
マテリアルインフォマティクス Weekly Intelligence Report | 2026-07-25 | Page 1

マテリアルインフォマティクス
Weekly Intelligence Report
2026-07-25 | 38件 | 8カ国
troy-technical.jp

今週のキーワード

AI材料発見
グローバル連携と自動化が加速

38
件

記事数

8
カ国

対象国

26
億ドル

CuspAI評価額

3,000
倍

量子計算高速化

今週の全38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 GSDSで電解質設計 学術論文
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○

Generative
AIがアルカリ金属バッテリー向け電解質をde
novo設計し、材料発見を劇的に加速。

#02 MatterChatで材料LLM 学術論文
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
材料科学向けLLM「MatterChat」が原子構造と自然言
語推論を統合し、材料発見・設計を効率化。

#03
CuspAI材料ファウン
ドリ

企業戦略
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

●

CuspAIがNVIDIA等30社超とAI材料発見ネットワー
クを設立、半導体・エネルギー分野のイノベーション
加速。

#04 ML力場の厳格評価 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
汎用ML力場の厳格評価で、実用化にはシステム固有の
ファインチューニングが不可欠と判明。

#05
MLで電子構造モデリン
グ

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
新規ML手法が外部ポテンシャルから電子構造・原子特
性を高速モデリングし、量子化学計算を加速。

#06
MLIPの精度と安定性向
上

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
パウリ電荷組み込みMLIPで、高温高圧下での材料シミ
ュレーション精度と安定性が向上。

#07
バンドギャップ予測向
上

学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●●

○
半導体・絶縁体の機能的分類とXGBoostで、電子バン
ドギャップ予測精度が大幅向上。

#08
ALでMLFFファインチ
ューン

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
アクティブラーニングにより、MACE-MP-0基盤MLFF
が少ないデータで高精度を達成、計算コストを削減。

#09 AM部品の欠陥最適化 学術論文
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
決定木LSBoost MLが積層造形部品の欠陥を最適化し
、製造再現性と品質管理を改善。

#10
AIが生体材料設計を革
新

解説記事
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
AIが生体材料設計の特性予測、逆設計、製造最適化で
従来の限界を突破、組織工学を加速。

#11
HEAの秩序転移と剛性
解明

学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
MLIPシミュレーションで高エントロピー合金の秩序-
無秩序転移と剛性特性を解明、耐熱材料設計に貢献。

#12 AIポリマー発見PF開発 大学発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
ノートルダム大学がAIポリマー発見プラットフォーム
を開発、データ不足を克服し新素材探索を加速。

#13
逆材料設計ベンチマー
ク

大学発表
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
ジョンズホプキンス大学らがAI「逆材料設計」の性能
評価ベンチマーク「AtomBench」を開発。

#14 PolymRize提供開始 製品紹介
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
MatmerizeがAI駆動型ポリマー設計プラットフォーム
「PolymRize」を提供開始、材料探索を加速。

#15
欧州AI材料エコシステ
ム

市場概観
●●○○

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●○○

○
World Fundが欧州のAI材料発見エコシステムを分析
、DeepMind等のAIモデルが新素材開発を加速。

#16 ペロブスカイト逆設計 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

LLMエージェントと化学DSLでペロブスカイト酸化物
の「逆設計」フレームワーク「ORCHESTRA」を提案
。
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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

#17 Fire Opalで量子計算 製品発表
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○

Q-CTRLが量子シミュレーター「Fire Opal」を発表、
材料科学の量子問題を古典計算機の3,000倍高速で解
決。

#18 PyXtal_FF開発 大学発表
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
UNCCがMLIP生成ツール「PyXtal_FF」を開発、原子
シミュレーションの計算コストを大幅削減。

#19 ORRラテラル相互作用 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
MITがMLIPで高エントロピー合金のORRにおけるラテ
ラル相互作用の重要性を解明、触媒設計に貢献。

#20
AI駆動型電解質レビュ
ー

解説記事
●●●○

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
中国の研究者がAI駆動型電解質化学をレビュー、リチ
ウムイオン電池の電解質設計を革新。

#21 CuspAI資金調達 企業戦略
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

●
CuspAIが4.5億ドル調達、評価額26億ドルでAI材料フ
ァウンドリを始動、半導体・エネルギー分野を加速。

#22 LLNL電池電解質設計 大学発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
LLNLがAIと分子シミュレーションでナトリウム・リ
チウムイオン電池の電解質設計に新知見、性能向上。

#23
東北大クローズドルー
プ

大学発表
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●

東北大学がAI・自動実験統合型クローズドループシス
テムを発表、クリーンエネルギー材料開発を劇的に加
速。

#24 Schrödinger収益増 企業戦略
●●○○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●○

○
●●○○

○

Schrödingerが収益46%増と初のプラットフォーム契
約を獲得、AIバイオテックとしての戦略的転換が結実
。

#25
SIBs材料・界面レビュ
ー

解説記事
●●●○

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
中国の研究者がナトリウムイオン電池の電解質・電極
材料をレビュー、AI活用で合理的な設計を推進。

#26
DNAオリガミAIプラッ
ト

大学発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
デューク大学がDOE資金でDNAオリガミ活用AIプラッ
トフォームを開発、エネルギー材料発見を加速。

#27 WS2プラズマシミュ 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●●

○

Meta FAIRらがUMAモデルのファインチューニングで
WS2酸素プラズマ相互作用を高精度シミュレーション
。

#28 LLMで触媒作用解明 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
UC BerkeleyらがLLMを触媒作用の基礎原理解明に活
用、データ標準化と仮説生成で開発を加速。

#29 耐熱材料AIプラット 大学発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○

フロリダ大学がDOE助成金でAI駆動型プラットフォー
ムを開発、航空宇宙・エネルギー向け耐熱材料発見を
加速。

#30 AI品質管理で生産効率 解説記事
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
AI品質管理でポリマー企業の生産効率と製品一貫性を
向上可能と提言。

#31
PSC逆設計フレームワ
ーク

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
中国の研究者が深層生成モデリングとAIでペロブスカ
イト太陽電池の「逆設計」フレームワークを開発。

#32 量子問題を古典計算で 大学発表
●●●●

●
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

○
●●○○

○
テンソルネットワークと古典計算機で量子コンピュー
ター級の量子物理学問題を解決。

#33 CuspAI CSO就任 企業戦略
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

●

インペリアル・カレッジ・ロンドン教授がAI材料企業
CuspAIのCSOに就任、科学的リーダーシップを強化
。

#34 LBNL AI加速フレーム 大学発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
LBNLがAI加速フレームワークを確立、極限環境向け
複雑濃縮合金の最適化を推進。

#35 量子PCで量子技術設計 学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○

ドイツの研究者が量子コンピュータで量子技術を設計
するフレームワークを開発、ESRハミルトニアンをシ
ミュレート。

#36 光・物質シミュ拡張 大学発表
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○

シンガポール両大学が光・物質相互作用シミュレーシ
ョンツールを拡張、次世代フォトニック・量子デバイ
ス設計を加速。

#37 高Tgポリマー加工条件 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
MITが加工条件を考慮した高Tgポリマーのインフォマ
ティクスモデリングで予測精度を向上。

#38
AIロボットラボPoLAR
IS

大学発表
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
シカゴ大学とArgonne国立研究所がAIロボットラボ「
PoLARIS」を設立、ポリマー研究を加速。

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

❶ AI材料発見のグローバル競争、貴社は傍観者で良いのか？
CuspAIがNVIDIA、Meta、Samsung、東京エレクトロンを含む30社超とAI材料発見ネットワークを設立し、評価額26億
ドルに達しました。この動きは、AIによる材料開発のプラットフォーム化とグローバル連携が本格化したことを示します
。日本の材料・製造業は、この波に乗り遅れていないか、自社のR&D;戦略を再評価すべきです。

❷ 日本発のAI自動実験システムは、貴社のR&D;をどう変革するか？
東北大学がAI・自動実験統合型クローズドループシステムを発表し、クリーンエネルギー材料開発を劇的に加速する可能
性を示しました。これは、材料設計から合成、評価、最適化までをAIが自律的に行う未来のラボの姿です。日本のR&D;
部門は、この国産技術をいかに自社に取り込み、開発サイクルを短縮できるか、具体的な検討が急務です。

❸ LLMは材料設計の「常識」を覆すか？貴社の設計前提は大丈夫か？
MatterChatがLLMに原子構造と自然言語推論を統合し、多様な材料タスクを統一的に処理可能にしました。また、LLMエ
ージェントが化学DSLでペロブスカイト酸化物を逆設計するフレームワークも提案されています。これは、材料設計者が
自然言語で目標を指示し、AIが最適な構造を提案する未来を示唆します。貴社の材料設計プロセスは、このパラダイムシ
フトに対応できるでしょうか？

日本企業にとっての「機会 vs 脅威」

日本企業にとっての「機会 vs 脅威」マトリクス

機会大・脅威小 機会大・脅威大

影響小（参考） 脅威大・機会小

←
 機

会
 →

← 脅威 →

CuspAI東北大AL

MatterChat
PolymRizePoLARIS 電池AI

AI品管

量子古典

項目 象限 ↑ 機会 ↓ 脅威

● CuspAI 注意 AI材料開発加速 グローバル競争激化

● 東北大AL 機会大 国産AIラボ活用 —

● MatterChat 機会大 LLM設計高度化 —

● PolymRize 注意 ポリマー開発効率化 導入遅れで競争力低下

● PoLARIS 機会大 R&D;自動化推進 —

● 電池AI 注意 電池材料開発加速 中国先行で技術差
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● AI品管 機会大 製造品質向上 —

● 量子古典 参考 計算コスト削減 量子開発戦略見直し
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深掘り ① ― CuspAIがAI材料発見を加速
#03 | 2026/07/21 | imec | 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●●●●●

AI駆動型材料発見のCuspAIが、NVIDIA、Meta、Samsung、東京エレクトロンを含む30社超とグローバルネットワー
ク「AI Materials Foundry」を設立しました。このプログラムは、CuspAIのAIプラットフォームと自律科学エージェ
ント「MIRA」を参加企業のR&D;に統合し、半導体、クリーンエネルギー、先進製造分野の新材料発見を劇的に加速す
ることを目指します。

MIRAは、材料の仮想スクリーニング、シミュレーション、最適化を自律的に実行し、実験の試行錯誤を大幅に削減し
ます。この大規模な産業連携は、材料開発のボトルネックをAIで解消し、開発期間とコストを大幅に短縮する新たなパ
ラダイムシフトを象徴しています。東京エレクトロンの参加は、日本の半導体製造装置産業への直接的な影響を示唆し
ます。

▶ 技術者の視点

CuspAIの動きは、AI材料発見が単なる研究段階から、産業界を巻き込んだグローバルなプラットフォー
ム競争へと移行したことを明確に示しています。特に東京エレクトロンが参加している点は、日本の半
導体サプライチェーンにとって大きな機会であると同時に、参加しない企業にとっては脅威となり得ま
す。MIRAのような自律エージェントは、材料設計のリードタイムを数年から数ヶ月、あるいは数週間に
短縮する可能性を秘めており、これは既存のR&D;プロセスを根本から見直す必要性を意味します。日本
企業は、このグローバルネットワークへの参加を検討するか、あるいは同様の国内連携を早急に構築し
、AI材料発見のノウハウを蓄積すべきです。単なるツール導入に留まらず、R&D;組織全体の変革が求
められます。

深掘り ② ― 東北大学、AI自動実験システムで材料開発加速
#23 | 2026/07/23 | 東北大学 | 技術新規性●●●●● 実用化距離●●●○○ 市場インパクト●●●●○ データ信頼性●●●●○
日本関連度●●●●●

東北大学の研究チームが、AIモデル、自動実験、継続的なフィードバックを統合した「クローズドループ」システムを
開発しました。この革新的なフレームワークは、大規模材料データベース、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）、大
規模言語モデル（LLM）、インテリジェントAIエージェント、自動ラボワークフローを組み合わせ、クリーンエネルギ
ー材料開発を劇的に加速します。

このシステムは、材料探索の全段階を自律的に実行し、人間の介入を最小限に抑えます。特に、電池や水素貯蔵といっ
たクリーンエネルギー技術向けの次世代材料発見において、開発コストと期間の大幅な削減が期待されます。日本発の
この技術は、材料研究開発の「スマート化」を牽引する可能性を秘めています。

▶ 技術者の視点

東北大学のクローズドループシステムは、日本の材料科学R&D;にとって非常に重要なブレークスルーで
す。AIと自動実験の統合は、材料開発の「試行錯誤」を過去のものとし、効率を桁違いに向上させます
。特に、MLIPやLLMといった最新のAI技術を組み込んでいる点は評価できます。ただし、システムが提
案する材料の合成難易度や、自動実験装置の汎用性・スケーラビリティが実用化の鍵となるでしょう。
日本企業は、このシステムが提供する可能性を早期に評価し、共同研究や技術導入を検討すべきです。
特に電池材料や水素関連材料を開発する企業は、この技術が自社の競争力を左右する可能性を認識し、
R&D;戦略に組み込むことが求められます。
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深掘り ③ ― MatterChat：材料科学向けLLMの進化
#02 | 2026/07/21 | OAE Publishing Inc. | 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●●●●○

MatterChatは、材料科学分野に特化したマルチモーダル大規模言語モデル（LLM）として、原子構造のエンコーディン
グと自然言語推論を統合するブレークスルーを達成しました。これにより、従来の材料機械学習モデルと汎用LLMのギ
ャップを埋め、原子構造と材料関連の質問応答を直接接続することを可能にします。

