が可能になります。論文では、
MLIPの進歩に加えて、大規模分子システムのシミュレーション効率を高めるための「粗
視化」（Coarse-Graining, CG）手法におけるAIの応用も議論されています。特に、E(3)
等変メッセージパッシングニューラルネットワークアーキテクチャは、粗視化された粒
子間の相互作用を、元の原子レベルの物理的対称性を保持しつつ学習することを可能に
します。これにより、CGモデルの精度と物理的妥当性が向上し、従来は計算コストが
高すぎた生体分子複合体やソフトマターのシミュレーションを、より現実的な時間スケ
ールで実行できるようになります。

背景・業界文脈

原子レベルのシミュレーションは、新材料の発見、触媒反応のメカニズム解明、生体分
子の機能理解に不可欠ですが、システムの規模が大きくなるにつれて計算コストが爆発
的に増加するという課題に直面していました。MLIPとAI駆動型粗視化は、この計算ボト
ルネックを克服し、より複雑で現実的な材料や生体システムを研究するための強力なツ
ールとして登場しました。EGNNは、物理学とAIの融合の成功例であり、その対称性認
識能力は、科学的モデリングにおけるAIの信頼性と解釈可能性を高める上で極めて重要
です。



今後の展望

EGNNを含むMLIPの進化と、E(3)等変メッセージパッシングニューラルネットワークの
ような粗視化手法の進歩は、計算材料科学、化学、生物物理学のフロンティアをさらに
押し広げます。これにより、複雑な相転移、高分子の動態、薬剤の細胞透過など、様々
なマルチスケール現象の理解が深まります。今後は、これらAI駆動型モデリング手法
が、実験データと組み合わされ、自律型材料発見研究室（self-driving labs）の中核技術
となることで、科学的発見のペースと効率が劇的に加速されると期待されます。これ
は、新機能性材料や治療法の開発を大幅に短縮する可能性を秘めています。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.05030

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.05030


#25 arXiv論文、モデル非依存型グラフプロンプト学習で
GNNの結晶特性予測精度を大幅向上

概要

本論文は、グラフニューラルネットワーク（GNN）の結晶特性予測性能を向上させる
ため、新しいモデル非依存型ソフトプロンプト学習フレームワークを提案しました。
このフレームワークは、ノードレベルおよびグラフレベルのソフトプロンプトを組み

込むことで、GNNに明示的に提供されない潜在的な特徴を効果的に捉えます。結果と
して、予測精度が大幅に向上し、特に限られたトレーニングデータに対するクロスプ
ロパティ知識転移が可能となり、材料科学におけるAI活用の新たな可能性を開きま

す。

公開日 2026年07月09日  arXiv  国際



詳細

主要成果

研究者らは、グラフニューラルネットワーク（GNN）による結晶特性予測の精度を大幅
に向上させる、新しいモデル非依存型ソフトプロンプト学習フレームワークを提案しま
した。この画期的なアプローチは、GNNに直接与えられない隠れた潜在的特徴を効果的
に引き出すことで、予測性能の飛躍的改善を実現しました。

技術・臨床詳細

結晶の特性予測は、新しい材料の発見と設計に不可欠です。GNNは、そのトポロジカル
な構造を捉える能力から、結晶構造からの特性予測に広く利用されています。しかし、
GNNの性能は、利用可能なトレーニングデータの量と質、および特定の特性に関連する
潜在的な特徴を捉える能力に大きく依存します。本研究で提案されたソフトプロンプト
学習フレームワークは、大規模言語モデル（LLM）で成功を収めたプロンプト学習の概
念をGNNに応用したものです。具体的には、以下の2種類のソフトプロンプトを導入し
ています。

ノードレベルソフトプロンプト: 各原子ノードに学習可能なプロンプトベクトルを追
加し、原子の局所的な環境に関する追加情報をGNNが推論できるようにします。

グラフレベルソフトプロンプト: 結晶全体にわたるグローバルな構造的特徴や化学的
文脈を捉えるためのプロンプトベクトル。

これらのソフトプロンプトは、GNNモデルのアーキテクチャを変更することなく、追加
の学習可能なパラメータとして機能します。結果として、提案されたフレームワーク
は、従来のGNNと比較して、様々な結晶特性（例：形成エネルギー、バンドギャップ、
硬度）の予測精度を大幅に向上させました。さらに、この手法は「クロスプロパティ知
識転移」能力を示しました。これは、ある特性（例：形成エネルギー）の予測学習で得
られたプロンプトを、別の特性（例：バンドギャップ）の予測に再利用することで、限
られたトレーニングデータでも高い精度を達成できることを意味します。この能力は、
特に新規材料でデータが不足している場合に極めて有用です。



背景・業界文脈

材料科学における材料の発見と設計は、多くの場合、膨大な実験と計算のコストを伴い
ます。機械学習、特にGNNは、このプロセスを加速するための有望なツールですが、高
品質なラベル付きデータセットの不足がその普及を妨げていました。プロンプト学習の
ような手法は、限られたデータから最大限の情報を引き出し、モデルの汎化能力を向上
させるための新しいパラダイムを提供します。この研究は、材料インフォマティクスが
より少ないデータでより多くの成果を出すための重要なステップとなります。

今後の展望

モデル非依存型ソフトプロンプト学習フレームワークは、結晶特性予測の分野に大きな
影響を与えるでしょう。特に、新しい材料クラスやデータが希少な材料の探索におい
て、GNNの性能を向上させる強力なツールとなることが期待されます。将来的には、こ
のアプローチが、他の材料クラス（例：アモルファス材料、ポリマー）や、より複雑な
材料特性（例：相転移挙動、欠陥形成エネルギー）の予測にも応用され、材料科学研究
の効率と精度をさらに高めることが見込まれます。これにより、AIが新材料開発のボト
ルネックを解消し、イノベーションを加速する役割がさらに強化されます。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.04543

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.04543


#26 MLIP Studioが無料Webアプリ「MLIP Studio」をリ
リース、60種以上の汎用MLPで分子・材料シミュレーシ
ョンを加速

概要

MLIP Studioは、汎用機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）を用いた分子および材料の

原子計算を可能にする無料Webアプリケーション「MLIP Studio」をリリースしまし
た。このアプリケーションは、MACE、FAIRChem/UMA、MatterSim、ORB、
SevenNet、PETなど60種類以上の汎用MLIPを統合し、エネルギー、力、幾何最適化、

電子状態密度といった多様な計算をサポートします。これにより、研究者は高性能な
原子シミュレーションに手軽にアクセスできるようになります。

公開日 2026年07月11日  MLIP Studio Blog  不明



詳細

主要成果

MLIP Studioは、汎用機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）を活用した分子および材料
の原子計算を可能にする、無料のWebアプリケーション「MLIP Studio」を発表しまし
た。このプラットフォームは、60種類以上の最先端MLIPを統合し、ユーザーフレンド
リーなインターフェースを通じて、高性能な原子シミュレーションへのアクセスを民主
化します。

技術・臨床詳細

MLIP Studioは、ユーザーがWebブラウザから直接、MACE、 FAIRChem/UMA、
MatterSim、ORB、SevenNet、PETといった、様々なファミリーの汎用MLIPを利用して
分子動力学（MD）計算や静的計算を実行できる環境を提供します。これらのMLIPは、
第一原理計算（DFT）に匹敵する精度を持ちながら、はるかに高速な計算を可能にする
ため、大規模システムや長時間のシミュレーションに特に適しています。アプリケーシ
ョンがサポートする主な計算タイプには以下のものがあります。

エネルギーと力: 特定の原子配置における総エネルギーと各原子にかかる力を計算。

幾何最適化: 安定な分子構造や結晶構造を探索。

電子状態密度（DOS）: 材料の電子的な特性を理解するために重要。

MLIP Studioは、これらの複雑な計算を、コーディングの知識がほとんどないユーザー
でも容易に実行できるように設計されています。これにより、材料科学者、化学者、生
物物理学者が、自らのデスクトップから迅速な設計評価や探索的シミュレーションを行
えるようになります。特に、複数の異なるMLIPを同じシステムで比較できる機能は、特
定のアプリケーションに最適なポテンシャルを選択する上で極めて有用です。

背景・業界文脈

機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）は、計算材料科学において急速に普及しており、
DFTの精度と古典MDの効率を融合する新たなパラダイムを提示しています。しかし、
MLIPの利用には、通常、専門的なソフトウェアのインストール、環境設定、プログラミ
ングスキルが必要であり、これが非専門家にとって大きな障壁となっていました。MLIP

StudioのようなWebアプリケーションは、これらの障壁を取り除き、より多くの研究者
が最先端の計算ツールにアクセスできるようにすることで、材料発見と設計のプロセス
を加速します。



今後の展望

MLIP Studioの導入は、計算材料科学の民主化に向けた重要な一歩です。将来的には、
このプラットフォームがさらに多くのMLIPモデルや計算機能（例：相転移シミュレーシ
ョン、レプリカ交換MD）を統合し、より高度な材料特性評価やプロセス設計に利用さ
れることが期待されます。これにより、学術研究機関だけでなく、産業界のR&D部門に
おいても、新材料の開発期間が短縮され、イノベーションが促進されるでしょう。ま
た、学生教育においても、原子シミュレーションの基本的な概念を実践的に学ぶための
強力なツールとして機能する可能性があります。

元記事: https://mlipstudio.com/blog/announcing-mlip-studio

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://mlipstudio.com/blog/announcing-mlip-studio


#27 arXiv論文、ML力場トレーニングで少ないラベル数で
もフルデータ精度を達成するデータ選択戦略を実証

概要

本論文は、機械学習力場（MLFF）のトレーニングとファインチューニングにおけるデ
ータ選択の重要性を詳細に調査し、LLPR（Least-Likely to Predict Region）のようなア
クティブラーニング戦略が、より少ないラベル数でフルデータ精度を達成できること

を実証しました。特に、基盤モデルのサイズよりもラベルの選択が、意図的に不一致
な基盤であっても性能ギャップを埋める上で重要であると指摘しており、MLFFの効率
的な開発に大きな影響を与える知見を提供します。

公開日 2026年07月17日  arXiv  国際



詳細

主要成果

新しい研究で、機械学習力場（MLFF）のトレーニングとファインチューニングにおい
て、データ選択が極めて重要であることが示されました。LLPR（Least-Likely to Predict
Region）のようなアクティブラーニング戦略は、少ないラベル数でも、全データでトレ
ーニングした場合に匹敵する「フルデータ精度」を達成できることを実証しました。こ
れは、高コストな第一原理計算（DFT）の回数を大幅に削減し、MLFF開発の効率を劇的
に向上させるものです。