ユーザーは自然言語で材料の構成、構造、特性に関する質問を投げかけるだけで、モデルは原子構造情報を考慮して知
的な回答や予測を生成できます。これにより、多様な材料タスクを統一的に処理でき、材料発見と設計の効率を大幅に
向上させることが期待されます。材料科学の「ブラックボックス」を解き明かす重要な一歩です。

▶ 技術者の視点

MatterChatは、材料科学におけるLLMの応用を一段階引き上げる画期的な技術です。原子構造データを
直接理解し、自然言語で推論できる能力は、材料設計の直感性と効率性を劇的に向上させるでしょう。
ただし、モデルの学習データセットの網羅性や、生成される材料候補の合成可能性、さらに予測精度の
検証には、まだ多くの課題が残されています。特に、複雑な多成分系や動的なプロセスへの適用には、
さらなる研究が必要です。日本の材料メーカーやR&D;部門は、このような材料科学特化型LLMの動向を
注視し、自社の研究者がいかにこのツールを活用できるかを早期に検討すべきです。将来的には、研究
者の思考プロセスを支援し、新たな発見を促す強力なコパイロットとなる可能性があります。

その他の注目記事
MatmerizeがAI駆動型ポリマー設計プラットフォーム「PolymRize」を提供開始（Matmerize (Halo)）
技術新規性●●●○○ 実用化距離●●●●○ 市場インパクト●●●●○

AIとMLを活用したクラウドベースのポリマー設計プラットフォームが商用提供開始。ガス分離膜などの材料探索を加速
し、日本のポリマーメーカーは導入を検討すべき。

シカゴ大学とArgonne国立研究所がAIロボットラボ「PoLARIS」でポリマー研究を加速（University of Chicago）
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●●○○ 市場インパクト●●●●○

2,000万ドルの助成金でAI、ロボティクス、専門機器を統合した遠隔操作可能なロボットラボ設立。ポリマー研究の自
動化と効率化を推進し、日本のR&D;部門は注目すべき。

Q-CTRLが量子ダイナミクスシミュレーター「Fire Opal」を発表、材料科学の複雑な量子問題を古典計算機の3,000倍高速で解決（Q-CTRL）
技術新規性●●●●● 実用化距離●●●○○ 市場インパクト●●●●○

量子コンピュータの性能管理ソフトウェアが材料科学の量子問題を古典計算機より3,000倍高速で解決。新材料開発の
ボトルネック解消に貢献し、日本の量子技術R&D;に影響大。

新規Generative Solvent Design System (GSDS)がアルカリ金属バッテリー向け電解質候補をde novo設計、発見を加速
技術新規性●●●●● 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●○

Generative AIがアルカリ金属バッテリー向け電解質をゼロから設計。バッテリー材料の発見プロセスを劇的に加速し
、次世代エネルギー貯蔵技術に貢献。
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今週のアクション提案

記事評価マトリクスと機会/脅威分析を踏まえたアクション提案です。

▍即時（今週中）
• 【経営企画】CuspAIの「AI Materials
Foundry」の参加企業リストを精査し、自社の競争環境と機会を評価する。

• 【R&D;】東北大学のクローズドループシステムに関する詳細情報を収集し、自社の研究開発プロセスへの適用
可能性を検討する。

• 【調達】AI材料設計プラットフォーム提供企業（Matmerize等）のサービス内容とコストを調査し、R&D;部門
と情報共有する。

▍短期（1ヶ月）
• 【R&D;】MatterChatのような材料科学特化型LLMのトライアル導入を検討し、研究者の生産性向上に繋がるか
評価する。

• 【半導体PKG】AIを活用した品質管理システム（#30）の導入事例を調査し、自社の製造ラインにおける欠陥
検出・歩留まり改善への応用可能性を評価する。

• 【EV設計】AI駆動型電解質設計（#01, #20,
#22）の最新動向を把握し、次世代電池材料のサプライヤー選定に活かす。

▍中長期（四半期〜）
• 【R&D;】AIロボットラボ「PoLARIS」のような自動化研究施設のロードマップを策定し、将来的な研究インフ
ラ投資計画に組み込む。

• 【経営企画】AI材料発見技術の進展が、自社の製品ポートフォリオやビジネスモデルに与える影響を分析し、
戦略的な方向性を再定義する。

• 【R&D;】量子コンピューティング（#17, #32,
#35）の材料科学への応用動向を継続的に注視し、将来的なシミュレーション技術の進化に備える。

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 | 2026-07-25
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収録記事一覧

#01 新規Generative Solvent Design System (GSDS)がアルカリ金属バッテリー向け電解質候補を
de novo設計、発見を加速

#02 MatterChat、材料科学向けLLMに原子構造と自然言語推論を統合しタスク統合能力を向上

#03 CuspAI、NVIDIA、Meta、Samsungなど30社超とAI材料発見グローバルネットワーク「AI
Materials Foundry」を設立

#04 UniFFBench、6つのEGraFFアルゴリズムの汎用ML力場を実験データで厳格評価し、システム固
有ファインチューニングの重要性を実証

#05 新規等方性メッセージパッシングML手法が外部ポテンシャルから電子構造と原子特性を高速モデ
リング

#06 パウリ電荷の組み込みにより機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）の精度と高温高圧下での安定
性が向上

#07 1万超の半導体・絶縁体データで機能的分類とXGBoostを組み合わせ、電子バンドギャップ予測
精度を大幅向上

#08 アクティブラーニングがMACE-MP-0基盤MLFFのファインチューニングを最適化し、少ないデー

タで完全データ精度を達成

#09 決定木LSBoostアンサンブルMLが積層造形部品の欠陥を最適化し、製造再現性と品質管理を改善

#10 組織工学向け生体材料設計、AIが材料特性予測、逆設計、製造最適化で経験的限界を突破

#11 ML原子間ポテンシャルを用いたシミュレーションで（MoCrTi）$_{100-x}$Al$_x$高エントロ
ピー合金の秩序-無秩序転移と剛性特性を解明

#12 ノートルダム大学がデータ不足を克服するAIポリマー発見プラットフォームを開発、新素材探索
を加速

#13 ジョンズホプキンス大学とウェストバージニア大学がAI「逆材料設計」の性能評価ベンチマーク
「AtomBench」を開発

#14 MatmerizeがAI駆動型ポリマー設計プラットフォーム「PolymRize」を提供開始、ガス分離膜な
どの材料探索を加速

#15 World Fundが欧州のAI材料発見エコシステムを分析：DeepMind、MetaのAIモデルが新素材開
発を加速

#16 Argonne国立研究所とシカゴ大学の研究者がLLMエージェントと化学DSLでペロブスカイト酸化
物の「逆設計」フレームワーク「ORCHESTRA」を提案

#17 Q-CTRLが量子ダイナミクスシミュレーター「Fire Opal」を発表、材料科学の複雑な量子問題を

古典計算機の3,000倍高速で解決



#18 UNCCの研究グループが機械学習原子間ポテンシャル生成ツール「PyXtal_FF」を開発、原子シ
ミュレーションの計算コストを大幅削減

#19 MITの研究者が機械学習原子間ポテンシャルを活用し、高エントロピー合金の酸素還元反応にお

けるラテラル相互作用の重要性を解明

#20 中国の研究者がAI駆動型電解質化学のメカニズム、進捗、戦略的展望をレビュー、リチウムイオ
ン電池の電解質設計を革新

#21 CuspAIがAI材料発見ファウンドリを設立し、4.5億ドルのシリーズB資金調達で評価額26億ドル
に達する

#22 LLNLがAIと分子シミュレーションでナトリウム・リチウムイオン電池の電解質設計に新知見、
性能と熱安定性を向上

#23 東北大学がAI・自動実験統合型クローズドループシステムを発表、クリーンエネルギー材料開発
を劇的に加速

#24 Schrödingerが収益46%増と初のプラットフォーム契約を獲得し、AIバイオテックとしての戦略
的転換が結実

#25 中国の研究者がナトリウムイオン電池の電解質・電極材料の革新と界面戦略をレビュー、AI活用
で合理的な設計を推進

#26 デューク大学チームがDOE資金を獲得し、DNAオリガミを活用したエネルギー関連材料設計AIプ
ラットフォームを開発

#27 Meta FAIRとスタンフォード大学の研究者がUMAモデルのファインチューニングによりWS2の

酸素プラズマ相互作用を高精度シミュレーション

#28 UC BerkeleyとLBNLの研究者がLLMを触媒作用の基礎原理解明に活用、データ標準化と仮説生成
で開発を加速

#29 フロリダ大学チームがDOE助成金でAI駆動型プラットフォームを開発、航空宇宙・エネルギー向
け耐熱材料発見を加速

#30 キーストーン・テクノロジー・コンサルタンツが提言：オハイオ州のポリマー企業はAI品質管理
で生産効率と製品一貫性を向上可能

#31 中国の研究者が深層生成モデリングとAIを統合し、ペロブスカイト太陽電池デバイスの「逆設
計」エンドツーエンドフレームワークを開発

#32 フラットアイロン研究所の研究者がテンソルネットワークと古典計算機で量子コンピューター級
の量子物理学問題を解決

#33 インペリアル・カレッジ・ロンドン教授がAI材料企業CuspAIのCSOに就任、20億ポンド評価額
の企業で科学的リーダーシップを発揮

#34 ローレンス・バークレー国立研究所がDOE「Genesis Mission」でAI加速フレームワークを確
立、極限環境向け複雑濃縮合金の最適化へ



#35 ドイツの研究者が量子コンピュータで量子技術を設計するフレームワークを開発、多体電子スピ
ン共鳴ハミルトニアンをシミュレート

#36 シンガポール工科デザイン大学とシンガポール国立大学が光・物質相互作用シミュレーションツ

ールを拡張、次世代フォトニック・量子デバイス設計を加速

#37 MITの研究者が高Tgポリマーのインフォマティクスモデリングで加工条件の重要性を評価、予測
精度を向上

#38 シカゴ大学とArgonne国立研究所が国立科学財団から2,000万ドル助成金獲得、AIロボットラボ
「PoLARIS」でポリマー研究を加速



#01 新規Generative Solvent Design System (GSDS)がア
ルカリ金属バッテリー向け電解質候補をde novo設計、発
見を加速

概要

ACS Nanoに発表された研究で、Generative Solvent Design System (GSDS)が充電式バ

ッテリーの溶媒をde novo設計する能力を示しました。このシステムは、グラフベース
の深層分子生成器と機械学習による特性予測器を統合し、バッテリー用途に特化した
データセットでファインチューニングされています。GSDSは特にアルカリ金属バッテ

リー向けに新たな電解質候補を効率的に提案し、これによりバッテリー材料の発見プ
ロセスを劇的に加速することが期待されます。この技術は、高性能バッテリー開発に
おけるボトルネックとなっていた溶媒探索の課題を解決し、次世代エネルギー貯蔵技

術の実現に貢献します。

公開日 2026年07月17日  ACS Nano  アメリカ



詳細

主要成果

ACS Nano誌に掲載された画期的な研究は、充電式バッテリー用の溶媒をゼロから設計
するGenerative Solvent Design System (GSDS)の導入を発表しました。このAI駆動型シス
テムは、グラフベースの深層分子生成器と機械学習による特性予測器を統合し、アルカ
リ金属バッテリー向けの新規電解質候補の発見を大幅に加速する可能性を秘めていま
す。

技術・臨床詳細

GSDSは、グラフニューラルネットワークを基盤とした深層分子生成器を活用し、膨大
な化学空間からバッテリーに最適化された溶媒構造を生成します。この生成器は、機械
学習による特性予測器と連携しており、生成された分子が望ましい電気化学的特性（例
えば、イオン伝導性、安定性、電極適合性）を持つかどうかをリアルタイムで評価しま
す。システムはバッテリー用途に特化した大規模なデータセットでファインチューニン
グされており、これにより既存のデータから学習し、さらに優れた性能を持つ新規分子
を自律的に提案できます。特にアルカリ金属バッテリーでは、従来の電解液探索プロセ
スが時間とコストのかかる実験に依存していましたが、GSDSは計算的に高速かつ効率
的に探索空間を絞り込むことを可能にします。

背景・業界文脈

高性能充電式バッテリーの開発は、電気自動車や再生可能エネルギー貯蔵の普及に不可
欠です。しかし、安定性とエネルギー密度を両立する新たな電解質溶媒の発見は、化学
空間の広大さゆえに極めて困難な課題でした。従来の試行錯誤による実験アプローチで
は、数年単位の時間がかかることが常でした。マテリアルインフォマティクス、特に生
成AIモデルの進展は、この課題に対する強力な解決策を提供します。GSDSのようなシ
ステムは、数百万の化合物の中から有望な候補を迅速に特定し、研究開発のサイクルを
大幅に短縮します。これにより、研究者はより多くの時間を最も有望な候補の実験的検
証に費やすことができます。



今後の展望

GSDSの成功は、バッテリー技術のみならず、触媒、医薬品、高分子材料など、他の材
料分野における生成AIの応用可能性を示唆しています。将来的には、GSDSを自動化さ
れた合成・評価ラボと統合することで、完全に自律的な材料発見サイクルを構築するこ
とが可能になるでしょう。これにより、研究者は特定の目標特性を入力するだけで、シ
ステムが設計、合成、評価、そして最適化の全プロセスを自動で実行する未来が現実の
ものとなります。アルカリ金属バッテリーの性能向上は、サステナブルなエネルギー社
会の実現に向けた重要な一歩となるでしょう。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acsnano.6c06255

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acsnano.6c06255


#02 MatterChat、材料科学向けLLMに原子構造と自然言
語推論を統合しタスク統合能力を向上

概要

MatterChatは、材料科学分野に特化したマルチモーダル大規模言語モデル（LLM）と
して、原子構造のエンコーディングと自然言語推論を統合する新たなブレークスルー
を達成しました。このモデルは、従来の材料機械学習モデルと汎用LLMの間のギャッ

プを埋め、原子構造と材料関連の質問応答を直接接続することを可能にします。これ
により、MatterChatは多様な材料タスクを統一的に処理でき、従来の予測モデルと比
較して優れたインタラクティブ性とタスク統合機能を提供し、材料発見と設計の効率

を大幅に向上させることが期待されます。

公開日 2026年07月21日  OAE Publishing Inc. (Nature Machine Intelligence掲載)  国際



詳細

主要成果

材料科学の分野において、MatterChatという新たなマルチモーダル大規模言語モデル
（LLM）が、原子構造のエンコーディングと自然言語による推論を統合する画期的な成
果を発表しました。この技術は、従来の材料機械学習モデルと汎用LLMの間に存在して
いた隔たりを埋め、材料関連の多様なタスクに対する統一的なアプローチを提供するこ
とで、優れたインタラクティブ性とタスク統合能力を実現します。

技術・臨床詳細

MatterChatは、複雑な原子構造データを数値ベクトルとして効率的にエンコードする機
能と、自然言語の質問や指示を理解し、推論するLLMの中核能力を組み合わせることで
動作します。具体的には、原子構造の特徴量を抽出し、これらを言語モデルが処理でき
る形式に変換する「構造認識エンコーダ」を搭載しています。これにより、ユーザーは
材料の構成、構造、特性に関する質問を自然言語で投げかけるだけで、モデルは関連す
る原子構造情報を考慮に入れた上で、知的な回答や予測を生成できます。例えば、特定
の結晶構造を持つ材料のバンドギャップを予測したり、特定の物理特性を持つ材料の候
補構造を提案したりすることが可能です。従来の材料機械学習モデルが主に単一タスク
の予測に特化していたのに対し、MatterChatは構造と特性の相互作用をより深く理解
し、それらを統一されたフレームワーク内で処理する能力において優位性を示していま
す。

背景・業界文脈

材料科学分野では、新たな材料の発見と開発を加速するために、計算科学的手法への依
存度が高まっています。これまで、材料の特性予測には機械学習モデルが用いられてき
ましたが、これらのモデルは主に数値データや特徴量に依存し、人間が持つ直感やドメ
イン知識を自然言語で活用する能力が限定的でした。一方で、ChatGPTのような汎用
LLMは自然言語処理において驚異的な性能を示したものの、原子構造のような専門的な
科学データと直接的に統合することは困難でした。MatterChatは、この二つの領域のギ
ャップを埋めることで、研究者がより直感的かつ効率的に材料設計空間を探索できるよ
うなツールを提供します。これは、材料科学の「ブラックボックス」を解き明かし、研
究プロセスをより透明かつインタラクティブにするための重要な一歩となります。



今後の展望

MatterChatのようなマルチモーダルLLMの登場は、材料科学の研究開発に革命をもたら
す可能性を秘めています。新材料の発見、既存材料の最適化、さらには材料科学の教育
現場において、複雑な概念の理解を深めるための強力な支援ツールとなることが期待さ
れます。将来的には、MatterChatの能力は、実験データの自動解析、自律的な実験計画
の生成、さらにはロボットによる材料合成プロセスの直接制御へと拡張される可能性が
あります。これにより、材料発見のサイクルは劇的に短縮され、クリーンエネルギー、
エレクトロニクス、バイオ医療といった多岐にわたる産業分野におけるイノベーション
が加速されるでしょう。技術の成熟に伴い、より複雑な材料システムや、動的な反応プ
ロセスへの適用も期待され、材料インフォマティクス分野の新たなスタンダードを確立
するでしょう。

元記事: https://www.oaepublish.com/articles/aiagent.2026.28

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.oaepublish.com/articles/aiagent.2026.28


#03 CuspAI、NVIDIA、Meta、Samsungなど30社超とAI
材料発見グローバルネットワーク「AI Materials
Foundry」を設立

概要

CuspAIは、AIを活用した材料発見を加速するためのグローバルネットワーク「AI

Materials Foundry」を立ち上げました。この革新的なプログラムは、参加企業が
CuspAIの先進的な発見プラットフォームと自律科学エージェント「MIRA」を自社の研
究開発インフラに統合することを可能にします。半導体、クリーンエネルギー、先進

製造といった戦略的に重要な分野に焦点を当て、NVIDIA、Meta、Samsung、東京エレ
クトロンを含む30以上の主要企業が創設メンバーとして参加しており、業界全体のイ
ノベーションを推進する大きな動きです。

公開日 2026年07月21日  imec  ベルギー



詳細

主要成果

AI駆動型材料発見のリーディングカンパニーであるCuspAIは、NVIDIA、Meta、
Samsung、東京エレクトロンといった世界的なテクノロジーリーダーを含む30以上の企
業と協力し、画期的なグローバルネットワーク「AI Materials Foundry」を立ち上げまし
た。このイニシアチブは、AI技術を駆使して新材料の発見と開発を劇的に加速すること
を目的としています。

技術・臨床詳細

AI Materials Foundryプログラムは、参加企業がCuspAIの高度なAI発見プラットフォーム
と、同社が開発した自律科学エージェント「MIRA」を、それぞれの既存の研究開発
（R&D）インフラストラクチャにシームレスに展開できることを特徴としています。
MIRAは、材料の仮想スクリーニング、シミュレーション、最適化といった複雑なタス
クを自律的に実行し、実験の試行錯誤を大幅に削減します。この統合により、半導体材
料の高性能化、クリーンエネルギー技術（バッテリー、太陽電池など）のための新規材
料開発、および先進製造プロセス（3Dプリンティングなど）における材料特性の最適化
が加速されます。NVIDIAの高性能計算リソース、MetaのAI研究における深い知見、
Samsungの広範な製造能力、そして東京エレクトロンの半導体製造装置技術との連携
は、MIRAの効率性と適用範囲を最大限に引き出す上で不可欠です。

背景・業界文脈

新材料の発見と開発は、歴史的に時間とコストがかかるプロセスであり、平均して10年
から20年の期間と数十億ドルの費用を要してきました。これは、膨大な数の化学組成と
構造の組み合わせを経験的に探索する必要があるためです。しかし、半導体需要の急
増、クリーンエネルギーへの世界的な移行、そして製造業のデジタル化といった現代の
課題は、材料イノベーションの劇的な加速を求めています。CuspAIのAI Materials
Foundryは、この課題に対し、AIが提供する予測能力と自律性を活用することで、材料
発見プロセスを根本から変革しようとしています。30社以上の主要企業の参加は、この
AI駆動型アプローチが業界全体で共有されている緊急の必要性と、その潜在的な影響力
を明確に示しています。



今後の展望

AI Materials Foundryの設立は、材料科学分野におけるAIの産業適用において画期的な一
歩となります。半導体分野では、より高性能でエネルギー効率の高いチップ材料の迅速
な開発が可能となり、クリーンエネルギー分野では、バッテリーのエネルギー密度向上
や燃料電池の効率改善に寄与するでしょう。先進製造においては、特定の用途に最適化
された合金や複合材料の設計が容易になります。このグローバルネットワークは、材料
研究開発の「民主化」を促進し、参加企業間の知識共有と協力体制を強化することで、
AI駆動型科学の最前線に立つことを目指します。将来的には、より多くの企業や研究機
関がこのネットワークに参加し、材料イノベーションがさらに加速されることで、持続
可能な社会の実現に不可欠な技術的基盤が構築されることが期待されます。

元記事: https://www.imec-int.com/en/press/cuspai-launches-ai-materials-foundry-global-network-

accelerate-breakthrough-discoveries

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.imec-int.com/en/press/cuspai-launches-ai-materials-foundry-global-network-accelerate-breakthrough-discoveries
https://www.imec-int.com/en/press/cuspai-launches-ai-materials-foundry-global-network-accelerate-breakthrough-discoveries


#04 UniFFBench、6つのEGraFFアルゴリズムの汎用ML力
場を実験データで厳格評価し、システム固有ファインチュ
ーニングの重要性を実証

概要

新たに発表された研究「UniFFBench」は、NequIP、Allegro、BOTNet、MACEなど6つ

の主要なEGraFFアルゴリズムにわたる汎用機械学習ポテンシャル（uMLIP）の厳格な
評価を、実験測定基準に基づいて実施しました。このベンチマークは、2つの新しいデ
ータセットと新しい評価指標を導入し、現実的な原子シミュレーションにおける

uMLIPの能力と限界を明らかにしています。研究結果は、実用的な問題で高精度を達
成するためには、システム固有のデータを用いたuMLIPのファインチューニングが不
可欠であることを強く示唆しており、材料設計におけるMLIPの信頼性向上に貢献しま

す。

公開日 2026年07月16日  ResearchGate  国際



詳細

主要成果

新しいベンチマークフレームワークであるUniFFBenchは、汎用機械学習ポテンシャル
（uMLIP）の厳格な評価を実験測定に対して行い、NequIP、Allegro、BOTNet、MACE
を含む6つのEGraFFアルゴリズムを分析しました。この研究は、実用的な問題において
適切な精度を達成するためには、uMLIPをシステム固有のデータでファインチューニン
グすることの重要性を明確に示しました。

技術・臨床詳細

UniFFBenchは、 6つの主要な EGraFFアルゴリズム、すなわちNequIP、Allegro、
BOTNet、MACE、Equiformer、TorchMDNetの包括的なベンチマークを実施しました。
このベンチマークは、2つの新しいデータセットと複数の新しい評価メトリックを導入
することで、従来の評価方法では見過ごされがちだった現実的な原子シミュレーション
におけるuMLIPの能力と限界を詳細に浮き彫りにしています。特に、汎用モデルが多様
な材料システムで「普遍的な」精度を提供すると期待される一方で、この研究は、特定
の材料や条件下での高精度予測には、当該システムに特化したデータを用いたファイン
チューニングが不可欠であることを実証しました。例えば、特定の合金の相転移挙動を
予測する場合、汎用モデルは一般的な傾向を捉えるものの、正確な転移温度や構造変化
を予測するには、その合金系に特化した微調整が必要となることが示唆されています。

背景・業界文脈

機械学習ポテンシャル（MLIP）は、第一原理計算（DFT）に匹敵する精度を保ちつつ、
はるかに低い計算コストで大規模な原子シミュレーションを可能にするため、材料科学
研究において急速に普及しています。しかし、MLIPの「汎用性」を追求する中で、特定
の応用分野における予測精度が課題となることがありました。特に、様々な組成、温
度、圧力条件下での材料挙動を正確にモデル化する際には、汎用モデルの限界が露呈す
ることが少なくありません。UniFFBenchの研究は、この課題に対し、MLIPを実用的な
材料設計ツールとしてより信頼性の高いものにするための重要な指針を与えます。これ
は、高価な第一原理計算のデータに基づいてMLIPを訓練する際のデータ選択戦略にも影
響を与えるため、計算資源の効率的な利用にも繋がります。



今後の展望

この研究結果は、今後の機械学習ポテンシャル開発の方向性に大きな影響を与えるでし
ょう。単に「汎用性」を追求するだけでなく、「データ効率的なファインチューニン
グ」や「アクティブラーニング」戦略を通じて、特定の応用ニーズに応じた高精度MLIP

を迅速に構築するアプローチがより重視されるようになります。これにより、エネルギ
ー材料、触媒、半導体など、多岐にわたる分野における新材料の発見と最適化が加速さ
れることが期待されます。UniFFBenchのような厳格なベンチマークは、MLIPの性能評
価における標準となり、材料インフォマティクス分野全体の信頼性と進歩を促進する重
要な役割を果たすでしょう。研究開発者は、この知見を基に、より実用的で応用性の高
いMLIPの設計と展開を進めることが可能になります。

元記事:

https://www.researchgate.net/publication/409455328_UniFFBench_evaluating_universal_machine_learning_forc

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.researchgate.net/publication/409455328_UniFFBench_evaluating_universal_machine_learning_force_fields_against_experimental_measurements


#05 新規等方性メッセージパッシングML手法が外部ポテ
ンシャルから電子構造と原子特性を高速モデリング

概要

新しい研究は、外部ポテンシャルの連続的な積を利用した等方性メッセージパッシン
グのためのスケーラブルな機械学習アプローチを実証し、電子構造と原子特性のモデ
リングを革新します。この手法は、非局所効果を効率的に記述する能力を持ち、分子

特性を正確にモデル化し、効果的な演算子間マップを学習することで、従来の電子構
造計算を大幅に加速します。これにより、大規模な分子システムや複雑な材料のシミ
ュレーションがより現実的になり、材料科学分野の研究効率向上に大きく貢献するこ

とが期待されます。

公開日 2026年07月18日  The Journal of Chemical Physics | AIP Publishing  アメリカ



詳細

主要成果

「The Journal of Chemical Physics」に掲載された最新の研究は、外部ポテンシャルの連
続的な積を利用した、等方性メッセージパッシングのための画期的な機械学習アプロー
チを実証しました。この手法は、非局所効果を効率的に記述する能力を有し、電子構造
と原子特性のモデリングを劇的に加速することで、量子化学計算の新たな道を切り開き
ます。