技術・臨床詳細

MLFFは、第一原理計算の精度を保ちつつ、分子動力学（MD）シミュレーションの計算
コストを削減するために不可欠なツールです。しかし、高精度なMLFFをトレーニング
するには、通常、膨大な量のDFTデータ（「ラベル」）が必要であり、その生成は計算
コストが高いという課題がありました。本論文では、様々なデータ選択戦略、特にアク
ティブラーニング（AL）手法を評価しました。ALは、モデルが最も不確実な予測をする
データポイントを特定し、それらを新たにDFT計算で「ラベル付け」することで、学習
プロセスを効率化します。LLPRのようなAL戦略は、モデルの現在の知識のギャップを最
も効果的に埋めるデータを選択することで、限られたラベル予算内で最大限の精度向上
を達成します。研究結果は、意図的に異なる物理的特性を持つ基盤モデル（例：金属結
合に特化した基盤モデルを分子システムに適用する場合）を使用した場合でも、慎重な
ラベル選択が、基盤モデル自体のサイズや複雑性よりも、性能ギャップを埋める上でよ
り決定的な役割を果たすことを明らかにしました。これは、MLFFの精度向上には、よ
り多くのデータだけでなく、より「賢い」データの選択が重要であることを示唆してい
ます。

背景・業界文脈

計算材料科学では、MLFFが新材料の発見、触媒プロセスの最適化、生体分子の挙動解
明に広く利用されています。しかし、MLFFのトレーニングに必要なDFTデータの計算コ
ストは依然として高く、このボトルネックが開発のスピードを制限していました。アク
ティブラーニングは、この課題を解決するための有望なアプローチとして注目されてお
り、より少ない計算リソースで、より高性能なMLFFを開発する道を切り開いていま
す。



今後の展望

この研究結果は、MLFFの開発戦略に重要な影響を与えます。今後のMLFF開発では、単
に基盤モデルを大きくするだけでなく、効率的なデータ選択とアクティブラーニング戦
略を組み合わせることで、より少ない計算コストで同等またはそれ以上の精度を達成す
ることが可能になるでしょう。これにより、研究者は、より迅速に、より多くの種類の
材料システムに対応できるMLFFを開発できるようになり、材料科学におけるAI駆動型
発見のペースが加速されると期待されます。また、これにより、AI科学者や自律型研究
室の実現に向けた、データ効率の高い学習方法の確立が進むでしょう。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.09000

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.09000


#28 ACS Publications、低温柔軟有機結晶の解明に向けた
物理学駆動型計算パラダイムとAI支援マルチスケールシミ
ュレーションを提案

概要

本研究は、低温で柔軟性を示す有機結晶の特性を解明するため、物理学駆動型計算パ

ラダイムを提案しています。このアプローチは、AI支援マルチスケールシミュレーシ
ョンと機械学習力場（MLFF）を組み合わせ、逆設計のための生成モデルにおいて物理
法則を強制することで、機械的に実行可能で熱力学的に安定な構造候補を確保しま

す。これにより、極低温領域におけるOut-of-Distribution（OOD）課題に対処し、柔
軟有機結晶の設計を効率化します。

公開日 2026年07月14日  ACS Publications  アメリカ



詳細

主要成果

この研究は、低温で柔軟性を示す有機結晶を理解し設計するための新しい「物理学駆動
型計算パラダイム」を提案しました。AI支援マルチスケールシミュレーションと機械学
習力場（MLFF）を組み合わせることで、特に逆設計における生成モデルにおいて、物
理法則を強制し、機械的に実現可能かつ熱力学的に安定な構造候補を確実に生成するこ
とを可能にしました。

技術・臨床詳細

低温柔軟有機結晶は、有機エレクトロニクスや医療材料など、様々な先端技術での応用
が期待されていますが、その複雑な動的挙動と構造-特性相関の理解は困難でした。本
研究で提案されたパラダイムは、以下の主要な要素を統合しています。

AI支援マルチスケールシミュレーション: 原子レベルからメゾスコピックレベルにわ
たる複数のスケールで、材料の挙動をシミュレートするAIモデル。これにより、異な
るスケール間の相互作用をより正確に捉えることが可能になります。

機械学習力場（MLFF）: 第一原理計算（DFT）の精度を保ちつつ、古典力場と同等の
計算効率で原子間相互作用を記述します。これにより、大規模な有機結晶システムの
MDシミュレーションが可能になります。

物理法則の強制: 最も重要な点は、逆設計のための生成モデルにおいて、物理法則
（例：原子間の排除体積、結合長・結合角の制約、エネルギー最小化原理）を明示的
に強制するメカニズムを導入していることです。これにより、AIが生成する構造候補
が、単にデータから学習された統計的パターンだけでなく、物理的に妥当かつ安定で
あることを保証します。

この物理学駆動型アプローチは、特に「Out-of-Distribution」（OOD）課題、つまりト
レーニングデータセットの範囲外の極低温領域における材料挙動の予測において、生成
モデルの信頼性を向上させます。生成モデルが物理的制約に従うことで、これまでのブ
ラックボックス型AIモデルが生成しがちだった非物理的な（あるいは不安定な）構造候
補を効果的に排除し、より効率的な材料探索を可能にします。



背景・業界文脈

有機結晶は、その多様な構造と調整可能な特性により、次世代のフレキシブルエレクト
ロニクス、センサー、バイオメディカルデバイスの基盤材料として注目されています。
しかし、特に低温環境下での柔軟性や動的挙動を予測・制御することは、その複雑性ゆ
えに大きな課題でした。従来の計算手法では、計算コストが高すぎたり、精度が不十分
であったりするため、このような材料の合理的な設計は困難でした。AIの導入は、この
課題を克服し、より高速かつ正確な材料設計を可能にするための新たな機会を提供して
います。

今後の展望

物理学駆動型計算パラダイムは、低温柔軟有機結晶の設計に革命をもたらす可能性を秘
めています。このアプローチは、有機エレクトロニクス、フレキシブルディスプレイ、
スマートウェアラブルデバイスなどの分野で、新しい高性能材料の開発を加速するでし
ょう。将来的には、この枠組みをさらに拡張し、他の種類のソフトマター（例：ポリマ
ー、液晶）や、より複雑な外部刺激（例：電場、磁場、光）に対する材料応答の設計に
も応用されることが期待されます。これにより、AIが科学的発見とイノベーションを主
導する、より透明で信頼性の高い時代が到来するでしょう。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/jacs.6c00544

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.acs.org/doi/10.1021/jacs.6c00544


#29 材料科学におけるML進展：特性予測から構造設計ま
で、LLMの検証が重要

概要

材料科学における機械学習（ML）の役割に関する最新のレビューは、特性予測、新規
材料発見、プロセス最適化におけるその影響を詳述しています。特に、機械学習原子
間ポテンシャル（MLIP）、結晶構造のためのグラフニューラルネットワーク

（GNN）、およびテキスト分析やワークフロー自動化のためのLLMのような基盤モデ
ルの進展が注目されています。本論文は、LLMの「幻覚」問題とドメイン知識に基づ
くモデルの重要性を強調し、厳格な検証の必要性を強く訴えています。

公開日 2026年07月15日  Academic Review / Journal  Global



詳細

主要成果

材料科学分野における機械学習（ML）の包括的なレビューが発表され、材料特性予
測、新規材料発見、そしてプロセス最適化におけるMLの革新的な貢献が強調されまし
た。特に、LLMのような基盤モデルの進歩は、材料科学のワークフローを自動化する新
たな可能性を開きつつも、その出力の厳格な検証が不可欠であると指摘されています。

技術・臨床詳細

レビューでは、MLIP（機械学習原子間ポテンシャル）がab initio計算の精度を古典分子
動力学の効率と組み合わせることで、大規模シミュレーションを可能にする点を詳述し
ています。さらに、結晶構造の複雑な関係を効果的にモデル化するグラフニューラルネ
ットワーク（GNN）の応用も紹介されました。最近では、テキストマイニング、データ
整理、実験計画の自動化など、科学文献の解析や研究プロセスの効率化に大規模言語モ
デル（LLM）が利用されるようになっています。しかし、LLMの出力には「幻覚」、す
なわち誤った情報や存在しない参照を生成するリスクがあり、これらの成果を材料科学
者がドメイン知識に基づいて慎重に検証することの重要性が強調されています。

背景・業界文脈

データ駆動型アプローチは、材料設計と発見の従来の試行錯誤プロセスを大きく変革し
てきました。MLは、膨大な実験データや計算データを解析し、人間が発見できなかっ
たパターンや相関関係を特定する能力により、新材料の開発を加速しています。この分
野の進展は、より高性能な電子デバイス、効率的なエネルギー貯蔵システム、環境に優
しい触媒など、幅広い産業応用への扉を開いています。

今後の展望

材料科学におけるMLと基盤モデルの統合は、研究の効率化と発見の加速に貢献し続け
るでしょう。しかし、その潜在能力を最大限に引き出すためには、モデルの透明性と信
頼性を高める研究が不可欠です。LLMの検証ツールや、ドメイン知識を組み込んだハイ
ブリッドモデルの開発が進むことで、より安全で信頼性の高いAI支援型材料科学研究が
実現されることが期待されます。これにより、研究者はより複雑な問題に集中し、真の
科学的ブレークスルーを生み出すことが可能になります。



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

収集日: 2026年07月17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


#30 AIと自動実験を統合した「自律走行型ラボ」が化学・
材料科学の発見を加速

概要

機械学習と自動実験プラットフォームを統合した「自律走行型ラボ（SDL）」が、化
学および材料科学における分子・材料発見のペースを劇的に加速させています。SDL

はAIを活用して膨大なデータセット内の相関関係を明らかにし、ロボットによるハイ

スループット実験を通じて高品質なデータを生成し、反復最適化を実現します。本レ
ビューはSDLの成功事例を強調しつつ、現在の限界と今後の発展機会についても議論
しています。

公開日 2026年07月10日  ResearchGate (Review)  Global



詳細

主要成果

自律走行型ラボ（Self-Driving Labs, SDL）の台頭が、化学および材料科学における分子
および材料の発見プロセスを画期的に加速させています。SDLは、機械学習（ML）と高
度な自動実験プラットフォームを統合することで、化学空間の広範な探索をこれまでに
なく迅速に可能にします。

技術・臨床詳細

SDLは、AIアルゴリズムを用いて大規模なデータセットから複雑な相関関係や隠れたパ
ターンを特定し、新しい仮説を生成します。その後、ロボット化されたハイスループッ
ト実験システムがこれらの仮説に基づき材料を合成・測定し、その結果をAIモデルにフ
ィードバックします。このクローズドループの反復最適化サイクルにより、従来の人間
主導の試行錯誤プロセスに比べて、材料開発にかかる時間とコストが劇的に削減されま
す。SDLは、例えば、AIが有望な候補分子を提案し、ロボットがそれを合成し、分析装
置が特性を評価するといった一連の作業を完全に自律的に実行します。これにより、研
究者はより戦略的な問題解決に集中できるようになります。