技術・臨床詳細

この革新的な手法は、原子間の相互作用を記述する際に、外部ポテンシャルの連続的な
積を導入することで、非局所的な量子効果を高い効率で捉えることができます。従来の
機械学習モデルでは、局所的な環境に焦点を当てることが多く、長距離の相互作用や非
局所的な電子的な影響を正確にモデル化することが課題でした。しかし、本研究のアプ
ローチでは、等方性メッセージパッシングのフレームワーク内でこの積の連続性を活用
することで、分子全体の電子構造と個々の原子特性を同時に、かつ高精度でモデル化す
ることが可能になります。これにより、分子の安定性、反応性、スペクトル特性などを
予測するための「効果的な演算子間マップ」を学習でき、複雑な量子化学計算、特に密
度汎関数理論（DFT）のような計算コストの高い手法を、大幅に加速することが示され
ました。具体的には、計算時間を劇的に短縮しながらも、DFTに匹敵する精度を維持す
ることが期待されます。

背景・業界文脈

量子化学計算は、新薬開発から新材料設計に至るまで、幅広い科学技術分野の基盤とな
っています。しかし、その計算コストは非常に高く、特に大規模な分子や材料システム
の場合、現実的な時間スケールでのシミュレーションは困難でした。この計算の壁は、
研究者が探索できる化学空間の広さを制限し、新しい分子や材料の発見を遅らせる主要
な要因となっていました。機械学習の導入は、この課題を克服するための有望な道筋と
して注目されていますが、量子化学の物理的な複雑さを正確に捉えるモデルの開発が求
められていました。本研究は、そうした課題に対し、物理的な洞察と機械学習を巧みに
組み合わせることで、高精度かつスケーラブルなソリューションを提供するものです。



今後の展望

この新しい機械学習アプローチは、量子化学および材料科学に多大な影響をもたらすで
しょう。電子構造計算の加速は、新しい触媒、医薬品、エネルギー貯蔵材料などの設計
プロセスを劇的に短縮する可能性があります。特に、非局所効果の効率的な記述が可能
になったことで、複雑な分子間相互作用や固体材料の電子特性の理解が深まり、より洗
練された材料設計が可能になります。これにより、研究者は、これまでアクセス不可能
だった大規模なシステムや長時間のダイナミクスを、量子レベルの精度でシミュレート
できるようになり、材料科学における新たなブレークスルーが期待されます。この技術
は、計算材料科学の新たな標準となり、産業界におけるイノベーションサイクルを加速
させる強力なツールとなるでしょう。

元記事: https://pubs.aip.org/aip/jcp/article/165/3/034119/3398662/Machine-learning-of-electronic-

structure-and

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.aip.org/aip/jcp/article/165/3/034119/3398662/Machine-learning-of-electronic-structure-and
https://pubs.aip.org/aip/jcp/article/165/3/034119/3398662/Machine-learning-of-electronic-structure-and


#06 パウリ電荷の組み込みにより機械学習原子間ポテンシ
ャル（MLIP）の精度と高温高圧下での安定性が向上

概要

新しい研究は、パウリ反発を機械学習ペアポテンシャルと短距離原子ニューラルネッ
トワークに組み込むことで、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）の性能を大幅に向
上させました。この革新的なアプローチは、より信頼性の高い限界挙動を提供し、こ

れにより、多様な材料、温度、圧力条件下でのMLIPの精度と安定性が向上します。特
に、高温高圧といった極限環境下での材料シミュレーションにおいて、その有効性が
高く評価され、材料科学の広範な応用領域に貢献することが期待されます。

公開日 2026年07月16日  ChemRxiv  国際



詳細

主要成果

最新の研究において、パウリ電荷の概念を機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）に組み
込むことで、その予測精度と安定性が顕著に向上することが実証されました。この革新
的なアプローチは、特に高温高圧のような極限環境下での材料シミュレーションにおい
て、MLIPの信頼性を飛躍的に高めるものです。

技術・臨床詳細

本研究では、パウリ反発の原理を、機械学習されたペアポテンシャルと短距離原子ニュ
ーラルネットワークの組み合わせによってMLIPに統合しました。パウリ反発は、同種フ
ェルミオン（例：電子）が同じ量子状態を占めることを防ぐ量子力学の基本的な原理で
あり、原子間の近距離相互作用に大きな影響を与えます。従来のMLIPは、トレーニング
データが少ない領域や、原子が強く接近する極限条件下で予測が不安定になる傾向があ
りました。しかし、パウリ反発を明示的に組み込むことで、MLIPは原子間の物理的な
「ハードコア」的な反発をより正確にモデル化できるようになり、物理的に信頼性の高
い限界挙動（例えば、原子が異常に接近した場合のエネルギーの急激な上昇）を提供し
ます。これにより、液体、固体、プラズマといった多様な相や、広範な温度・圧力範囲
にわたる材料の挙動を、これまで以上に高い精度と安定性でシミュレートすることが可
能になりました。特に、高温高圧下では原子間距離が短くなり、パウリ反発が支配的に
なるため、この改善は極めて重要です。

背景・業界文脈

機械学習原子間ポテンシャルは、第一原理計算に匹敵する精度を、はるかに低い計算コ
ストで実現する強力なツールとして、材料科学研究に不可欠な存在となっています。し
かし、MLIPの最大の課題の一つは、トレーニングデータが存在しない、あるいは稀な領
域（例：非常に高い圧力、極端な温度、珍しい化学結合状態）における予測の信頼性で
した。このような外挿能力の不足は、MLIPの適用範囲を制限し、特に宇宙物理学、爆発
物理学、新材料合成といった極限環境下での研究を妨げてきました。本研究は、物理的
な原理を機械学習モデルに組み込むことで、この外挿性の問題を解決しようとするもの
です。これは、純粋なデータ駆動型アプローチの限界を超え、より堅牢で普遍的なモデ
ルを構築するための重要なパラダイムシフトを示しています。



今後の展望

パウリ電荷を組み込んだMLIPの進歩は、極限環境下での材料科学研究に多大な影響を与
えるでしょう。例えば、地球や他の惑星の内部、核融合炉の条件、あるいは高速衝突シ
ミュレーションなど、これまで計算が困難であった状況での材料挙動を正確に予測でき
るようになります。これは、高性能な耐熱・耐圧材料、新しいエネルギー貯蔵材料、さ
らには超硬質材料の開発を加速する可能性を秘めています。また、物理法則に基づいた
MLモデルの構築は、モデルの信頼性と解釈可能性を高め、AI駆動型科学の幅広い分野
における新たな研究の方向性を示すものとなります。将来的には、より複雑な量子効果
や相対論的効果をMLIPに統合することで、さらなる予測精度の向上が期待されます。

元記事: https://chemrxiv.org/doi/pdf/10.26434/chemrxiv.15006187

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://chemrxiv.org/doi/pdf/10.26434/chemrxiv.15006187


#07 1万超の半導体・絶縁体データで機能的分類と
XGBoostを組み合わせ、電子バンドギャップ予測精度を大
幅向上

概要

この研究は、1万を超える半導体および絶縁体の電子バンドギャップの機能的分類を機

械学習モデルに組み込むことで、予測精度を大幅に向上させることを実証しました。
Pythonパッケージを用いた記述子生成とハイブリッド特徴選択フレームワークを活用
し、Extreme Gradient Boost（XGBoost）アルゴリズムがアプリケーション指向のスペ

クトル領域での材料分類において高い精度を達成。さらに、クラス条件付き回帰の手
法がバンドギャップ予測自体を著しく改善し、新材料設計のための効率的かつ高精度
なツールを提供することが期待されます。

公開日 2026年07月24日  AIP Publishing  アメリカ



詳細

主要成果

AIP Publishingに掲載された最新の研究は、1万を超える半導体および絶縁体に関するデ
ータを用いて、電子バンドギャップの機能的分類と機械学習モデルを組み合わせること
で、バンドギャップ予測の精度を大幅に向上させました。特に、Extreme Gradient

Boost（XGBoost）アルゴリズムとクラス条件付き回帰の組み合わせが、この成果の核
となっています。

技術・臨床詳細

研究チームは、まず1万を超える半導体および絶縁体からなる広範な材料データベース
を構築し、それらの電子バンドギャップを機能的に分類する手法を体系的に調査しまし
た。このプロセスでは、材料の組成、結晶構造、電子構造的特徴を捉えるためのPython

パッケージを用いて記述子（特徴量）が生成されました。次に、これらの記述子とバン
ドギャップの機能的分類情報（例えば、直接バンドギャップか間接バンドギャップか、
導体か絶縁体かなど）を統合するハイブリッド特徴選択フレームワークが適用されまし
た。機械学習モデルとしては、Extreme Gradient Boost (XGBoost) アルゴリズムが採用
され、これがアプリケーション指向のスペクトル領域における材料分類において非常に
高い精度を達成しました。さらに、バンドギャップ値自体の予測には、クラス条件付き
回帰という手法が導入されました。この手法は、材料が分類された機能クラス（例：ワ
イドバンドギャップ半導体、ナローバンドギャップ半導体など）に基づいて回帰モデル
を調整することで、バンドギャップ予測の精度を従来の汎用的な回帰モデルと比較して
大幅に改善することに成功しました。

背景・業界文脈

電子バンドギャップは、半導体や絶縁体の最も重要な特性の一つであり、その正確な予
測は、太陽電池、LED、トランジスタ、センサーなどの次世代電子デバイスやエネルギ
ー材料の設計において不可欠です。しかし、理論計算（第一原理計算など）は高精度で
あるものの計算コストが非常に高く、大規模な材料スクリーニングには不向きでした。
一方で、これまでの機械学習ベースのバンドギャップ予測モデルは、汎用性や外挿性に
課題を抱えることが少なくありませんでした。本研究は、材料の物理的・機能的特性を
事前に考慮した分類アプローチを機械学習に組み込むことで、この精度の課題を克服し
ようとするものです。これにより、計算コストと予測精度のバランスを取りながら、新
材料開発のプロセスを効率化できます。



今後の展望

この機能的機械学習モデリングは、新材料発見の速度を劇的に加速する可能性を秘めて
います。特に、特定のバンドギャップ特性を持つ材料を効率的に探索できるため、再生
可能エネルギー技術（高効率太陽電池）や、次世代エレクトロニクス（広帯域ギャップ
半導体を用いたパワーエレクトロニクス）の分野で革新的な進展をもたらすでしょう。
また、この研究で用いられた記述子生成やハイブリッド特徴選択フレームワークは、バ
ンドギャップ予測以外の材料特性予測にも応用可能であり、計算材料科学における新た
な標準手法として確立される可能性があります。研究開発者は、この高精度な予測ツー
ルを活用することで、材料設計の「試行錯誤」を大幅に削減し、より迅速かつ合理的に
目標特性を持つ材料を設計できるようになるでしょう。

元記事: https://pubs.aip.org/aip/jcp/article/165/4/044110/3399125/Functional-machine-learning-

modeling-of-electronic

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.aip.org/aip/jcp/article/165/4/044110/3399125/Functional-machine-learning-modeling-of-electronic
https://pubs.aip.org/aip/jcp/article/165/4/044110/3399125/Functional-machine-learning-modeling-of-electronic


#08 アクティブラーニングがMACE-MP-0基盤MLFFのフ
ァインチューニングを最適化し、少ないデータで完全デー
タ精度を達成

概要

この研究は、機械学習力場（MLFF）のトレーニングにおいて、より少ないラベルデー

タで完全なデータ精度を達成する革新的な手法を提示しました。特に、MACE-MP-0の
ような基盤MLFFのファインチューニングにアクティブラーニング戦略を適用すること
で、慎重に選択された少量のデータが、異なるデータスケールで訓練されたモデル間

の性能ギャップを大幅に縮小できることを実証しています。この成果は、MLFFの精度
と信頼性を高めるためのデータ構成選択において、アクティブラーニングが極めて重
要であることを強調し、計算資源の効率的な利用に貢献します。

公開日 2026年07月17日  arXiv  国際



詳細

主要成果

最新の研究論文は、機械学習力場（MLFF）のトレーニングにおけるデータ効率の課題
に対処し、アクティブラーニング戦略をMACE-MP-0のような基盤MLFFのファインチュ
ーニングに適用することで、少ないラベルデータで完全なデータ精度を達成する画期的
な手法を提示しました。このアプローチは、異なるデータスケールで訓練されたモデル
間の性能ギャップを大幅に埋めることが可能です。

技術・臨床詳細

本研究は、機械学習力場（MLFF）の開発において、膨大な量の高精度なラベル付きト
レーニングデータの生成がボトルネックとなっている現状に焦点を当てています。
MLFFは、第一原理計算（DFT）に匹敵する精度を、はるかに低い計算コストで実現しま
すが、その学習には通常、大量のDFT計算データが必要です。ここで導入されたアクテ
ィブラーニング戦略は、最も情報量の多いデータポイントをインテリジェントに選択
し、そのデータのみをDFT計算で生成してモデルを再訓練するというものです。特に、
MACE-MP-0（Message-passing Atomic-structure Characterization Engine with Multi-

Purpose potential, version 0）のような強力な基盤MLFFのファインチューニングにこの
戦略を適用することで、研究者たちは驚くべき成果を達成しました。慎重に選択された
比較的少量の追加データを用いるだけで、広範なデータセット全体で訓練されたモデル
と同等の精度、すなわち「完全なデータ精度」を実現できることを実証しています。こ
の効率的なデータ利用により、必要なDFT計算の数を大幅に削減し、MLFFの構築にかか
る時間と計算コストを劇的に低減することが可能になります。

背景・業界文脈

材料科学における原子シミュレーションは、新材料の設計と理解に不可欠です。MLFF

は、DFTの精度と古典分子動力学の計算速度を両立させる「量子精度と古典速度」の融
合を可能にしましたが、そのトレーニングには依然として多大な計算資源と時間が必要
です。特に、新しい化学系や極限条件下でのMLFFを開発する際には、ゼロから大量の
DFTデータを生成する必要があり、これがイノベーションの速度を阻害する要因となっ
ていました。アクティブラーニングは、このデータ収集のボトルネックを解消するため
の有力な候補として注目されており、本研究はその実用的な有効性を具体的に示したも
のです。これにより、リソースが限られた研究グループでも、高品質なMLFFを開発す
る道が開かれます。



今後の展望

この研究は、MLFFの開発および応用においてパラダイムシフトを促すでしょう。デー
タ効率の高いアクティブラーニング戦略は、高精度なMLFFの構築を加速し、計算コス
トを削減することで、より幅広い材料システムへのMLFFの適用を可能にします。これ
により、バッテリー材料、触媒、医薬品など、多様な分野での新材料発見のサイクルが
劇的に短縮されることが期待されます。また、MACE-MP-0のような基盤モデルのファ
インチューニングにおけるアクティブラーニングの成功は、将来のより汎用的な「基盤
科学モデル」の開発においても、データ収集戦略の最適化に重要な指針を与えるでしょ
う。これは、AI駆動型科学が持つ真のポテンシャルを引き出し、持続可能なイノベーシ
ョンを推進する上で不可欠な進歩と言えます。

元記事: https://arxiv.org/html/2607.14486v1

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2607.14486v1


#09 決定木LSBoostアンサンブルMLが積層造形部品の欠
陥を最適化し、製造再現性と品質管理を改善

概要

この研究は、積層造形（AM）部品における欠陥の最適化に機械学習、特に決定木

LSBoostアンサンブル学習を適用する画期的なアプローチを提示しました。この手法
は、限られたデータセットから主要な品質指標を正確に予測し、欠陥形成に影響を与

える製造パラメータを特定し、最適な処理ウィンドウをマッピングすることを可能に
します。これにより、先進製造プロセスの再現性と欠陥管理能力が飛躍的に向上し、
積層造形技術の品質と信頼性の課題を解決する重要な一歩となります。

公開日 2026年07月21日  MDPI (Journal of Manufacturing and Materials Processing掲載)  スイ
ス



詳細

主要成果

「Journal of Manufacturing and Materials Processing」に掲載された最新の研究は、機
械学習、特に決定木LSBoostアンサンブルを利用して、インサイチュ合金化積層造形部
品における欠陥の最適化を実現しました。この革新的なアプローチは、先進製造プロセ
スの再現性と欠陥管理を大幅に改善します。

技術・臨床詳細

本研究は、積層造形（Additive Manufacturing, AM）技術、特にインサイチュ合金化プ
ロセスで製造される部品の品質課題に焦点を当てています。AMは複雑な形状を生成で
きる一方で、プロセスパラメータの微細な変動が欠陥（例：気孔、溶融不足、微細組織
の不均一性）を引き起こし、最終製品の性能と信頼性に大きな影響を与えます。研究チ
ームは、これらの欠陥を最適化するために、決定木LSBoostアンサンブルという機械学
習手法を適用しました。LSBoostは、既存のブースティングアルゴリズムの堅牢性を高
め、限られた実験データからでも高い予測精度を発揮するように設計されています。こ
のモデルは、入力された製造パラメータ（例：レーザー出力、スキャン速度、粉末組
成、層厚など）に基づいて、主要な品質指標（例：相対密度、引張強度、欠陥サイズ分
布）を正確に予測する能力を示しました。さらに、欠陥形成に最も影響を与えるパラメ
ータを特定し、最適な「処理ウィンドウ」をマッピングすることで、特定の品質目標を
達成するための製造条件を効率的に見つけることが可能になりました。この手法は、従
来の試行錯誤的なアプローチに比べて、時間とリソースを大幅に節約できます。

背景・業界文脈

積層造形技術は、航空宇宙、医療、自動車産業など、高性能部品の迅速なプロトタイピ
ングや製造に革命をもたらしていますが、その普及を阻む主要な要因の一つが、プロセ
ス制御の難しさとそれに伴う品質のばらつきです。特に、インサイチュ合金化（製造中
に異なる金属粉末を混ぜて合金を形成する技術）のような複雑なAMプロセスでは、多
数のパラメータが相互作用するため、欠陥の予測と管理は非常に困難です。機械学習
は、こうした複雑な多変量関係からパターンを抽出し、予測モデルを構築する能力にお
いて、従来の物理ベースモデルや経験則を補完、あるいは凌駕する可能性を秘めていま
す。本研究は、AIが先進製造の「スマート化」を推進し、より堅牢で信頼性の高いAM

部品を実現するための重要な一歩となります。



今後の展望

この機械学習主導の欠陥最適化アプローチは、積層造形部品の品質保証とプロセス制御
の自動化を大きく前進させるでしょう。これにより、航空宇宙分野のジェットエンジン
部品や、医療分野のカスタムインプラントなど、高い信頼性と厳格な品質基準が求めら
れるアプリケーションにおけるAM技術の採用がさらに加速されます。将来的には、こ
のようなAIベースの品質管理システムが、製造ラインに直接統合され、リアルタイムで
の欠陥検出とプロセス調整を可能にする「クローズドループ製造」の実現に貢献するこ
とが期待されます。この技術は、製造コストの削減、生産リードタイムの短縮、および
製品性能の最大化を通じて、先進製造業の競争力を強化する上で不可欠な要素となるで
しょう。

元記事: https://www.mdpi.com/2504-4494/10/7/254

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.mdpi.com/2504-4494/10/7/254


#10 組織工学向け生体材料設計、AIが材料特性予測、逆設
計、製造最適化で経験的限界を突破

概要

このレビュー章は、組織工学における生体材料設計にAI（機械学習、ディープラーニ
ング、生成モデルを含む）がもたらす革新的な応用を包括的に概説しています。AI

は、従来の経験的かつ試行錯誤的なアプローチの限界を克服し、材料特性の正確な予

測、逆設計プロセスの効率的な指導、ハイドロゲル、ナノコンポジット、ポリマー足
場といった主要な生体材料の製造パラメータの最適化を可能にします。これにより、
組織再生医療の進歩に不可欠な、より機能的で適合性の高い生体材料の迅速な開発が

期待されます。

公開日 2026年07月21日  IntechOpen  クロアチア



詳細

主要成果

最新のレビュー章は、組織工学分野における生体材料設計において、人工知能（AI）が
材料特性予測、逆設計、および製造パラメータの最適化において、従来の経験的アプロ
ーチの限界を打破していることを包括的に示しています。機械学習、ディープラーニン
グ、生成モデルといったAI技術の活用が、この変革の核となっています。

技術・臨床詳細

組織工学では、損傷した組織や臓器を修復・再生するために、生体適合性を持つ材料、
すなわち生体材料の設計が不可欠です。従来の生体材料設計は、主に経験則と試行錯誤
に基づいたプロセスであり、非常に時間とコストがかかる上に、最適な材料を見つける
ことが困難でした。しかし、AIの導入により、このプロセスは根本的に変わりつつあり
ます。

材料特性の予測: AIモデルは、材料の組成、構造、製造条件などの入力データに基づ
いて、生体適合性、機械的強度、分解速度、細胞接着性といった様々な材料特性を驚
くべき精度で予測できます。これにより、実験的な合成と特性評価を行う前に、多数
の候補材料を効率的にスクリーニングすることが可能になります。

逆設計の指導: AIは、望ましい生物学的または機械的特性を入力として与えること
で、それらの特性を持つ生体材料の組成や構造を「逆方向」に設計するプロセスを指
導します。生成モデル（Generative Models）は、特定の機能要件を満たす新しいハ
イドロゲル、ナノコンポジット、ポリマー足場などの分子構造やマクロ構造を提案
し、設計空間の探索を加速します。

製造パラメータの最適化: 生体材料の最終的な性能は、その製造プロセスに大きく依
存します。AIは、ハイドロゲルのゲル化条件、ナノコンポジットの粒子分散度、ポリ
マー足場の孔径や相互接続性といった製造パラメータを、限られた実験データからで
も効率的に最適化し、再現性の高い高品質な材料生産を可能にします。

これらのデータ駆動型ソリューションは、従来の経験的アプローチでは実現不可能だっ
た複雑な多変量関係を明らかにし、生体材料の設計と製造におけるボトルネックを解消
します。



背景・業界文脈

組織工学と再生医療は、世界的に急速に成長している分野であり、がん、心血管疾患、
神経変性疾患など、幅広い疾患に対する治療法の提供を目指しています。しかし、その
進歩は、機能性と生体適合性を両立させた高度な生体材料の供給に大きく依存していま
す。従来の材料設計パイプラインの非効率性は、臨床応用への移行を遅らせる主要な要
因でした。AI技術の成熟、特に大規模なデータセットからのパターン認識能力と生成能
力の向上は、この分野に新たな可能性をもたらしています。学術界と産業界の両方で、
AIを活用して材料設計を加速しようとする動きが活発化しており、これはバイオ医療イ
ノベーションの新たなフロンティアを形成しています。

今後の展望

AI駆動型生体材料設計の進展は、組織工学および再生医療に計り知れない影響を与える
でしょう。より迅速かつコスト効率の高い材料開発が可能になることで、個々の患者の
ニーズに合わせたカスタマイズされたインプラントや足場の設計が現実のものとなりま
す。これは個別化医療の実現に大きく貢献するだけでなく、疾患モデル、薬物スクリー
ニングプラットフォーム、高度な医療機器の開発にも応用が広がる可能性があります。
将来的には、AIが自律的に材料を設計し、ロボットが合成・評価を行う「クローズドル
ープ」システムが、生体材料開発の標準となることも考えられます。これにより、研究
から臨床への移行がさらに加速し、より多くの患者が革新的な治療法から恩恵を受ける
ことが期待されます。

元記事: https://www.intechopen.com/online-first/1239932

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.intechopen.com/online-first/1239932


#11 ML原子間ポテンシャルを用いたシミュレーションで
（MoCrTi）$_{100-x}$Al$_x$高エントロピー合金の秩序-
無秩序転移と剛性特性を解明

概要

この研究は、汎用機械学習原子間ポテンシャルをハイブリッドモンテカルロ法と分子

動力学シミュレーションに組み合わせることで、（MoCrTi）$_{100-x}$Al$_x$難燃性高
エントロピー合金の化学的秩序と機械的特性に関する重要な洞察を明らかにしまし
た。研究では、これらの合金が明確な秩序-無秩序転移挙動を示すこと、および機械的

剛性が組成に対して非単調な依存性を持つことを発見。これは高性能高エントロピー
合金の設計において極めて重要な情報を提供し、次世代耐熱材料の開発を加速する基
盤となります。

公開日 2026年07月21日  arXiv  国際



詳細

主要成果

最新の研究論文は、汎用機械学習原子間ポテンシャルを活用したシミュレーションを通
じて、（MoCrTi）$_{100-x}$Al$_x$難燃性高エントロピー合金の化学的秩序と機械的特
性に関する画期的な洞察を明らかにしました。特に、この合金系において明確な秩序-

無秩序転移挙動と、機械的剛性の非単調な組成依存性が発見されました。

技術・臨床詳細

本研究では、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）の予測能力と、ハイブリッドモンテ
カルロ法（Hybrid Monte Carlo, HMC）および分子動力学シミュレーション（Molecular

Dynamics, MD）の組み合わせを用いて、複雑な高エントロピー合金（High-Entropy

Alloys, HEAs）の挙動を詳細に調査しました。対象としたのは、高性能が期待される
（MoCrTi）$_{100-x}$Al$_x$難燃性HEAで、ここではアルミニウム（Al）の含有量（x）
が合金の特性に与える影響が探られました。シミュレーションの結果、これらの合金が
特定の温度範囲で秩序相から無秩序相へと明確に転移する挙動を示すことが明らかにな
りました。さらに重要なのは、合金の機械的剛性（弾性率など）がアルミニウム組成x

に対して直線的に変化するのではなく、非単調な依存性、つまり特定の組成で最大値や
最小値をとる複雑な挙動を示すことが発見された点です。これは、特定の組成範囲で最
適な機械的性能を発揮する可能性を示唆しており、MLIPが多元素系の複雑な相挙動や特
性を効率的に予測できる強力なツールであることを実証しています。

背景・業界文脈

高エントロピー合金は、複数の主成分元素を同程度の比率で混合することで得られる新
しいクラスの材料であり、優れた高温強度、耐食性、耐摩耗性など、従来の合金にはな
い特性を示すことから、航空宇宙、エネルギー、防衛産業など、極限環境下での応用が
期待されています。特に難燃性HEAは、その優れた耐熱性により、ジェットエンジンや
ガスタービン部品、核融合炉材料としての可能性を探られています。しかし、HEAsの
組成空間は非常に広大であるため、実験的なスクリーニングは途方もない労力と時間を
要します。計算材料科学、特にMLIPを用いた原子シミュレーションは、この探索空間を
効率的にナビゲートし、実験をガイドするための重要な手段となります。本研究は、AI
と高性能計算の融合が、いかに新材料開発を加速しうるかを示す好例です。