背景・業界文脈

分子や材料の発見は、通常、何十年にもわたる労力と多大な資源を必要とするプロセス
です。特に、特定の機能を持つ新材料を探索する場合、膨大な組み合わせの中から最適
なものを見つけるのは極めて困難でした。SDLは、この課題を解決するための強力なツ
ールとして登場し、医薬品、電子材料、エネルギー材料、触媒など、多岐にわたる分野
でのイノベーションを加速させる可能性を秘めています。既にいくつかの成功事例が報
告されており、その有効性が実証され始めています。



今後の展望

SDLはまだ発展途上の技術であり、現在のところは特定の領域に限定されていますが、
将来的にはより複雑な実験、多様な材料系、そしてさらに高度なAI推論能力を統合する
ことで、その適用範囲が大きく拡大すると見込まれています。社会の喫緊のニーズに対
応するため、持続可能な材料、新薬、環境技術などの開発において、SDLが中心的な役
割を果たすことが期待されます。SDLの限界を克服し、その可能性を最大限に引き出す
ための研究開発が、今後も活発に続けられるでしょう。

元記事: https://www.researchgate.net/publication/367546553_The_rise_of_self-

driving_labs_in_chemical_and_materials_sciences

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.researchgate.net/publication/367546553_The_rise_of_self-driving_labs_in_chemical_and_materials_sciences
https://www.researchgate.net/publication/367546553_The_rise_of_self-driving_labs_in_chemical_and_materials_sciences


#31 東京理科大学、AIが触媒設計の活性と安定性の両立を
学習・提案する手法を開発

概要

東京理科大学の研究チームは、高活性と高安定性という相反する特性を両立させる触
媒をAI支援で設計する新手法を開発しました。AIはパターンを学習し、高効率な触媒
構造を自律的に提案。この成果は、バッテリー材料、化学触媒、その他産業向け先端

材料の逆設計を加速し、希少資源への依存を減らす上で重要な一歩となります。

公開日 2026年07月10日  Science Tokyo / Mirage News  日本



詳細

主要成果

東京理科大学の研究チームが、AIを活用して触媒設計における長年の課題であった「高
活性と高安定性の両立」を実現する手法を開発しました。AIは複雑なパターンを学習
し、これら二つの重要な特性をバランス良く備えた有望な触媒構造を自律的に提案する
ことに成功しました。

技術・臨床詳細

研究チームは、機械学習モデルを訓練するために、既存の触媒に関する膨大なデータセ
ットと物理化学的特性の情報を活用しました。AIは、触媒の活性と安定性に影響を与え
る構造的特徴、元素組成、電子状態などの複雑な関係性を学習。その結果、AIは以前に
有望とされた触媒構造に酷似した、またはそれを凌駕する可能性のある新規構造を提案
することができました。このAI支援型アプローチは、従来の試行錯誤による方法と比較
して、設計サイクルの劇的な短縮を可能にします。特に、触媒開発は膨大な実験と試作
を必要とするため、AIによる設計候補の絞り込みは研究効率を大きく向上させます。

背景・業界文脈

触媒は化学産業、エネルギー産業において不可欠な材料であり、反応効率の向上や環境
負荷の低減に大きく貢献します。しかし、高活性と高安定性という二つの目標はしばし
ばトレードオフの関係にあり、これを同時に達成する触媒の設計は極めて困難でした。
また、特定の触媒には希少な貴金属が使用されることが多く、持続可能性とコスト削減
の観点からも、より効率的な触媒開発手法が求められていました。今回のAIによる設計
支援は、これらの課題に対する強力な解決策となるものです。

今後の展望

このAI支援触媒設計手法は、バッテリー材料、燃料電池、化学合成プロセスなど、幅広
い分野での応用が期待されています。特に、逆設計への重要な一歩として、目標とする
機能性から材料構造を「逆算」して設計する能力は、希少資源への依存を減らし、より
持続可能な材料開発を促進します。将来的には、AIが完全に自律的に触媒を発見し、最
適化する「自律走行型ラボ」の実現に向けた基盤技術となる可能性を秘めています。



元記事: https://www.scitech.tokyo/news/ai-catalyst-discovery/

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.scitech.tokyo/news/ai-catalyst-discovery/


#32 大阪大学、AI設計で水中でも超強力な接着・自己修復
が可能なハイドロゲルを開発

概要

大阪大学などの日本の研究機関が、AI設計により水中での優れた接着強度、自己修復
能力、および高い機械的強度を兼ね備えた超接着性ハイドロゲルを開発しました。機
械学習とハイスループット実験を組み合わせたAI駆動型フレームワークを用いること

で、従来の試行錯誤法に比べ開発期間を大幅に短縮。この新ハイドロゲルは、医療用
接着剤、ウェアラブルエレクトロニクス、ソフトロボティクス、水中修理などの多岐
にわたる応用が期待されます。

公開日 2026年07月09日  The Times of India  日本



詳細

主要成果

大阪大学および日本の共同研究機関の研究者チームが、AI設計を活用し、水中での優れ
た接着強度、自己修復能力、高い機械的強度を持つ画期的な超接着性ハイドロゲルを開
発しました。この成果は、従来の材料開発プロセスの限界を打ち破るものです。

技術・臨床詳細

この新しいハイドロゲルの発見は、機械学習とハイスループット実験を組み合わせたAI
駆動型フレームワークによって実現されました。研究チームは、材料の組成、構造、分
子間相互作用に関する膨大なデータをAIモデルに学習させ、水中接着性、自己修復性、
機械的強度といった複数の特性を同時に最適化するための候補材料をAIが予測しまし
た。このアプローチにより、従来の試行錯誤による実験的手法と比較して、開発期間が
劇的に短縮されました。具体的には、このハイドロゲルは、親水性ポリマーネットワー
クと特定の架橋剤の組み合わせにより、水中で分子レベルでの強力な相互作用を形成
し、表面に強固に接着します。損傷した場合でも、周囲の水分を利用して分子鎖が再結
合し、自己修復する能力も持ち合わせています。その高い機械的強度も、多様な物理的
負荷に耐えうることを示しています。

背景・業界文脈

従来の接着剤の多くは、水中環境ではその性能が著しく低下するという課題を抱えてい
ました。しかし、生体医療分野では体内での使用、ソフトロボティクスでは水中での操
作、海洋工学では水中構造物の修理など、水中接着性や自己修復性を持つ材料への需要
が高まっています。これまでの材料開発は、膨大な実験と長期間にわたる試行錯誤が必
要であり、特に複数の複雑な特性を同時に最適化することは極めて困難でした。AI駆動
型フレームワークは、この課題を解決し、開発プロセスを劇的に加速する可能性を秘め
ています。



今後の展望

このAI設計された超接着性ハイドロゲルは、医療用接着剤（例：手術時の組織接着）、
ウェアラブルエレクトロニクス（例：水中でのセンサー装着）、ソフトロボティクス、
水中修理、さらには生体模倣材料など、非常に幅広い分野での応用が期待されていま
す。特に生体適合性を持つことから、次世代の医療機器や再生医療への貢献も視野に入
っています。この技術は、AIと材料科学の融合によるイノベーションの強力な事例とし
て、今後の材料開発のあり方を変える可能性を秘めています。

元記事: https://timesofindia.indiatimes.com/science/japanese-scientists-create-ai-designed-super-

adhesive-hydrogel-a-self-healing-material-that-sticks-underwater/articleshow/132285014.cms

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://timesofindia.indiatimes.com/science/japanese-scientists-create-ai-designed-super-adhesive-hydrogel-a-self-healing-material-that-sticks-underwater/articleshow/132285014.cms
https://timesofindia.indiatimes.com/science/japanese-scientists-create-ai-designed-super-adhesive-hydrogel-a-self-healing-material-that-sticks-underwater/articleshow/132285014.cms


#33 IBMとORNL、ハイブリッド量子-AIで核融合炉トリチ
ウム生成の希少材料をシミュレート

概要

IBMとオークリッジ国立研究所（ORNL）の科学者たちは、ハイブリッド量子-AIコンピ
ューティングを駆使して、核融合炉に不可欠な希少水素同位体であるトリチウムの生
成プロセスをシミュレートする世界初の実験に成功しました。この研究では、トリチ

ウム抽出候補材料である液体塩FLiBeの分子配置をモデル化し、核融合エネルギー開発
における重要なボトルネックを解決する可能性を示唆しています。AIと量子コンピュ
ーティングの融合が、有望な溶融塩材料の探索を加速する展望を開きます。

公開日 2026年07月09日  Live Science  アメリカ



詳細

主要成果

IBMとオークリッジ国立研究所（ORNL）の科学者チームは、ハイブリッド量子-AIコン
ピューティングアプローチを適用し、核融合炉の燃料サイクルに不可欠な希少同位体ト
リチウムの生成プロセスをシミュレートする世界初の試みを成功させました。この画期
的な成果は、核融合エネルギーの実現に向けた重要なマイルストーンとなります。

技術・臨床詳細

研究チームは、核融合炉ブランケットの概念でトリチウム抽出に有望視されている液体
塩であるフッ化リチウムベリリウム（FLiBe）の分子配置をモデル化するために、量子
コンピューティングとAIの組み合わせを利用しました。具体的には、量子コンピュータ
ーがFLiBeの複雑な量子力学的挙動を高い精度で計算し、AIがその計算結果を解析し、最
適な分子配置や相互作用を予測しました。このハイブリッドアプローチにより、従来の
古典計算では膨大な時間とリソースが必要であった複雑なシミュレーションが効率的に
実行可能になりました。特に、トリチウムは不安定な同位体であり、その生成と回収は
核融合炉の経済性と安全性に直結するため、このシミュレーション結果は材料設計にと
って極めて重要です。

背景・業界文脈

核融合エネルギーは、クリーンでほぼ無尽蔵なエネルギー源として期待されています
が、その実用化にはいくつかの技術的課題が残されています。中でも、トリチウムの効
率的な生成と回収は大きなボトルネックの一つです。トリチウムは、重水素との核融合
反応に不可欠な燃料であり、その供給は限られています。そのため、核融合炉内でトリ
チウムを自己生成する「ブランケット」と呼ばれるシステムの開発が急務であり、
FLiBeのような液体塩はブランケット材料として注目されています。この研究は、この
ような複雑な材料システムの設計と最適化を加速するための新たな計算ツールを提供し
ます。



今後の展望

今回のハイブリッド量子-AIコンピューティングによるシミュレーションは、核融合エ
ネルギー研究に新たな道筋を示しました。この手法は、トリチウム生成材料だけでな
く、核融合炉の他の構成要素（例：耐放射線材料）の設計や、より広範な先端材料科学
における分子シミュレーションにも応用可能です。AIと量子コンピューティングの相乗
効果は、これまで計算不可能だった領域の探索を可能にし、新材料発見のペースを劇的
に加速させると期待されています。これにより、核融合エネルギーの実用化がさらに近
づき、世界のエネルギー問題解決に貢献する可能性を秘めています。