今後の展望

（MoCrTi）$_{100-x}$Al$_x$難燃性高エントロピー合金における秩序-無秩序転移と機械
的剛性の組成依存性の解明は、これらの高性能材料を合理的に設計するための貴重な指
針を提供します。研究者やエンジニアは、この知見を活用して、特定の用途要件（例え
ば、高温での高い剛性や特定の温度での相安定性）を満たす最適な組成をターゲットに
できるようになります。これにより、航空宇宙エンジン、発電タービン、核融合炉の構
造材料など、極めて過酷な環境下で機能する次世代材料の開発が加速されるでしょう。
また、MLIPの成功は、さらに複雑な多成分合金や、動的なプロセス（例：応力下での変
形、疲労挙動）の研究にも応用範囲を広げる可能性を秘めており、材料インフォマティ
クス分野の発展を促進する重要な成果と言えます。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.18099

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.18099


#12 ノートルダム大学がデータ不足を克服するAIポリマー
発見プラットフォームを開発、新素材探索を加速

概要

ノートルダム大学のAI＆材料イニシアチブは、ポリマーインフォマティクスにおける
データ不足を克服するため、複数の情報源を活用するフレームワークを開発しまし
た。この研究では、機械学習に必要な大規模データセットを生成するため、ポリマー

構造を原子モデルに変換し、材料特性を迅速に予測する自動分子シミュレーションエ
ンジンADEPTを開発しました。さらに、特性予測、AI支援スクリーニング、文献サポ
ート、自動シミュレーション準備を組み合わせた統合ポリマー発見プラットフォーム

が開発され、研究者が特定の設計目標に基づいて高性能ポリマー候補を迅速に特定で
きるようになります。

公開日 2026年07月23日  Notre Dame Research  アメリカ



詳細

主要成果：ノートルダム大学がポリマーインフォマティクス向けAI駆動型発見プラ
ットフォームを開発

ノートルダム大学のAI＆材料イニシアチブは、ポリマーインフォマティクスが直面する
データ不足の課題を克服するため、複数の情報源を統合する革新的なフレームワークを
開発しました。このプラットフォームは、機械学習モデルのトレーニングに必要な大規
模かつ多様なデータセットを生成し、高性能ポリマーの迅速な発見を可能にします。

技術・ビジネス詳細：自動分子シミュレーションエンジン「ADEPT」の導入と統合

プラットフォーム

本研究の中核をなすのは、ポリマー構造を原子モデルに変換し、材料特性を迅速に予測
する自動分子シミュレーションエンジン「ADEPT」の開発です。ADEPTは、量子力学計
算の精度と分子動力学シミュレーションの効率性を組み合わせることで、従来は困難で
あった大規模なポリマーデータセットを効率的に生成します。さらに、このエンジンは
特性予測、AI支援スクリーニング、関連文献からの情報抽出、および自動シミュレーシ
ョン準備といった機能を統合したプラットフォームの一部として機能します。この統合
されたアプローチにより、研究者は特定の設計目標（例：耐熱性、機械的強度、ガス透
過性など）に基づいて、最適なポリマー候補を迅速に特定し、探索プロセスを大幅に加
速できます。

背景・業界文脈：ポリマー材料開発の課題とAIによる変革

ポリマー材料は、航空宇宙、エレクトロニクス、医療、エネルギーなど、幅広い産業分
野で不可欠な素材です。しかし、多様な化学組成と構造を持つポリマーの探索と最適化
は、膨大な実験と計算資源を要する複雑なプロセスでした。特に、データ不足は機械学
習モデルの適用を阻む大きな障壁となっていました。ノートルダム大学の研究は、この
データ生成のボトルネックを解消し、AIを活用した材料科学のパラダイムシフトを推進
するものです。



今後の展望：高性能ポリマーの迅速な市場投入と産業競争力の強化

このAI駆動型ポリマー発見プラットフォームは、研究開発サイクルを大幅に短縮し、よ
り高性能なポリマーの迅速な市場投入を可能にします。これにより、企業は製品の性能
向上、コスト削減、持続可能性の実現において競争優位性を確立できるでしょう。将来
的には、この技術がポリマーだけでなく、他の複雑な複合材料やソフトマターの設計に
も応用され、材料科学全体のイノベーションを加速することが期待されます。

元記事: https://research.nd.edu/news-and-events/news/ai-and-materials-research-initiative-accelerates-

breakthroughs-in-material-discovery-through-machine-learning/

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://research.nd.edu/news-and-events/news/ai-and-materials-research-initiative-accelerates-breakthroughs-in-material-discovery-through-machine-learning/
https://research.nd.edu/news-and-events/news/ai-and-materials-research-initiative-accelerates-breakthroughs-in-material-discovery-through-machine-learning/


#13 ジョンズホプキンス大学とウェストバージニア大学が
AI「逆材料設計」の性能評価ベンチマーク
「AtomBench」を開発

概要

ジョンズホプキンス大学とウェストバージニア大学の研究チームは、AI研究の成長分

野である「逆材料設計」モデルの性能を比較するためのベンチマーク「AtomBench」
を開発しました。逆材料設計は、材料の望ましい特性から逆算して、AIが実験室でテ
スト可能な構造オプションを提案する技術です。この開発により、材料科学の伝統的

な「構造から特性へ」のアプローチから、「特性から構造へ」の逆設計への移行が加
速し、新材料の発見が劇的に早まることが期待されます。

公開日 2026年07月20日  Johns Hopkins University  アメリカ



詳細

主要成果：AI逆材料設計モデルの性能を比較する新ベンチマーク「AtomBench」
を発表

ジョンズホプキンス大学とウェストバージニア大学の研究チームは、人工知能（AI）研
究の急速に成長している分野である「逆材料設計」モデルの性能を客観的に比較評価す
るための新しいベンチマーク「AtomBench」を開発しました。このベンチマークは、AI

が望ましい機能や特性から逆算して、科学者が実験室で合成・テストできる材料の構造
オプションを提案する能力を検証するために不可欠です。

技術・ビジネス詳細：伝統的な「順設計」から「逆設計」へのパラダイムシフト

従来の材料科学は、特定の構造を持つ材料を合成し、その後に特性を評価するという
「順設計」のアプローチが主流でした。しかし、この方法は時間とコストがかかり、発
見が偶然に依存することが多々ありました。AIによる「逆材料設計」は、このプロセス
を根本的に変革します。研究者はまず、目標とする特性（例：特定の電気伝導性、熱安
定性、硬度など）をAIアルゴリズムに提示し、AIがこれらの特性を満たす可能性のある
多様な材料構造を生成します。AtomBenchは、これらのAIモデルがどれだけ効率的かつ
正確に、現実的で合成可能な候補を提案できるかを評価するための標準的なツールとし
て機能します。

背景・業界文脈：新材料開発におけるAIの重要性と課題

新材料の開発は、半導体、エネルギー、医療、航空宇宙など、多くの最先端産業の進歩
に不可欠です。しかし、材料開発サイクルは一般的に非常に長く、高コストです。AI

は、このプロセスを加速するための大きな可能性を秘めていますが、多様なAIモデルの
性能を比較し、最も効果的なアプローチを特定するための信頼できる評価基準が不足し
ていました。AtomBenchの開発は、このギャップを埋め、AI駆動型材料発見の透明性と
効率性を向上させるものです。



今後の展望：新材料の迅速な発見と産業へのインパクト

AtomBenchの導入により、研究者やエンジニアは、様々な逆材料設計AIモデルの長所と
短所をより明確に理解し、特定の用途に最適なツールを選択できるようになります。こ
れは、高性能な新材料の発見を加速し、研究開発のコストと時間を削減することに直接
貢献します。将来的には、この技術がより複雑な材料系や多機能材料の設計にも応用さ
れ、クリーンエネルギー、先進製造、医療技術など、広範な産業分野におけるイノベー
ションを促進し、競争力を強化する役割を果たすことが期待されます。

元記事: https://engineering.jhu.edu/materials/news/teaching-ai-to-design-new-materials-by-working-

backwards/

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://engineering.jhu.edu/materials/news/teaching-ai-to-design-new-materials-by-working-backwards/
https://engineering.jhu.edu/materials/news/teaching-ai-to-design-new-materials-by-working-backwards/


#14 MatmerizeがAI駆動型ポリマー設計プラットフォーム
「PolymRize」を提供開始、ガス分離膜などの材料探索を
加速

概要

Matmerizeは、AIと機械学習を活用したクラウドベースのポリマーインフォマティクス

プラットフォーム「PolymRize」を提供しています。このプラットフォームは、ガス透
過性と選択性を調整したポリマーを即座に予測・設計することで、材料開発サイクル
を劇的に短縮します。PolymRizeは、食品包装、エネルギー貯蔵、持続可能な材料など

の用途向けに、特定の性能要件を満たすポリマーの発見を加速することを目指してい
ます。企業はこれにより、より迅速に市場投入でき、コストを削減できます。

公開日 日付不明  Matmerize (Halo)  アメリカ



詳細

主要成果：MatmerizeがAI駆動型ポリマー設計プラットフォーム「PolymRize」を
商用提供開始

Matmerizeは、人工知能（AI）と機械学習（ML）の技術を駆使したクラウドベースのポ
リマーインフォマティクスプラットフォーム「PolymRize」を提供しています。このプ
ラットフォームは、ガス透過性や選択性といった特定の特性を持つポリマーを即座に予
測・設計する能力を提供し、材料開発サイクルを劇的に短縮するものです。

技術・ビジネス詳細：高速な特性予測とカスタマイズ設計

PolymRizeは、膨大な既存のポリマーデータとAIモデルを統合することで、ユーザーが
入力した化学構造や組成から、そのポリマーが持つであろう特性（特にガス分離性能）
を高精度で予測します。さらに、特定のガス透過率や選択性の目標値を与えると、それ
を満たす可能性のあるポリマー構造を逆設計することも可能です。この高速な予測と設
計機能により、研究開発における試行錯誤の回数が大幅に削減され、新材料の探索フェ
ーズが数ヶ月から数日に短縮されることが期待されます。これにより、食品包装の鮮度
保持、効率的なエネルギー貯蔵、持続可能な材料の開発など、幅広い分野での革新が促
進されます。

背景・業界文脈：ポリマー材料開発の効率化への需要

ポリマーは現代社会の多くの製品に不可欠な材料ですが、その開発は複雑で時間とコス
トがかかるプロセスでした。特に、特定の機能（例：選択的なガス分離）を持つポリマ
ーを設計するには、広大な化学空間を探索する必要がありました。マテリアルインフォ
マティクスとAIの進展は、この課題に対する強力な解決策を提供し、データ駆動型アプ
ローチを通じて開発効率を根本的に変革する可能性を秘めています。Matmerizeのよう
なプラットフォームは、この技術を産業界が利用しやすい形で提供するものです。



今後の展望：持続可能な社会への貢献と市場競争力の向上

PolymRizeは、企業がより迅速かつ効率的に高性能ポリマーを開発し、市場に投入する
ことを支援することで、その競争力を向上させます。特に、持続可能性への関心が高ま
る中で、環境負荷の低い、あるいはリサイクル可能な新ポリマー材料の設計は喫緊の課
題です。Matmerizeのプラットフォームは、こうしたニーズに応え、より環境に優し
く、経済的なソリューションの創出に貢献します。これにより、サプライチェーン全体
の効率化とイノベーションの加速が期待され、化学・材料産業におけるデジタルトラン
スフォーメーションを推進するでしょう。

元記事: https://www.halo.science/solution_listings/ai-driven-polymer-design-platform-for-precise-gas-

permeability-and-selectivity

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.halo.science/solution_listings/ai-driven-polymer-design-platform-for-precise-gas-permeability-and-selectivity
https://www.halo.science/solution_listings/ai-driven-polymer-design-platform-for-precise-gas-permeability-and-selectivity


#15 World Fundが欧州のAI材料発見エコシステムを分
析：DeepMind、MetaのAIモデルが新素材開発を加速

概要

World Fundは、AIを活用した材料発見の現状と、特に欧州における機会について詳細
な分析を公開しました。Google DeepMindのAlphaFold成功以来、M3GNet、
DeepMindのGNoME、MicrosoftのMatterGen、MetaのOMat24といった革新的なAIモ

デルが次々と登場し、原子の振る舞いをシミュレートし、材料の安定性を高精度で予
測する能力が向上しています。Entalpic（フランス）やDunia（ドイツ）といった欧州
のスタートアップ企業は、これらのAI予測を産業規模で検証し、実用化を推進してい

ます。

公開日 2026年07月16日  World Fund  欧州



詳細

主要成果：AIモデルが材料発見を機械的速度で加速、欧州スタートアップが産業応
用を牽引

World Fundは、AI技術が材料発見にもたらす変革的影響について分析し、その「機械速
度」での発見能力を強調しました。特に、近年登場した複数の高度なAIモデルが、原子
レベルでの材料シミュレーションと安定性予測において目覚ましい進歩を遂げていま
す。欧州のスタートアップ企業が、これらのAI予測の産業規模での検証と実用化を積極
的に推進している点が注目されます。

技術・ビジネス詳細：基盤モデルの進化と欧州の役割

材料科学におけるAIの進化は、タンパク質構造予測で名を馳せたGoogle DeepMindの
AlphaFoldの成功が大きな転換点となりました。これに続き、M3GNet、DeepMindの
GNoME（グラフニューラルネットワークによって220万の新規材料を発見）、Microsoft