元記事: https://www.livescience.com/technology/quantum/quantum-computing-wielded-to-create-

extremely-rare-material-critical-to-nuclear-fusion

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.livescience.com/technology/quantum/quantum-computing-wielded-to-create-extremely-rare-material-critical-to-nuclear-fusion
https://www.livescience.com/technology/quantum/quantum-computing-wielded-to-create-extremely-rare-material-critical-to-nuclear-fusion


#34 arXiv論文：擬似ラベル排除の新フレームワーク
「ATR」でMLIPの動的安定性を向上

概要

arXivにプレプリントとして公開された研究は、汎用機械学習原子間ポテンシャル
（uMLIP）の信頼性と汎化能力を大幅に向上させる「Adaptive Multi-Teacher Routing

(ATR)」フレームワークを紹介しています。ATRはトレーニング中に信頼できない擬似

ラベルを積極的に排除することで、大規模な中低忠実度構造リポジトリから高忠実度
r2SCANレベルの擬似ラベルを効率的に抽出します。ATRによる事前学習は、分子動力
学シミュレーションにおける動的な堅牢性を高め、様々な材料システムで構造崩壊を

防ぐのに貢献します。

公開日 2026年07月10日  arXiv  Global



詳細

主要成果

汎用機械学習原子間ポテンシャル（uMLIP）の信頼性と汎化能力を画期的に向上させる
新たなフレームワーク「Adaptive Multi-Teacher Routing (ATR)」が発表されました。ATR
は、トレーニングプロセス中に信頼性の低い擬似ラベルを積極的に排除することで、シ
ミュレーションの動的な安定性を飛躍的に高めることに成功しています。

技術・臨床詳細

ATRフレームワークは、特に大規模な中低忠実度構造リポジトリから、高忠実度な
r2SCANレベルの擬似ラベルを効率的に抽出することを可能にします。このプロセス
は、複数の「教師」モデルの情報を活用し、その信頼度に基づいてデータポイントをル
ーティングすることで実現されます。信頼性の低いデータポイントはトレーニングから
除外されるため、結果として得られるuMLIPは、より正確で堅牢な原子間相互作用を記
述できます。この手法を事前学習段階に適用することで、分子動力学シミュレーション
において、特に高温や高圧、あるいは相転移を伴う複雑な動的環境下での構造崩壊を防
ぐことが実証されました。これにより、例えば、金属合金の凝固過程や高分子材料のガ
ラス転移など、広範な材料システムにおけるシミュレーションの信頼性が向上します。

背景・業界文脈

uMLIPは、第一原理計算（ab initio）の精度を大規模シミュレーションの効率と結びつ
けることで、材料科学の発見プロセスを加速する強力なツールとして期待されていま
す。しかし、その汎用性を高めるためには、多様な材料システムや物理条件下での信頼
性と汎化能力が不可欠でした。従来のMLIPは、トレーニングデータの品質や範囲に強く
依存し、未知の領域での予測精度やシミュレーションの安定性に課題を抱えることがあ
りました。ATRのような手法は、この「信頼性のギャップ」を埋めるものであり、
uMLIPの実用化をさらに前進させるものです。



今後の展望

ATRフレームワークの導入は、計算材料科学の分野に大きな影響を与えるでしょう。特
に、大規模な材料スクリーニング、材料設計、そしてプロセスの最適化において、より
信頼性の高いシミュレーション結果が期待されます。動的な堅牢性が向上することで、
これまでシミュレーションが困難であった極限条件下での材料挙動の予測が可能とな
り、次世代の航空宇宙材料、エネルギー材料、触媒などの開発が加速されるでしょう。
ATRは、uMLIPがより幅広い科学技術的課題に対応するための重要な基盤技術となる可
能性を秘めています。

元記事: https://arxiv.org/html/2607.09456v1

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2607.09456v1


#35 arXiv論文：自己組織化NCAが単一テンプレートで不
規則メタマテリアルを生成設計、医療・ロボティクスに応
用

概要

arXivプレプリントとして発表された研究は、データ消費型生成AIの限界を克服するた

め、自己組織化ニューラルセルオートマタ（NCA）を用いた不規則メタマテリアルの
生成設計フレームワークを提案しています。NCAフレームワークは、学習された局所
相互作用ルールを通じて複雑なマイクロ構造を動的に成長させ、単一のトレーニング

テンプレートのみで不規則なドメインにも適応可能。このデータ効率が良く汎用的な
アプローチは、再トレーニングなしでマイクロ構造特性を制御し、生体医療インプラ
ントやソフトロボティクスなど、これまで困難だった不規則材料へのアクセスを開き

ます。

公開日 2026年07月17日  arXiv  Global



詳細

主要成果

データ消費型生成AIの課題に対処するため、自己組織化ニューラルセルオートマタ
（NCA）を用いた不規則メタマテリアルの画期的な生成設計フレームワークが提案され
ました。このNCAフレームワークは、わずか単一のトレーニングテンプレートから複雑
なマイクロ構造を動的に成長させ、不規則なドメインにも適応できる高い汎用性とデー
タ効率性を兼ね備えています。

技術・臨床詳細

従来の生成AIモデルは、多様な設計空間を探索するために大量のデータセットを必要と
しますが、不規則な材料、特にメタマテリアルの設計においては、このようなデータは
希少です。本研究のNCAフレームワークは、局所的な相互作用ルールを学習すること
で、初期のランダムな状態から目的のマイクロ構造を自己組織的に生成します。この
「ワンショット生成設計」アプローチは、単一のターゲットテンプレートから学習し、
その後、新しいマイクロ構造を迅速に生成することを可能にします。これにより、モデ
ルを再トレーニングすることなく、生成されたメタマテリアルの機械的、光学的、音響
的特性などのマイクロ構造特性を制御できるようになります。この技術は、特に生体医
療インプラントのカスタム設計や、ソフトロボティクスにおける柔軟で適応性のある構
造物の開発において、これまで扱いにくかった不規則材料の設計に新たな道を開きま
す。

背景・業界文脈

メタマテリアルは、自然界には存在しない特異な特性（例えば、負の屈折率や超軽量構
造）を持つ人工材料であり、その設計には精密な内部構造の制御が不可欠です。不規則
な（disordered）メタマテリアルは、特定の機能性を持つ一方で、その複雑さから設計
が非常に困難でした。AIによる生成設計は、この課題解決の鍵と見なされていますが、
その多くは大量の学習データを前提としています。本研究のアプローチは、このデータ
制約を克服し、希少データ環境下での複雑な材料設計を可能にするという点で、大きな
進歩を意味します。



今後の展望

このデータ効率が良く汎用的なNCA生成設計フレームワークは、材料科学と工学に広範
な影響を与えるでしょう。特に、個々の患者に合わせた生体医療インプラント、環境に
優しい軽量構造体、あるいはより複雑な動きを可能にするソフトロボットの開発が加速
される可能性があります。再トレーニングなしに特性を制御できる能力は、設計から製
造までのサイクルを大幅に短縮し、新しい機能を持つ不規則材料の商業化を促進しま
す。将来的には、このNCAベースのアプローチが、新材料発見におけるデータ効率と適
応性の新たな標準となることが期待されます。

元記事: https://arxiv.org/html/2607.14475v1

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2607.14475v1


#36 CASUS、AI駆動型計算アプローチで貴金属フリー太
陽燃料触媒を発見、水素生成とCO2還元効率を向上

概要

ヘルムホルツ・ツェントルム・ドレスデン・ロスエンドルフ（HZDR）の先端システム
理解センター（CASUS）は、機械学習、量子化学計算、大規模スクリーニングを組み
合わせたAI駆動型計算アプローチを開発し、太陽光を効率的に化学エネルギーに変換

する太陽燃料触媒を発見しました。この手法は貴金属の持続可能なリサイクルとCO2

などの豊富な材料との統合に焦点を当て、実験的検証で水素生成とCO2還元における
触媒性能の向上が確認されました。

公開日 2026年07月10日  TechTrek  ドイツ



詳細

主要成果

ヘルムホルツ・ツェントルム・ドレスデン・ロスエンドルフ（HZDR）の先端システム
理解センター（CASUS）は、AI駆動型計算アプローチを開発し、太陽光を効率的に化学
エネルギーに変換できる次世代の太陽燃料触媒を発見しました。この革新的な手法によ
り、貴金属に依存しない持続可能な触媒材料の探索が加速されます。

技術・臨床詳細

CASUSの研究チームが開発したAI駆動型計算アプローチは、機械学習モデル、高精度の
量子化学計算、および大規模な仮想スクリーニングを統合しています。まず、機械学習
モデルが既存の材料データベースから触媒性能に影響を与えるパターンを学習し、数百
万もの材料候補の中から有望な構造を予測します。次に、量子化学計算がこれらの候補
材料の電子構造や反応メカニズムを原子レベルで詳細に解析し、触媒活性と安定性の正
確な評価を行います。最後に、大規模スクリーニング技術が、選定された候補の効率を
迅速に評価します。このプロセスにより、従来の実験的手法では不可能だった速度と規
模で、貴金属フリーの触媒材料が効率的に特定されました。実験的検証では、このAIが
提案した触媒が、水素生成反応とCO2還元反応の両方において、従来の触媒に比べて顕
著な性能向上を示すことが確認されました。これにより、CO2などの豊富な材料を持続
可能な方法で有用な化学燃料に変換する新たな道が開かれます。

背景・業界文脈

地球温暖化とエネルギー危機は、持続可能なエネルギー源と燃料生産技術の開発を喫緊
の課題としています。太陽光エネルギーは豊富ですが、これを効率的に化学エネルギー
に変換する太陽燃料触媒の開発は、技術的に大きな挑戦です。特に、従来の太陽燃料触
媒の多くは、希少で高価な貴金属（例：プラチナ、ルテニウム）に依存しており、その
普及を妨げています。AIと計算科学を融合することで、より安価で豊富な元素に基づい
た高性能触媒の探索が可能となり、この分野のブレークスルーが期待されています。



今後の展望

CASUSによるAI駆動型太陽燃料触媒の発見は、クリーンエネルギー技術の未来を大きく
左右する可能性を秘めています。貴金属の使用量を削減し、CO2などの豊富な資源を有
効活用できる触媒は、コスト効率の高い水素生産やCO2からの合成燃料製造を可能に
し、エネルギーの持続可能性に大きく貢献します。このアプローチは、太陽燃料触媒だ
けでなく、他のエネルギー変換材料や化学プロセスにおける触媒設計にも応用可能であ
り、研究開発の効率を飛躍的に高めることが期待されます。将来的には、この技術が産
業スケールでの実装に至れば、化石燃料への依存を減らし、カーボンニュートラル社会
の実現に向けた強力な推進力となるでしょう。