のMatterGen、そしてMetaのOMat24といった一連のAIモデルが登場しています。これ
らのモデルは、複雑な材料の原子の振る舞いを高精度でシミュレートし、その安定性や
特定の機能特性を予測する能力を有しています。欧州では、フランスのEntalpicやドイ
ツのDuniaといったスタートアップが、AIによって提案された材料候補を実際の実験で
検証し、産業応用へと橋渡しする重要な役割を担っています。

背景・業界文脈：材料開発の加速が競争優位性をもたらす

新材料の発見と開発は、持続可能なエネルギー、先進エレクトロニクス、バイオテクノ
ロジー、航空宇宙など、多くの戦略的産業分野におけるイノベーションと競争力の源泉
です。しかし、伝統的な材料開発プロセスは、時間とコストがかかるボトルネックを抱
えていました。AIの導入は、このプロセスを劇的に加速し、新たな材料特性を予測し、
最適化するための効率的な手段を提供します。特に、大規模な材料データセットと強力
な計算資源へのアクセスが容易になったことで、AIによる材料科学は急速に進化してい
ます。



今後の展望：AI材料科学のグローバルな波及と欧州のリーダーシップ

AIを活用した材料発見の進展は、世界中の研究開発に広範な影響を及ぼすでしょう。欧
州のスタートアップが、AI予測の産業規模での検証をリードしていることは、この地域
が新材料技術のイノベーションハブとしての地位を強化していることを示唆します。将
来的には、これらのAIモデルが、より複雑な材料の設計や、予測から合成、特性評価ま
での一連のプロセスを自動化する「自律型研究室」の実現に向けた基盤となることが期
待されます。これにより、材料開発のスピードはさらに向上し、グローバルな技術競争
において重要な要素となるでしょう。

元記事: https://www.worldfund.vc/knowledge/materials-discovery-at-machine-speed

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.worldfund.vc/knowledge/materials-discovery-at-machine-speed


#16 Argonne国立研究所とシカゴ大学の研究者がLLMエー
ジェントと化学DSLでペロブスカイト酸化物の「逆設計」
フレームワーク「ORCHESTRA」を提案

概要

Argonne国立研究所とシカゴ大学の研究者は、パーソナルな述語でガイドされる言語

エージェントがペロブスカイト酸化物の逆設計を可能にする新しいフレームワーク
「ORCHESTRA」を提案しました。このシステムは、自然言語の設計ルールを化学ドメ
イン固有言語（DSL）でエンコードされた記号述語に変換し、大規模言語モデル

（LLM）エージェントの推論と設計能力を向上させます。ORCHESTRAは、ターゲット
特性に基づいてダブルペロブスカイト酸化物を逆設計することに適用され、DSLガイ
ド付きフレームワークが材料設計性能を向上させる可能性を示しました。

公開日 2026年07月17日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果：LLMエージェントと化学DSLを活用したペロブスカイト酸化物逆設計フ
レームワーク「ORCHESTRA」の提案

Argonne国立研究所とシカゴ大学の研究チームは、大規模言語モデル（LLM）エージェ
ントがパーソナルな述語にガイドされながら、ペロブスカイト酸化物の逆設計を可能に
する革新的なフレームワーク「ORCHESTRA」を提案しました。このシステムは、材料
科学者が望む特性に基づいて、その特性を持つ材料構造を効率的に探索・設計するため
の新たなアプローチを提供します。

技術・ビジネス詳細：自然言語から記号述語への変換によるLLM能力の向上

ORCHESTRAの鍵となる技術は、LLMエージェントの推論能力と設計能力を向上させる
ための戦略です。具体的には、自然言語で記述された材料の設計ルールを、事前に定義
された化学ドメイン固有言語（DSL）でエンコードされた記号述語に変換します。この
変換プロセスにより、LLMは曖昧さの少ない形式で化学的制約や目標を理解し、より論
理的かつ正確な材料設計の提案を行うことができます。フレームワークは、特に高性能
なダブルペロブスカイト酸化物をターゲット特性（例：特定の誘電率、磁気特性など）
に基づいて逆設計するタスクに適用され、DSLによるガイドが従来のLLMのみのアプロ
ーチと比較して、材料設計性能を顕著に向上させる可能性が示されました。

背景・業界文脈：AIによる材料発見の加速と複雑な酸化物の設計課題

ペロブスカイト酸化物は、太陽電池、触媒、電子部品など幅広い応用を持つ重要な材料
クラスですが、その化学組成と結晶構造の多様性から、特定の特性を持つ材料を見つけ
ることは非常に困難です。材料発見におけるAIの利用は、この探索空間を効率的にナビ
ゲートする強力な手段として期待されていますが、AIモデルの「理解」と「生成」の能
力を、より実用的な材料科学のルールや知識と結びつけることが課題でした。
ORCHESTRAは、LLMの柔軟性と記号論理の厳密性を組み合わせることで、この課題に
対する有望な解決策を提示します。



今後の展望：自律的材料設計への道と広範な応用

ORCHESTRAのようなマルチエージェント材料設計フレームワークは、材料科学におけ
る自律的発見の実現に向けた重要な一歩となります。LLMエージェントが専門知識と記
号的推論を統合することで、人間が明示的にプログラミングすることなく、複雑な設計
タスクを効果的に実行できるようになります。この技術は、ペロブスカイト酸化物に限
らず、他の複雑な機能性材料の逆設計にも応用可能であり、エネルギー材料、量子材
料、触媒など、多岐にわたる分野での新材料開発を加速し、研究開発の効率を劇的に向
上させる可能性を秘めています。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.15535

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.15535


#17 Q-CTRLが量子ダイナミクスシミュレーター「Fire
Opal」を発表、材料科学の複雑な量子問題を古典計算機
の3,000倍高速で解決

概要

Q-CTRLは、量子コンピュータの性能管理ソフトウェア「Fire Opal」を発表し、材料科

学における複雑な量子力学的相互作用のシミュレーション能力を大幅に向上させまし
た。IBM Quantum Platformでのデモンストレーションでは、Fire Opalが既存の古典的
ソフトウェアよりも3,000倍速く、材料発見における実際の問題を解決できることを実

証しました。この速度向上は、新材料開発のボトルネックを解消し、より高速なイノ
ベーションを可能にする画期的な成果です。

公開日 2026年07月20日  Q-CTRL  オーストラリア



詳細

主要成果：Q-CTRLの「Fire Opal」が材料科学の量子問題を古典計算機の3,000倍高
速で解決

Q-CTRLは、量子コンピュータの性能管理ソフトウェアである「Fire Opal」を開発し、
材料科学分野における複雑な量子力学的相互作用のシミュレーション能力を飛躍的に向
上させました。このソフトウェアは、IBM Quantum Platform上でのデモンストレーショ
ンにおいて、材料発見における実用的な問題に対して、既存の古典的ソフトウェアと比
較して3,000倍という驚異的な速度で解を導き出せることを実証しました。

技術・ビジネス詳細：量子コンピュータの性能管理と実世界問題への適用

Fire Opalは、量子コンピュータのノイズやエラーを管理・補正するQ-CTRL独自の技術
を基盤としています。これにより、限定された量子リソースでも、より信頼性の高い計
算を実行することが可能になります。材料科学における量子ダイナミクスのシミュレー
ションは、触媒反応、超伝導、新電池材料の挙動予測など、原子・分子レベルでの詳細
な理解が不可欠な分野で極めて重要です。Fire Opalは、これらの複雑な問題を、古典的
なスーパーコンピュータでも計算に膨大な時間を要する領域で、大幅な時間短縮を実現
します。例えば、特定の分子の電子構造や反応経路の解析において、従来のシミュレー
ションが数ヶ月かかるところを、Fire Opalは数日で同等以上の結果を生成できる可能性
があります。

背景・業界文脈：量子コンピューティングの材料科学への応用と実用化への期待

量子コンピューティングは、その計算能力の高さから、新薬開発や材料科学といった分
野で大きな期待が寄せられています。特に、量子力学的な現象を直接モデル化できる能
力は、これまでの古典的な計算手法では不可能だった洞察をもたらす可能性がありま
す。しかし、量子コンピュータの実用化には、エラーの多さやスケーラビリティの課題
が立ちはだかっていました。Q-CTRLのFire Opalのような性能管理ソフトウェアは、こ
れらの課題を克服し、量子コンピューティングの産業応用を加速する上で不可欠な技術
です。



今後の展望：新材料開発の加速と量子技術の普及

Fire Opalによる材料科学シミュレーションの高速化は、新材料の開発サイクルを劇的に
短縮し、より高性能で持続可能な材料の創出を促進します。これは、電気自動車のバッ
テリー性能向上、エネルギー効率の高い触媒の開発、さらには未知の量子材料の発見に
繋がる可能性があります。Q-CTRLのこの技術は、量子コンピューティングが研究室の
域を超え、実世界の産業課題解決に貢献する「量子実用性」の時代を加速する重要な一
歩となります。投資家や産業界は、このような量子技術の具体的な応用例に大きな関心
を寄せており、今後の進展が注目されます。

元記事: https://q-ctrl.com/blog/solve-complex-materials-science-problems-with-the-new-fire-opal-

quantum-dynamics-simulator

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://q-ctrl.com/blog/solve-complex-materials-science-problems-with-the-new-fire-opal-quantum-dynamics-simulator
https://q-ctrl.com/blog/solve-complex-materials-science-problems-with-the-new-fire-opal-quantum-dynamics-simulator


#18 UNCCの研究グループが機械学習原子間ポテンシャル
生成ツール「PyXtal_FF」を開発、原子シミュレーション
の計算コストを大幅削減

概要

ノースカロライナ大学シャーロット校（UNCC）の研究グループは、機械学習原子間ポ

テンシャル（MLIAP）生成のためのパッケージ「PyXtal_FF」を開発しました。MLIAP

は、量子力学シミュレーションに比べてはるかに低いコストで原子シミュレーション
を実行可能にし、最大100万原子までスケールアップできます。このツールは、原子シ

ミュレーションにおける精度と計算コストの間の長年のジレンマを解決し、材料科学
研究の効率を飛躍的に向上させます。

公開日 2026年07月22日  University of North Carolina at Charlotte  アメリカ



詳細

主要成果：UNCCが機械学習原子間ポテンシャル（MLIAP）生成ツール
「PyXtal_FF」を開発し、原子シミュレーションの計算コストを大幅削減

ノースカロライナ大学シャーロット校（UNCC）の研究グループは、機械学習原子間ポ
テンシャル（MLIAP）生成のための革新的なパッケージ「PyXtal_FF」の開発を発表しま
した。このツールは、原子シミュレーションの分野において、高精度な量子力学シミュ
レーションと、より高速かつ低コストな古典分子動力学シミュレーションの間のギャッ
プを埋めるものです。

技術・ビジネス詳細：量子力学精度と最大100万原子へのスケーラビリティ

PyXtal_FFによって生成されるMLIAPは、第一原理計算（量子力学シミュレーション）に
近い精度を維持しながら、計算コストを劇的に削減します。これにより、研究者はこれ
まで計算リソースの制約で不可能だった、最大100万原子規模のシステムに対する原子
シミュレーションを、はるかに低いコストで実行できるようになります。このスケーラ
ビリティは、ナノ材料、高分子、アモルファス材料など、複雑な系における材料特性
（例：機械的特性、熱力学的安定性、相転移挙動）の探索と予測に極めて重要です。
PyXtal_FFは、精度と計算コストという、原子シミュレーションにおける長年のトレード
オフの課題を解決するものです。

背景・業界文脈：計算材料科学におけるMLIAPの重要性

材料科学の研究開発では、原子レベルでの材料の挙動を理解することが不可欠ですが、
量子力学計算は計算負荷が高く、大規模システムには適用が困難でした。一方、古典分
子動力学は高速ですが、精度に限界がありました。MLIAPは、両者の利点を組み合わせ
ることで、計算材料科学における重要なブレークスルーと見なされています。より広範
な研究者が高精度かつ大規模なシミュレーションを実行できる環境を提供することで、
新材料発見の加速に貢献します。



今後の展望：新材料開発の効率化と幅広い産業応用

PyXtal_FFのようなツールの登場は、材料科学研究の効率を飛躍的に向上させ、より迅速
な新材料開発を可能にします。これにより、航空宇宙、エネルギー、電子部品、医療な
ど、高性能材料を必要とする幅広い産業分野において、革新的な製品の設計と市場投入
が加速されるでしょう。計算資源へのアクセスが民主化されることで、中小企業や新興
企業も高度な材料シミュレーションを活用できるようになり、産業全体の競争力強化に
貢献することが期待されます。将来的には、自律型材料研究室におけるキーコンポーネ
ントとなる可能性も秘めています。

元記事: https://qzhu2017.github.io/research/materials-informatics/

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://qzhu2017.github.io/research/materials-informatics/


#19 MITの研究者が機械学習原子間ポテンシャルを活用
し、高エントロピー合金の酸素還元反応におけるラテラル
相互作用の重要性を解明

概要

MITの研究チームは、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）を活用したフレームワー

クを開発し、Ag-Ir-Ru-Pd-Pt-Cu-Rh-Re高エントロピー合金の組成空間における酸素還
元反応（ORR）をモデル化しました。この研究は、混み合った表面でのO*およびOH*