元記事: https://www.techtrekusa.com/post/ai-driven-discovery-of-solar-fuel-catalysts-the-future-of-

clean-energy

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.techtrekusa.com/post/ai-driven-discovery-of-solar-fuel-catalysts-the-future-of-clean-energy
https://www.techtrekusa.com/post/ai-driven-discovery-of-solar-fuel-catalysts-the-future-of-clean-energy


#37 CatDT、AI駆動型デジタルツインで自律的な不均一系
触媒発見を実現し、実験データと高精度に一致

概要

CatDT（Catalysis Digital Twin）は、自律的な不均一系触媒発見のための忠実で条件認
識型の触媒シミュレータとして発表されました。これはガス-固体および液体-固体モ
デリングを統合し、効率的な経路発見のためのUniMechや改良されたバリア計算のた

めのメモリ増強型強化学習ループなどの革新技術を活用します。CatDTによる様々なガ
ス-固体ベンチマークでの予測は実験データとよく一致し、新規材料クラスの触媒設計
を加速する可能性を示しています。

公開日 2026年07月10日  Academic Journal  Global



詳細

主要成果

CatDT（Catalysis Digital Twin）が、自律的な不均一系触媒発見を目的とした、忠実度が
高く条件認識型の触媒シミュレータとして発表されました。この革新的なデジタルツイ
ンは、複数のベンチマークにおいて実験データと非常に高い精度で一致する予測能力を
示し、新規触媒材料の設計を大幅に加速する可能性を秘めています。

技術・臨床詳細

CatDTは、ガス-固体および液体-固体界面での触媒反応モデリングをシームレスに統合
することで、複雑な反応環境下での触媒挙動を包括的にシミュレートします。このプラ
ットフォームは、特に効率的な反応経路発見のためのUniMechや、反応エネルギーバリ
ア計算の精度を向上させるためのメモリ増強型強化学習ループといった最先端のAI技術
を組み込んでいます。UniMechは、膨大な反応ネットワークの中から最も有利な経路を
効率的に探索し、強化学習ループは、過去の計算結果から学習することで、より信頼性
の高いバリア計算を可能にします。CatDTは、様々なガス-固体ベンチマークシステム
（例：CO酸化、アンモニア合成）に対して予測を実行し、これらの予測が対応する実
験データと極めて良好な一致を示すことが実証されました。これにより、物理的な実験
を行うことなく、理論的に触媒性能を評価・最適化できる道が開かれます。

背景・業界文脈

不均一系触媒は、化学産業の基盤であり、医薬品、燃料、プラスチック、環境浄化な
ど、あらゆる製品の製造に不可欠です。しかし、新しい高性能触媒の発見は、試行錯誤
と膨大な実験を必要とする、時間とコストのかかるプロセスでした。デジタルツイン技
術、特にAIと機械学習を触媒設計に適用することで、このボトルネックを解消し、発見
プロセスを劇的に加速する可能性が生まれています。CatDTのようなツールは、計算触
媒科学を新たな段階へと引き上げ、より持続可能で効率的な化学プロセスの開発を促進
します。



今後の展望

CatDTのような自律的な触媒発見プラットフォームは、新規材料クラスの触媒設計を加
速する上で極めて重要な役割を果たすでしょう。これは、特定の産業要件（例：低温で
の高効率合成、特定の選択性）に合わせてカスタマイズされた触媒を、これまでにない
速度で開発することを可能にします。将来的には、CatDTが自律走行型ラボと統合され
ることで、完全に自動化された触媒の発見、最適化、スケールアップのワークフローが
実現し、クリーンエネルギー技術、環境触媒、精密化学品生産など、幅広い分野で革新
的な進歩が期待されます。この技術は、化学産業の競争力を強化し、社会の持続可能性
目標達成に貢献する可能性を秘めています。

元記事: https://arxiv.org/html/2606.05050v2

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2606.05050v2


#38 arXiv論文：AI駆動型科学発見に向け、非構造化文献
を知識ベースに変換するフレームワークを提案

概要

arXivプレプリントとして発表された研究は、AI駆動の科学的発見を加速するため、非
構造化された科学文献を統一されたAI対応の科学知識ベースに変換する自律型フレー
ムワークを紹介しています。このフレームワークは、科学出版物を構造化され、意味

的に一貫性があり、出所が保証された知識へと段階的に変換し、AI駆動の推論と逆設
計に適した形にします。電気光学材料への応用では、自律的な文献取得と検証を示
し、構造化された科学知識の不足によるAIの有効性の限界に対処します。

公開日 2026年07月09日  arXiv  Global



詳細

主要成果

AI駆動の科学的発見を劇的に加速するための新しい自律型科学知識生成フレームワーク
が提案されました。このフレームワークは、膨大な量の非構造化された科学文献を、AI
が直接利用できる統一された、意味的に一貫性のある科学知識ベースへと自動的に変換
することを可能にします。

技術・臨床詳細

このフレームワークは、複数の段階を経て科学出版物を処理します。まず、関連する文
献を自律的に取得し、自然言語処理（NLP）とテキストマイニング技術を用いて、記事
から主要な概念、関係性、実験結果などを抽出します。次に、抽出された情報を構造化
された知識表現（例：グラフデータベース、オントロジー）に変換し、各知識要素の出
所（元の論文、セクションなど）を保証します。これにより、AIが知識を利用する際
に、その根拠を追跡できるようになります。さらに、抽出された知識の一貫性と正確性
を検証するメカニズムも組み込まれています。電気光学材料に関する応用事例では、こ
のフレームワークが自律的に文献を検索し、関連情報を抽出し、それを検証すること
で、新しい材料の逆設計に必要な知識を効率的に構築できることが示されました。これ
は、材料特性を予測するためのAIモデルのトレーニングや、特定の機能を持つ材料を設
計する際の推論能力を大幅に向上させます。

背景・業界文脈

現代の科学研究では、毎日膨大な数の論文が発表され、そのすべてを人間が把握するこ
とは不可能です。AIは、この情報過多の課題を解決し、新しい科学的発見を加速する可
能性を秘めていますが、そのためにはAIが理解しやすい「構造化された知識」が必要で
す。しかし、ほとんどの科学文献は非構造化されたテキスト形式であり、AIが直接利用
するには前処理が不可欠でした。この「構造化された科学知識の不足」は、AIの有効性
を制限する主要なボトルネックの一つとなっていました。本フレームワークは、このボ
トルネックを解消し、AIが科学文献から自律的に学習し、新しい知見を生成するための
基盤を提供します。



今後の展望

この自律型科学知識生成フレームワークは、材料科学だけでなく、生物学、化学、物理
学など、幅広い科学分野におけるAI駆動型発見を大きく前進させるでしょう。研究者
は、手作業での文献調査やデータ整理から解放され、より高度な推論や実験設計に集中
できるようになります。将来的には、この知識ベースが「自律走行型ラボ」や「エージ
ェントAI」と統合されることで、人間がほとんど介入しないまま、AIが科学的仮説を立
て、実験を計画し、実行し、新しい知識を発見するサイクルが実現される可能性があり
ます。これは、新薬開発、環境技術、先端材料など、社会が直面する複雑な課題解決に
貢献する強力なツールとなるでしょう。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.09806

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.09806


#39 arXiv論文：新MLポテンシャル「TWIN」が生体分子
シミュレーションでab initio精度に匹敵する転送性を実現

概要

arXivにプレプリントとして発表された研究は、生体分子システム向けに高い転送性を
持つ暗黙的溶媒機械学習ポテンシャル（MLP）「TWIN（Transferable Water Implicit

Network）」を提示しています。TWINはEquivariant Graph Neural Networkを用いてab

initio計算および実験データのみでトレーニングされ、薬物様分子、ペプチド、タンパ
ク質間で高い転送可能性とab initio精度を達成し、これまでのMLベース暗黙的溶媒モ
デルを上回ります。この進歩は、大規模生体分子シミュレーションにおけるMLPの推

論時間制約を解決し、実世界応用をより実用的にします。

公開日 2026年07月12日  arXiv  Global



詳細

主要成果

生体分子システム向けに、ab initio計算に匹敵する精度と高い転送可能性を持つ革新的
な暗黙的溶媒機械学習ポテンシャル（MLP）「TWIN（Transferable Water Implicit
Network）」が開発されました。TWINは、大規模な生体分子シミュレーションの計算
効率と精度を劇的に向上させます。

技術・臨床詳細

TWINは、Equivariant Graph Neural Network（グラフ同変ニューラルネットワーク）と
呼ばれる最先端の深層学習アーキテクチャを活用し、第一原理計算（ab initio）および
実験データのみを用いてトレーニングされました。このトレーニング方法により、
TWINは薬物様分子、ペプチド、タンパク質といった多様な生体分子間で一貫して高い
転送可能性を示します。これは、特定の分子種に特化したモデルを再構築することな
く、異なる生体分子システムに適用できることを意味します。従来のMLベースの暗黙
的溶媒モデルと比較して、TWINは優れた精度を達成し、ab initio計算に非常に近い結果
を提供します。特に、大規模な生体分子シミュレーションでは、溶媒分子を明示的に扱
うと計算コストが膨大になりますが、TWINのような暗黙的溶媒モデルは、この計算オ
ーバーヘッドを大幅に削減します。この進歩は、MLPが抱えていた推論時間の制約を克
服し、実世界での薬物設計、タンパク質構造予測、生体触媒反応の解析など、幅広い生
体分子応用をより実用的にします。

背景・業界文脈

生体分子システム（例：薬物とターゲットタンパク質の相互作用、酵素反応）の正確な
シミュレーションは、医薬品開発、バイオテクノロジー、生命科学研究において極めて
重要です。しかし、水という溶媒環境がこれらの分子の挙動に与える影響は大きく、こ
れを正確にモデル化することは、計算科学における長年の課題でした。第一原理計算は
精度が高いものの、溶媒分子をすべて考慮すると計算負荷が高すぎ、古典分子動力学は
効率的ですが、量子力学的な相互作用を正確に記述できませんでした。MLPは、その精
度と効率を両立させることで、このギャップを埋める存在として期待されています。



今後の展望

TWINのような転送可能で高精度な暗黙的溶媒MLPは、計算生物学、計算化学、そして
製薬産業に革命をもたらす可能性を秘めています。薬物設計においては、リード化合物
の最適化や結合親和性の予測を高速かつ正確に行えるようになり、開発期間とコストの
削減に貢献します。また、複雑なタンパク質のフォールディング挙動やダイナミクスの
理解を深めることで、新たな治療標的の特定や生物学的プロセスの解明にも寄与するで
しょう。TWINは、MLPが生体分子シミュレーションにおいて、より中心的かつ実用的
なツールとなるための重要な基盤を築きました。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.10887

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.10887


#40 AIが化学工学を再構築：反応設計からスマート製造ま
で、クローズドループ自律型ラボでR&Dを加速

40_AIが化学工学を再構築：反応設計からスマート製造まで、クローズドループ自律型ラボで
R&Dを加速

概要

AIは反応設計からスマート製造まで、化学工学を根本的に再構築しています。広範な

化学データセットで事前学習された基盤モデルは、特性予測や新規分子生成に活用さ
れ、AI駆動の提案とロボット合成・テストを組み合わせたクローズドループ自律型ラ
ボは研究開発サイクルを劇的に加速。これにより、膨大な化学ライブラリの仮想スク

リーニングや新しい候補材料の提案が可能となり、イノベーションが促進されます。

公開日 2026年07月11日  EurekAlert!  Global



詳細

主要成果

人工知能（AI）は、化学工学の分野を抜本的に再構築しており、反応設計からスマート
製造に至るまでの全プロセスに変革をもたらしています。特に、AI駆動の自律型ラボの
導入は、研究開発（R&D）サイクルを劇的に加速させる画期的な成果です。

技術・臨床詳細

広範な化学データセットで事前学習された基盤モデルは、分子の特性予測や新規分子の
生成といった複雑なタスクに効果的に適応されています。これらのモデルは、化学物質
の構造と機能の間の深い関係性を学習し、これまで人間では発見が困難だった新しい化
学的洞察を提供します。さらに、AI駆動の提案システムとロボットによる合成・テスト
プラットフォームを組み合わせた「クローズドループ自律型ラボ」は、研究プロセスを
完全に自動化します。AIが有望な分子構造や反応条件を提案し、ロボットがそれを合成
し、分析装置がその性能を評価し、その結果をAIが学習して次の最適化ステップを決定
する、というサイクルを自律的に繰り返します。これにより、膨大な化学ライブラリの
仮想スクリーニングが高速化され、新しい候補材料がこれまでにない速度で提案されま
す。例えば、特定の機能を持つポリマーや触媒の発見にかかる期間が数か月から数年に
短縮される可能性があります。

背景・業界文脈

化学工学は、医薬品、エネルギー材料、プラスチック、電子部品など、現代社会に不可
欠な製品の基盤です。しかし、新製品の開発は、膨大な実験、安全性試験、プロセスの
最適化に多大な時間とリソースを費やす、非常に複雑でコストのかかる作業でした。従
来の試行錯誤によるアプローチでは、イノベーションの速度に限界があり、特に環境規
制や市場競争の激化が進む中で、より効率的な開発手法が求められていました。AIとロ
ボティクスの統合は、この長年の課題に対する強力な解決策を提供します。



今後の展望

AIが化学工学に与える影響は計り知れません。クローズドループ自律型ラボの普及は、
製薬、材料科学、エネルギー分野において、新薬の発見、高性能材料の開発、持続可能
な化学プロセスの設計を加速するでしょう。これにより、開発期間の短縮、R&Dコスト
の削減、そしてこれまで未踏だった化学空間の探索が可能になります。将来的には、AI
が化学プロセスの設計、最適化、製造、品質管理までを一貫して管理する「スマートケ
ミカルプラント」が実現し、産業全体の生産性と競争力が飛躍的に向上することが期待
されます。これは、持続可能な社会の実現に向けた強力な推進力となるでしょう。

元記事: https://www.eurekalert.org/news-releases/1135768

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.eurekalert.org/news-releases/1135768


#41 アルゴンヌ国立研究所、AI駆動ロボティクスで自律的
な科学的発見を推進、「RAPID」ラボで開発サイクルを短
縮

概要

アルゴンヌ国立研究所は、AI駆動ロボティクスを通じて自律的な科学的発見を推進

し、生物学、化学、材料科学の実験を革新することを目指しています。同研究所の
「Robotic Autonomous Platforms for Innovative Discovery (RAPID)」ラボは、AIを統合
して候補材料を提案し、ロボットシステムがそれを合成・テストします。このクロー

ズドループシステムは、材料発見における試行錯誤の遅いサイクルを短縮し、研究の
ブレークスルーを劇的に加速させます。

公開日 2026年07月15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、人工知能（AI）とロボティクスを統合することで、自律的な
科学的発見を推進する画期的な取り組みを進めています。このアプローチは、生物学、
化学、材料科学の分野における実験を根本から革新し、発見サイクルを劇的に加速させ
ることを目的としています。

技術・臨床詳細

アルゴンヌ国立研究所内に設立された「Robotic Autonomous Platforms for Innovative

Discovery (RAPID)」ラボは、AIと最先端のロボット技術を融合させた中核拠点です。こ
のラボでは、AIが過去のデータ、シミュレーション結果、科学的知識を分析し、特定の
機能性を持つ材料の有望な候補を提案します。その後、提案された材料は、自動化され
たロボットシステムによって迅速に合成され、精密な特性評価のために様々なテストが
実施されます。この一連のプロセスはクローズドループで運用され、実験結果はリアル
タイムでAIモデルにフィードバックされ、次の最適化ステップに活用されます。この自
律的な学習・実行サイクルにより、従来の人間主導の試行錯誤プロセスと比較して、材
料発見にかかる時間とコストが大幅に削減されます。例えば、特定の触媒やバッテリー
材料の発見サイクルを数か月から数週間に短縮することが可能です。

背景・業界文脈

科学的発見、特に新材料開発は、膨大な数の可能性の中から最適なものを探索する、時
間と資源を要するプロセスです。従来のラボ作業は、研究者の専門知識と手作業による
実験に大きく依存しており、その速度には限界がありました。AIとロボティクスを組み
合わせた自律型ラボは、このボトルネックを解消し、より複雑な問題に対応できる新た
な科学研究のパラダイムを提供します。この動きは、世界中の主要な研究機関で加速し
ており、科学のフロンティアを拡大するための重要な戦略として位置づけられていま
す。



今後の展望

アルゴンヌ国立研究所のRAPIDラボは、自律的な科学的発見の最前線に立ち、材料科学
分野に計り知れない影響を与えるでしょう。この技術は、新薬開発、エネルギー貯蔵材
料、量子コンピューティングに必要な特殊材料、環境技術など、社会の主要な課題を解
決するためのブレークスルーを加速させます。将来的には、このような自律型ラボが標
準となり、科学者がより高度な仮説構築や理論的探求に集中できる環境が整備されるこ
とが期待されます。これにより、これまで不可能だった発見が実現され、科学技術イノ
ベーションの新たな時代が到来するでしょう。

元記事: https://www.anl.gov/article/inside-argonnes-push-toward-autonomous-scientific-discovery

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.anl.gov/article/inside-argonnes-push-toward-autonomous-scientific-discovery


#42 ACS Publications、自律走行型顕微鏡（SDM）の進
化をレビュー：ナノスケール研究の加速と合成統合への展
望

概要

本論文は、AIと機械学習を統合して自動化システムから完全に自律的なシステムへと

移行する自律走行型顕微鏡（SDM）の進化をレビューしています。SDMは、データ取
得、分析、実験制御のループを閉じることで、特にナノスケールの現象や構造に関す
る科学研究を加速。SDMと自律合成システムを統合することで、特性評価と合成を連

携させる分散型ネットワーク実験エコシステムの可能性を開き、新材料の発見と実現
を加速します。

公開日 2026年07月15日  Accounts of Chemical Research - ACS Publications  アメリカ



詳細

主要成果

自律走行型顕微鏡（Self-Driving Microscopy, SDM）の進化がレビューされ、AIと機械学
習の統合により、単なる自動化されたシステムから、データ取得、分析、実験制御を自
律的に行う完全な閉ループシステムへと移行していることが強調されました。この進歩
は、ナノスケールでの科学研究を劇的に加速させます。

技術・臨床詳細

SDMは、AIアルゴリズムを用いて、顕微鏡によるデータ取得（例：スキャンパスの最適
化、対象領域の選択）、リアルタイム分析（例：画像認識、パターン検出）、そしてそ
の結果に基づく実験条件の動的な調整を自律的に実行します。これにより、研究者は手
動での介入を最小限に抑えつつ、より効率的かつ正確にナノスケールの現象や材料特性
を探索できるようになります。例えば、特定のナノ構造の形成メカニズムを解明するた
めに、AIが顕微鏡のスキャンパラメーターを調整し、最適な画像データを取得し、その
場で解析して次の観察ポイントを決定するといったことが可能です。この閉ループ制御
により、従来の顕微鏡操作で必要だった時間と労力が大幅に削減され、研究のボトルネ
ックが解消されます。さらに、本レビューでは、SDMを自律合成システムと統合するこ
との可能性についても議論されており、これにより材料の特性評価と合成が密接に連携
した分散型ネットワーク実験エコシステムが実現され、新材料の発見から実用化までの
プロセスが加速されます。

背景・業界文脈

材料科学、特にナノテクノロジー分野では、材料の構造と特性の相関関係をナノスケー
ルで理解することが極めて重要です。しかし、従来の走査型プローブ顕微鏡（SPM）な
どの高分解能顕微鏡は、熟練したオペレーターによる繊細な操作と膨大なデータの手動
解析を必要とし、研究速度の限界となっていました。AIと機械学習の進歩は、この課題
を解決し、顕微鏡が自律的に学習・探索・最適化を行う「自律走行型」へと進化する道
を開きました。これは、基礎科学から産業応用まで、幅広い分野でのブレークスルーを
可能にします。



今後の展望

自律走行型顕微鏡（SDM）の進化は、ナノ材料研究のフロンティアを拡大し続けるでし
ょう。特に、量子材料、触媒、ナノエレクトロニクス、生物医学材料など、微細構造が
機能に決定的な影響を与える分野での応用が期待されます。SDMと自律合成システムの
統合は、AI駆動型材料発見の究極の目標の一つであり、これにより「自律走行型ラボ」
の実現がさらに加速されます。このエコシステムは、新しい機能性材料の設計、最適
化、製造をシームレスにつなぎ、科学的発見のペースを飛躍的に高めることで、社会が
直面するエネルギー、環境、医療といった主要な課題解決に貢献すると予測されます。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.accounts.6c00273

収集日: 2026年07月17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.accounts.6c00273


#43 トロント大学、AI自律ラボでInconel 625を超える3D
プリント可能金属合金6種を数週間で発見、航空宇宙・製
造業向け

概要

トロント大学Acceleration Consortiumの研究者らは、AI駆動型自律走行ラボを用い
て、極限条件下でも強度を維持する新しい3Dプリント可能な金属合金を6種類発見し

ました。このアクティブラーニングアプローチは、コンピューターモデリング、機械
学習、ロボット支援製造を組み合わせ、有望な合金組成を迅速に特定。わずか数週間

でInconel 625を酸化抵抗性で上回るものを含む新合金が見つかり、複雑な材料のクロ
ーズドループ発見の有効性が実証されました。

公開日 2026年07月16日  Acceleration Consortium - University of Toronto / U of T Engineering

News  カナダ



詳細

主要成果

トロント大学Acceleration Consortiumの研究チームは、AI駆動型自律走行ラボ（SDL）
を活用し、極限環境下でも優れた強度を維持する画期的な3Dプリント可能な金属合金を
6種類発見しました。この成果は、複雑な新材料の発見サイクルを従来の数年単位から
数週間単位へと劇的に短縮する可能性を示しています。

技術・臨床詳細

この発見は、「アクティブラーニング」アプローチによって実現されました。研究チー
ムは、まずコンピューターモデリングと機械学習アルゴリズムを用いて、数百万に及ぶ
可能性のある合金組成の中から最も有望な候補を予測しました。次に、ロボット支援に
よる製造システム（例えば、3Dプリンター）がこれらの候補合金を迅速に合成・製造
し、続いて自動化されたテストシステムが、高温耐性や酸化抵抗性などの特性を評価し
ました。この評価結果はリアルタイムでAIモデルにフィードバックされ、AIは学習を重
ねて次の最適化された合金組成を提案するというクローズドループの反復サイクルが実
行されました。この効率的なプロセスにより、わずか数週間という短期間で6種類の新
しい金属合金が特定されました。特筆すべきは、これらの新合金の中には、航空宇宙産
業で広く使用されている高性能合金Inconel 625を、酸化抵抗性において上回るものも含
まれていた点です。これは、AIと自律型ラボが複雑な材料システムの探索において極め
て有効であることを明確に示しています。

背景・業界文脈

航空宇宙、防衛、高度製造業といった分野では、軽量でありながら極限環境（高温、高
圧、腐食性雰囲気）に耐えうる高性能材料への需要が絶えず高まっています。特に、複
雑な形状の部品を効率的に製造できる3Dプリンティング技術の進化は、新しい合金開発
の可能性を広げていますが、その一方で、最適な合金組成を発見するプロセスは依然と
して大きなボトルネックでした。従来の合金開発は、膨大な実験と試行錯誤に依存して
おり、通常、新しい合金の実用化には10年から20年を要していました。AI駆動型自律走
行ラボは、このボトルネックを解消し、より迅速なイノベーションを可能にするための
画期的な解決策として期待されています。



今後の展望

トロント大学の研究成果は、金属合金開発の未来を大きく変える可能性を秘めていま
す。このAI駆動型アクティブラーニングアプローチは、航空宇宙産業における次世代エ
ンジン部品や軽量構造、自動車産業における高性能コンポーネント、さらには原子力産
業における耐熱材料など、幅広い分野で高性能3Dプリント可能材料の発見を加速するで
しょう。開発期間の劇的な短縮は、企業にとっての競争優位性をもたらし、新製品の市
場投入を加速させます。将来的には、このような自律型ラボが、材料科学研究の標準と
なり、これまで不可能だった材料の設計と発見を可能にすることで、産業全体のイノベ
ーションを推進することが期待されます。

元記事: https://acceleration.utoronto.ca/news/self-driving-lab-leverages-ai-to-develop-tough-new-3d-

printable-metal-alloys-for-aerospace-and-advanced-manufacturing

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://acceleration.utoronto.ca/news/self-driving-lab-leverages-ai-to-develop-tough-new-3d-printable-metal-alloys-for-aerospace-and-advanced-manufacturing
https://acceleration.utoronto.ca/news/self-driving-lab-leverages-ai-to-develop-tough-new-3d-printable-metal-alloys-for-aerospace-and-advanced-manufacturing


#44 NVIDIAと日本の主要パートナー、Nemotron活用で
AIモデルと材料R&DのエージェントAIワークフローを加
速

44_NVIDIAと日本の主要パートナー、Nemotron活用でAIモデルと材料R&DのエージェントAI

ワ

概要

NVIDIAは、ENEOSホールディングスや東京理科大学を含む日本の企業・研究機関が、
NVIDIA Nemotronオープンモデルを活用してローカライズされたAIアプリケーション

を開発していることを発表しました。特にENEOSホールディングスは、Nemotronと
AI-Q Blueprint、ALCHEMI NIMマイクロサービスを用いてエネルギー・材料R&D向け
エージェントAIワークフローを進化させ、液浸冷却流体や先進触媒などの材料探索を

加速しています。この取り組みは、日本のオープンAIエコシステム育成とイノベーシ
ョン促進を目的としています。

公開日 2026年07月15日  Quiver Quantitative  日本



詳細

主要成果

NVIDIAは、ENEOSホールディングス、東京理科大学をはじめとする日本の主要な企
業・研究機関が、同社のオープンモデル「NVIDIA Nemotron」を活用して、ローカライ
ズされたAIモデルおよびアプリケーションの開発を進めていることを発表しました。こ
の協業は、特にエネルギー・材料R&D分野におけるエージェントAIワークフローの革新
を加速するものです。

技術・臨床詳細

NVIDIA Nemotronは、高性能な大規模言語モデル（LLM）と推論フレームワークを提供
し、パートナー企業がこれを基盤として特定の用途に特化したAIモデルを開発すること
を可能にします。ENEOSホールディングスは、Nemotronと、NVIDIA AI-Q Blueprint、
ALCHEMI NIMマイクロサービスを組み合わせることで、エネルギーおよび材料R&Dの
エージェントAIワークフローを構築・進化させています。このエージェントAIは、材料
探索プロセスを自動化し、液浸冷却流体や先進触媒といった次世代材料の発見を加速す
るために設計されています。具体的には、AIが膨大な実験データやシミュレーションデ
ータから学習し、新しい材料の組成や製造プロセスを提案。ロボットシステムがそれを
検証し、得られた結果をAIにフィードバックするというクローズドループの探索サイク
ルを効率的に実行します。東京理科大学も、Nemotronを活用してAI駆動型触媒設計の
さらなる進化に取り組んでいます。

背景・業界文脈

日本は、製造業における豊富な現場データと、半導体を含む計算資源のサプライチェー
ンにおいて強みを持っています。政府の第二次AI基本計画でも、AIを製造業、サービス
業、インフラストラクチャーに組み込み、経済成長を加速させる「AIトランスフォーメ
ーション（AX）」が推進されています。NVIDIAと日本のパートナーシップは、この国
家戦略と合致し、国内のAI開発能力を強化し、エネルギー効率の向上や新素材開発にお
ける国際競争力を高める上で重要な意味を持ちます。特に、エージェントAIは、複雑な
科学的発見プロセスを自律化する鍵として注目されています。



今後の展望

NVIDIA Nemotronと日本のパートナーによるこの連携は、日本のオープンAIエコシステ
ムを大きく育成し、産業全体の生産性とイノベーションを促進するでしょう。液浸冷却
流体のような高効率冷却技術はデータセンターのエネルギー消費削減に貢献し、先進触
媒は化学産業の効率化と環境負荷低減に寄与します。これらのAI駆動型材料探索の進展
は、日本の技術的リーダーシップを強化し、グローバルな環境・エネルギー問題の解決
に貢献する可能性を秘めています。将来的には、エージェントAIがさらに多くの科学的
発見プロセスを自律化し、研究開発のパラダイムシフトを加速させることが期待されま
す。

元記事:

https://www.quiverquant.com/news/NVIDIA+and+Japanese+Partners+Adopt+Nemotron+to+Develop+Locali

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.quiverquant.com/news/NVIDIA+and+Japanese+Partners+Adopt+Nemotron+to+Develop+Localized+AI+Models+and+Applications


#45 D-Wave、超伝導ゲートモデル量子コンピューティン
グプラットフォームを発表、量子化学・材料科学を加速へ

概要

D-Waveは、アニーリングシステムを補完するゲートモデル量子コンピューティングプ
ラットフォームの開発を発表しました。超伝導アーキテクチャに基づくこの技術は、
ネイティブなエラー検出機能を備え、高忠実度かつ高速な動作を実現するよう設計さ

れています。ユースケースには、量子化学、分子R&D、材料科学、触媒設計、高度な
材料シミュレーションが含まれ、フォールトトレランス達成に向けたロードマップが
策定されています。

公開日 2026年07月16日  D-Wave  カナダ



詳細

主要成果

量子コンピューティングのパイオニアであるD-Waveは、同社のアニーリングシステム
を補完する、革新的なゲートモデル量子コンピューティングプラットフォームの開発を
進めていることを発表しました。このプラットフォームは、解決可能な複雑な問題の範
囲を大幅に拡大することを目指しています。

技術・臨床詳細

D-Waveの新しいゲートモデルプラットフォームは、超伝導アーキテクチャに基づいて
設計されており、ネイティブなエラー検出機能を統合することで、高忠実度かつ高速な
量子演算を実現します。これは、従来の量子コンピューターが抱えるノイズとエラーの
問題に対処するための重要な進化です。ゲートモデル量子コンピューティングは、アニ
ーリングシステムとは異なる計算アプローチを採用しており、より汎用的な量子アルゴ
リズムの実装を可能にします。このプラットフォームのユースケースとしては、量子化
学計算（例：分子の電子状態の精密解析）、分子R&D（例：新薬候補の設計）、材料科
学（例：新規特性を持つ材料の設計）、触媒設計、および高度な材料シミュレーション
が挙げられます。D-Waveは、フォールトトレラントな量子コンピューティングの実現
を最終目標としており、これを達成するための明確なロードマップを策定しています。
初期のプロトタイプは、限られた数の量子ビットで優れたコヒーレンス時間とゲート忠
実度を示しており、将来的な拡張性を示唆しています。

背景・業界文脈

量子コンピューティングは、既存のスーパーコンピューターでは解決が困難な特定の計
算問題を、指数関数的な速度で解決する可能性を秘めています。特に、分子や材料の挙
動を量子力学的にシミュレートする能力は、化学、材料科学、製薬といった分野に革命
をもたらすことが期待されています。D-Waveはこれまで量子アニーリングに特化して
きましたが、ゲートモデルへの参入は、より広範な量子アルゴリズムとアプリケーショ
ンに対応するための戦略的な転換点となります。これにより、D-Waveは多様なユーザ
ーニーズに応え、量子コンピューティングの産業応用をさらに推進する立場を確立しま
す。



今後の展望

D-Waveのゲートモデル量子コンピューティングプラットフォームは、量子化学および
材料科学における研究開発を加速する強力なツールとなるでしょう。高忠実度かつエラ
ー検出機能を備えたシステムは、より正確な分子シミュレーションを可能にし、新薬の
発見、革新的な材料の設計、効率的な触媒の開発に貢献します。フォールトトレランス
の達成に向けたロードマップは、最終的に大規模で信頼性の高い量子コンピューターの
実現を目指しており、これにより、現在では想像もつかないような科学的ブレークスル
ーや産業的イノベーションが生まれることが期待されます。D-Waveのこの動きは、量
子コンピューティング業界全体の競争と技術革新を刺激するでしょう。

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

computing/

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

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


#46 オタワ大学、光で300以上の量子プロセスを再現する
フォトニックシミュレータを開発、量子材料プロトタイピ
ングを加速

概要

オタワ大学とNexus for Quantum Technologies Instituteの研究者らは、光を用いて300

以上の異なる量子プロセスを実行できる画期的なフォトニックシミュレータを開発し
ました。このプラットフォームは、従来の電子機器に頼ることなく複雑な材料挙動を
モデル化する新しい方法を提供し、ソフトウェアアップデートで実験を再構成できま

す。複雑な幾何学的形状での粒子運動のシミュレーションを可能にし、高度な量子材
料や将来の技術のプロトタイピングに関する洞察を提供します。

公開日 2026年07月15日  Quantum Zeitgeist  カナダ



詳細

主要成果

オタワ大学とNexus for Quantum Technologies Instituteの研究者らは、光を用いて300以
上の異なる量子プロセスを忠実にシミュレートできる、世界最先端のフォトニックシミ
ュレータを開発しました。この技術は、量子材料と次世代技術のプロトタイピングに画
期的な進歩をもたらします。

技術・臨床詳細

このフォトニックシミュレータは、光子の量子状態を操作・測定することで、複雑な量
子現象を再現します。従来の電子回路に基づく量子シミュレータとは異なり、このプラ
ットフォームは光を利用するため、より高いコヒーレンス時間と、外部ノイズに対する
堅牢性を実現できます。最も注目すべきは、ソフトウェアアップデートによって物理的
なハードウェアを変更することなく実験設定を再構成できる柔軟性です。これにより、
研究者は多岐にわたる材料特性や量子力学的相互作用を迅速に探索できます。このシス
テムは、複雑な幾何学的形状における粒子運動、例えば、新しい超伝導体やトポロジカ
ル材料における電子の振る舞いを高精度でシミュレートすることを可能にします。これ
により、量子材料の設計原則の理解を深め、将来の量子デバイス（例：量子センサー、
量子コンピューター）のプロトタイピングにおける重要な洞察を提供します。

背景・業界文脈

量子材料科学は、超伝導、量子ホール効果、トポロジカル相といった、これまでにない
機能を持つ材料の発見に焦点を当てています。しかし、これらの材料の量子力学的挙動
は極めて複雑であり、従来の計算手法や実験手法では完全に理解することが困難でし
た。量子シミュレータは、このような複雑な問題を解明するための強力なツールとして
期待されており、特に、光ベースのフォトニック量子技術は、その高いスケーラビリテ
ィとノイズ耐性から大きな注目を集めています。オタワ大学の成果は、この分野におけ
る世界的なリーダーシップを確立するものです。



今後の展望

オタワ大学のフォトニックシミュレータは、量子材料の設計と発見のプロセスを劇的に
加速させるでしょう。300以上の量子プロセスを再現できる能力は、未知の量子相の探
索や、より複雑な量子現象の理解を可能にします。この技術は、次世代の高性能量子セ
ンサー、量子通信システム、そして最終的には実用的なフォールトトレラント量子コン
ピューターの開発に不可欠な基礎研究を推進します。ハードウェアの再構成なしにソフ
トウェアで実験をカスタマイズできる柔軟性は、研究の効率性を大幅に向上させ、科学
的発見のペースを飛躍的に高めることが期待されます。これは、量子技術が社会に与え
る影響を拡大するための重要なステップとなるでしょう。

元記事: https://quantumzeitgeist.com/uottawa-photonic-simulator-runs-university-ottawas/

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://quantumzeitgeist.com/uottawa-photonic-simulator-runs-university-ottawas/


#47 GPUMD 4.0、機械学習ポテンシャル統合で汎用材料
シミュレーションの高性能を実現

概要

高性能分子動力学パッケージGPUMD 4.0が、ニューロエボリューションポテンシャル
（NEP）フレームワークに基づく先進的な機械学習ポテンシャル（MLP）を統合して
リリースされました。GPUMD 4.0は、高効率な原子シミュレーションと正確なMLPを

提供し、幅広い材料シミュレーションに対応します。本記事では、その開発経緯、理
論的基礎、サポートされるインテグレータ、計算可能な物理特性、および多様な応用
例をレビューし、計算化学、物理学、材料科学におけるその有用性を強調していま

す。

公開日 2026年07月11日  Materials Genome Engineering Advances  Global



詳細

主要成果

高性能分子動力学（MD）パッケージGPUMD 4.0が、ニューロエボリューションポテン
シャル（NEP）フレームワークに基づく先進的な機械学習ポテンシャル（MLP）を統合
して公開されました。GPUMD 4.0は、高効率な原子シミュレーションと優れた精度を持
つMLPを組み合わせることで、多様な材料シミュレーションに新たな標準を確立しま
す。

技術・臨床詳細

GPUMD 4.0は、GPUを活用した並列計算能力を最大限に引き出す設計により、従来の
CPUベースのMDシミュレーターと比較して、桁違いに高速な計算を実現します。特
に、NEPフレームワークに基づくMLPの統合は、その核となる特徴です。NEPは、第一
原理計算（ab initio）の精度を維持しつつ、古典分子動力学の計算効率を達成するため
に設計されたポテンシャルモデルです。GPUMD 4.0は、様々なインテグレータ（例：
NVE、NVT、NPTアンサンブル）をサポートし、幅広い物理特性（例：熱伝導率、弾性
定数、拡散係数）の計算を可能にします。これにより、研究者は金属、半導体、セラミ
ックス、ポリマー、生体分子など、多種多様な材料システムの挙動を原子レベルで高精
度にシミュレートできます。例えば、複雑な合金の相変態や欠陥挙動、熱電材料の性能
最適化など、従来のMDでは困難だった課題にも対応可能です。

背景・業界文脈

材料科学分野では、新しい機能性材料の設計と開発のために、原子レベルでの材料挙動
の理解が不可欠です。MDシミュレーションは、この理解を深める強力なツールです
が、従来の原子間ポテンシャル（例：経験的ポテンシャル）は精度に限界があり、第一
原理計算は計算コストが高すぎるという課題がありました。MLPの登場は、このトレー
ドオフを解消し、精度と効率を両立させることで、計算材料科学に革命をもたらしまし
た。GPUMDのような高性能なMDパッケージがMLPを統合することは、この革新をさら
に加速し、より多くの研究者が先端シミュレーション技術を利用できるようになること
を意味します。



今後の展望

GPUMD 4.0は、計算化学、物理学、材料科学の研究者に新たな強力なツールを提供しま
す。その高性能とMLP統合は、次世代バッテリー材料、触媒、高性能構造材料、半導体
デバイスなど、多岐にわたる先端材料の開発を加速するでしょう。特に、GPUの進化と
NEPのようなMLP技術の成熟は、シミュレーション可能なシステムサイズと時間スケー
ルを飛躍的に拡大させ、より現実的で複雑な材料システムの挙動予測を可能にします。
これにより、新製品の市場投入期間の短縮と開発コストの削減に貢献し、産業界全体の
イノベーションを推進する基盤となることが期待されます。

元記事: https://materialsmodeling.org/publications/2025-GPUMD-4.0-A-high-performance-molecular-

dynamics-package-for-versatile-materials-simulations-with-machine-learned-potentials/

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://materialsmodeling.org/publications/2025-GPUMD-4.0-A-high-performance-molecular-dynamics-package-for-versatile-materials-simulations-with-machine-learned-potentials/
https://materialsmodeling.org/publications/2025-GPUMD-4.0-A-high-performance-molecular-dynamics-package-for-versatile-materials-simulations-with-machine-learned-potentials/


#48 OSTI.GOV：AIと自律型ラボで金属有機構造体
（MOF）発見を革新、合成から評価までを効率化

概要

本展望は、AIと自動化されたハイスループット（HT）技術を統合することで、金属有
機構造体（MOF）の発見プロセスを革新するAIの役割を強調しています。自律走行型
ラボが大規模言語モデルと組み合わされることで、MOF研究がどのように変革され、

特定の用途向けに材料が設計、効率的に合成、特性評価、評価されるようになるかを
論じています。目標は、AIを活用して迅速かつターゲットを絞った発見を実現する未
来のMOFラボラトリーを創造することです。

公開日 2026年07月15日  OSTI.GOV  アメリカ



詳細

主要成果

金属有機構造体（MOF）の発見プロセスにおいて、人工知能（AI）と自動化されたハイ
スループット（HT）技術を統合する革新的なアプローチが提案されました。これによ
り、MOFの設計から合成、特性評価、評価までのサイクルが劇的に効率化され、特定の
用途に最適化された材料の迅速な発見が可能になります。

技術・臨床詳細

本展望では、自律走行型ラボ（SDL）と大規模言語モデル（LLM）の組み合わせが、
MOF研究をどのように変革するかを詳述しています。LLMは、膨大な科学文献やデータ
ベースからMOFの合成条件や構造-機能関係に関する知識を抽出し、新しいMOFの設計
候補を提案する「思考」の中核となります。一方、SDLは、AIが提案した候補材料を自
動的に合成し、X線回折、吸着試験、触媒性能評価などのハイスループットな特性評価
を自律的に実行します。このクローズドループシステムにより、AIは実験結果から学習
し、次の最適化サイクルを計画・実行することで、従来の人間主導の試行錯誤プロセス
と比較して、MOFの発見速度を大幅に向上させます。例えば、CO2捕捉、水素貯蔵、触
媒反応といった特定の機能を持つMOFを、これまでよりはるかに短期間で特定・最適化
することが可能になります。

背景・業界文脈

MOFは、その高い多孔性、調整可能な細孔構造、多様な組成により、ガス貯蔵・分離、
触媒、センサー、薬物送達など、幅広い応用が期待される次世代材料です。しかし、そ
の膨大な組み合わせ（金属ノードと有機リンカーの多様性）のため、最適なMOFを実験
的に発見することは極めて困難で、時間とコストがかかるボトルネックとなっていまし
た。AIと自動化技術の進歩は、この探索空間を効率的にナビゲートし、MOF発見の加速
に不可欠なツールとして浮上しています。



今後の展望

AIと自律型ラボが統合されたMOFラボラトリーの創造は、MOF研究のパラダイムシフト
を意味します。これにより、研究者はより多くの時間を、AIが提供する深い洞察と複雑
な問題解決に費やすことができるようになります。将来的に、このAI駆動型アプローチ
は、迅速かつターゲットを絞った発見を可能にし、新エネルギー材料、環境技術、精密
化学品生産など、社会が直面する主要な課題解決に貢献するでしょう。MOFの商業化を
加速し、産業界に新たな価値をもたらす上で、この技術は極めて重要な役割を果たすと
期待されています。

元記事: https://www.osti.gov/servlets/purl/3370420

収集日: 2026年07月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.osti.gov/servlets/purl/3370420