中間体の競合共吸着中に結合強度を追跡することで、電気触媒活性を評価する上での

ラテラル相互作用の重要な役割を初めて強調しました。これにより、高性能電気触媒
の設計に向けた新たな理解がもたらされます。

公開日 2026年07月19日  PubMed  アメリカ



詳細

主要成果：高エントロピー合金の酸素還元反応においてラテラル相互作用が電気触
媒活性を決定することをMLIPで解明

MITの研究者らは、Ag-Ir-Ru-Pd-Pt-Cu-Rh-Reという8種類の金属からなる高エントロピ
ー合金（HEA）の組成空間における酸素還元反応（ORR）をモデル化するために、機械
学習原子間ポテンシャル（MLIP）を活用した革新的なフレームワークを開発しました。
本研究の最も重要な発見は、混み合った触媒表面上でのO*およびOH*中間体の競合する
共吸着過程において、隣接する原子間の「ラテラル相互作用」が電気触媒活性を評価す
る上で決定的な役割を果たすことを初めて強調した点です。

技術・ビジネス詳細：多成分合金の複雑な相互作用をMLIPで高精度解析

高エントロピー合金は、その多様な組成と原子配置により、従来の触媒よりも優れた性
能を示す可能性がありますが、その複雑性ゆえに、原子レベルでの反応メカニズムの理
解は困難でした。MLIPフレームワークは、密度汎関数理論（DFT）計算の精度を保ちつ
つ、古典分子動力学シミュレーションの計算効率で、HEAの広範な組成空間における原
子間相互作用をモデル化します。この能力により、触媒表面での吸着中間体の結合エネ
ルギーの変化を、被覆率（表面を覆う吸着種の割合）に依存して詳細に追跡することが
可能となりました。これにより、特定の組成や表面構造が高エントロピー合金の電気触
媒性能にどのように影響するかについての新たな知見が得られました。

背景・業界文脈：クリーンエネルギー技術における電気触媒の重要性

酸素還元反応は、燃料電池や金属空気電池、電気分解などのクリーンエネルギー変換技
術において中心的な役割を果たす反応です。より高効率で安価な電気触媒の開発は、こ
れらの技術の普及と実用化に不可欠です。高エントロピー合金は、従来の単一金属触媒
や低エントロピー合金よりも優れた活性と安定性を示すことが期待されており、次世代
触媒材料として注目されています。本研究は、AIを活用することで、HEAのような複雑
な材料系の設計原理を解明し、触媒開発の効率を大幅に向上させるものです。



今後の展望：次世代高性能電気触媒の合理的な設計へ

今回の研究成果は、高性能な高エントロピー合金触媒を合理的に設計するための重要な
基盤を提供します。ラテラル相互作用が電気触媒活性に与える影響を定量的に理解する
ことで、研究者やエンジニアは、よりターゲットを絞った組成の最適化や表面構造の設
計が可能になります。これは、燃料電池の効率向上、CO2還元触媒の開発、その他の電
気化学プロセスにおけるエネルギー変換効率の最大化に貢献するでしょう。AIと計算材
料科学の統合は、触媒設計の新たなフロンティアを開拓し、持続可能な社会の実現に向
けた技術革新を加速する上で不可欠な役割を果たすことが期待されます。

元記事: https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/42473151/

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/42473151/


#20 中国の研究者がAI駆動型電解質化学のメカニズム、進
捗、戦略的展望をレビュー、リチウムイオン電池の電解質
設計を革新

概要

本レビュー論文は、リチウムイオン電池（LIB）の次世代電解質設計におけるAIの革新

的な役割を詳細に解説しています。AIは、実験データ、量子化学記述子、分子シミュ
レーションを統合することで、電解質の構造-特性-性能の関係を明らかにし、合理的
な設計を可能にします。特に、生成モデル、基盤モデル、性能駆動型製剤設計、界面

反応のメカニズム分析、閉ループ最適化といったAIの応用が、LIBの性能と安全性を飛
躍的に向上させる可能性を強調しています。

公開日 2026年07月21日  Energy & Environmental Science  中国



詳細

主要成果：AIがリチウムイオン電池の次世代電解質設計を革新、性能・安全性を向
上

本レビュー論文は、リチウムイオン電池（LIB）の電解質設計における人工知能（AI）の
変革的な役割を詳細に論じています。AIは、実験データ、量子化学記述子、分子シミュ
レーションといった多様な情報源を統合することで、電解質の複雑な構造-特性-性能の
関係を効率的に解き明かし、これにより合理的な電解質設計を可能にすると結論付けて
います。

技術・ビジネス詳細：生成モデル、基盤モデル、閉ループ最適化の活用

AIは、LIB電解質の設計において多岐にわたる応用が可能です。具体的には、生成モデル
や基盤モデルの進展により、未知の有望な電解質分子構造を探索・生成する能力が飛躍
的に向上しました。また、性能駆動型製剤設計では、特定の目標性能（例：高エネルギ
ー密度、長寿命、広い動作温度範囲）を満たす電解質の組成をAIが最適化します。さら
に、界面反応のメカニズム分析にAIを用いることで、電極-電解質界面での安定性を向
上させ、安全性やサイクル寿命を改善します。データ収集からAIモデリング、自律実
験、産業応用までを統合する「閉ループ最適化」は、電解質開発サイクルを劇的に短縮
する究極の目標として強調されています。

背景・業界文脈：リチウムイオン電池の進化と電解質課題

リチウムイオン電池は、電気自動車（EV）やポータブル電子機器の主要な動力源として
普及していますが、さらなるエネルギー密度、安全性、耐久性の向上が求められていま
す。特に電解質は、LIBの性能と安全性を左右する重要な構成要素であり、その開発は
常にボトルネックとなってきました。従来の電解質設計は、主に試行錯誤と経験則に依
存していましたが、AIの登場により、より体系的で効率的なアプローチが可能になりま
した。



今後の展望：持続可能なエネルギー社会への貢献と産業への波及

AI駆動型電解質化学は、LIBの性能と安全性を飛躍的に向上させることで、持続可能なエ
ネルギー社会の実現に大きく貢献するでしょう。これにより、EVの航続距離の延長、充
電時間の短縮、定置型蓄電システムの効率向上など、幅広い分野でのブレークスルーが
期待されます。また、AI技術が材料開発プロセス全体に組み込まれることで、他の電池
技術やエネルギー変換材料への応用も進み、化学・材料産業の研究開発のあり方を根本
的に変革する可能性を秘めています。投資家や産業界は、この分野の進展がもたらす巨
大な市場機会に注目しています。

元記事: https://pubs.rsc.org/ee/article/doi/10.1039/D6EE01488G/1281091/Artificial-intelligence-driven-

electrolyte?searchresult=1

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.rsc.org/ee/article/doi/10.1039/D6EE01488G/1281091/Artificial-intelligence-driven-electrolyte?searchresult=1
https://pubs.rsc.org/ee/article/doi/10.1039/D6EE01488G/1281091/Artificial-intelligence-driven-electrolyte?searchresult=1


#21 CuspAIがAI材料発見ファウンドリを設立し、4.5億ド
ルのシリーズB資金調達で評価額26億ドルに達する

概要

英国ケンブリッジを拠点とするAI材料発見スタートアップCuspAIは、シリーズBラウン
ドで4億5000万ドルを調達し、評価額を26億ドルに引き上げました。同社はNvidiaや
Metaを含む45以上の組織が参加する「AI Materials Foundry」を立ち上げ、AIと逆設計

アプローチを用いて半導体、エネルギー貯蔵、気候技術、先進製造分野の新材料発見
を加速します。この資金調達とファウンドリ設立は、材料発見プロセスを大幅に短縮
し、産業界への影響を最大化することを目指しています。

公開日 2026年07月20日  Sifted  英国



詳細

主要成果：CuspAIが4.5億ドル調達、評価額26億ドルで「AI材料ファウンドリ」を
始動

ケンブリッジを拠点とするAI材料発見スタートアップCuspAIは、シリーズB資金調達ラ
ウンドで4億5000万ドルを調達し、企業評価額を26億ドルに引き上げました。同時に、
同社はNvidia、Meta、Samsung、Hyundai Motor Group、Applied Materials、Tokyo

Electron、Lam Researchなど45以上の主要組織が参加する「AI Materials Foundry」を立
ち上げました。この動きは、AIを活用した新材料の設計、シミュレーション、合成経路
計画、実験検証を加速するためのグローバルネットワークを構築するものです。

技術・ビジネス詳細：AI駆動型逆設計プラットフォーム「MIRA」とファウンドリ
の役割

CuspAIの核心は、その独自のAI駆動型逆設計プラットフォーム「MIRA」にあります。
従来の材料科学が「既存の候補物質から特性を測定する」順方向のアプローチであった
のに対し、MIRAは「必要な特性から候補物質を生成する」という逆方向のアプローチ
を可能にします。このシステムは、機械学習モデル、科学データ、計算ツール、および
ラボ検証を統合することで、特定の設計目標に基づいて高性能ポリマー、半導体誘電
体、バッテリー電解質、CO2回収吸着剤などの新材料候補を迅速に特定します。

新たに設立されたAI Materials Foundryは、データ、ラボ、計算リソース、科学的専門知
識を結集するグローバルネットワークであり、MIRAプラットフォームと自律科学エー
ジェントを展開します。これにより、材料発見のプロセス全体を調整し、開発サイクル
を劇的に短縮することを目指します。インペリアル・カレッジ・ロンドンの材料科学者
であるアロン・ウォルシュ教授が最高科学責任者（CSO）に就任し、AIの進歩を産業応
用へと橋渡しする重要な役割を担います。



背景・業界文脈：急速に進化するAI材料科学と投資の加速

材料発見におけるAIの利用は、AlphaFoldの成功以来、M3GNet、DeepMindのGNoME、
MicrosoftのMatterGen、MetaのOMat24といった基盤モデルの登場により急速に進化し
ています。これらのモデルは原子の振る舞いをシミュレートし、材料の安定性を予測す
る能力を高めています。CuspAIの大型資金調達には、Lightspeed Venture Partners、
Coatue Management、Founders Fund、Samsung Ventures、Hyndai Motor Company、
そしてジェフ・ベゾス氏など、著名な投資家が名を連ねています。これは、AI駆動型材
料科学に対する産業界およびベンチャーキャピタルの強い期待を示しています。

今後の展望：半導体からクリーンエネルギーまで、多岐にわたる影響

CuspAIの技術は、半導体、エネルギー貯蔵、気候技術（CO2回収など）、先進製造とい
った広範な分野での革新を加速する可能性を秘めています。特に、チップ製造に必要な
希少材料の発見と開発の加速は、グローバルなサプライチェーンの安定化と技術競争力
の向上に貢献すると期待されます。AI Materials Foundryを通じて、同社はこれらの分野
におけるブレークスルーをより迅速に実現し、材料科学の未来を再定義することを目指
しています。

元記事: https://sifted.eu/articles/cuspai-lands-450m-round-to-accelerate-ai-materials-discovery

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://sifted.eu/articles/cuspai-lands-450m-round-to-accelerate-ai-materials-discovery


#22 LLNLがAIと分子シミュレーションでナトリウム・リ
チウムイオン電池の電解質設計に新知見、性能と熱安定性
を向上

概要

ローレンス・リバモア国立研究所（LLNL）の科学者たちは、分子動力学シミュレーシ

ョンと物理情報に基づいた機械学習を組み合わせ、ナトリウムイオン電池とリチウム
イオン電池の電解質設計に画期的な知見をもたらしました。このアプローチは、電解
質の複雑な三次元分子構造を考慮に入れ、イオンの移動パターンを分類することで、

バッテリーの充電性能と熱安定性を大幅に改善する設計戦略を明らかにしました。こ
れにより、次世代エネルギー貯蔵技術の最適化が加速されます。

公開日 2026年07月22日  Commonwealth Union  アメリカ



詳細

主要成果：LLNLがAIと分子シミュレーションでナトリウム・リチウムイオン電池電
解質設計を革新

ローレンス・リバモア国立研究所（LLNL）の科学者チームは、分子動力学シミュレーシ
ョンと物理情報に基づいた機械学習の統合により、ナトリウムイオン電池およびリチウ
ムイオン電池の電解質設計に関する新たな洞察を明らかにしました。この先進的なアプ
ローチにより、電解質の三次元分子構造を詳細に分析し、イオンの移動パターンを正確
に分類することが可能となり、結果としてバッテリーの充電性能と熱安定性を大きく向
上させる新しい設計戦略が示されました。

技術・臨床詳細：物理情報AIによる3次元構造解析とイオン輸送の最適化

従来の電解質設計では、テキストベースの記述が主流であり、分子の複雑な三次元構造
が十分に考慮されないことが課題でした。LLNLの研究では、物理学の原理を組み込んだ
機械学習モデルを活用することで、電解質内のイオンがどのように相互作用し、移動す
るかを原子スケールで高精度にシミュレートできます。これにより、電解質の電気化学
的安定性を予測し、ナトリウムイオンの効率的な移動を妨げる要因を特定します。特
に、この技術は炭素アノードを持つナトリウムイオン電池の性能と、リチウムイオン電
池の液体電解質におけるイオン挙動の最適化に焦点を当てています。

背景・業界文脈：次世代バッテリー開発における電解質の重要性

エネルギー貯蔵技術の進化は、電気自動車や再生可能エネルギーシステムの普及に不可
欠です。リチウムイオン電池は広く利用されていますが、コスト、安全性、資源制約の
課題を抱えています。ナトリウムイオン電池は、豊富で安価なナトリウムを主材料とす
ることから、次世代バッテリーとして大きな期待が寄せられています。これらのバッテ
リーの性能を決定する上で、電解質は極めて重要な要素です。AIと分子シミュレーショ
ンの融合は、従来の試行錯誤的な開発プロセスを打破し、より迅速かつ効率的な材料設
計を可能にするという点で、業界全体に大きな影響を与えます。



今後の展望：高性能・高安定性エネルギー材料開発への道筋

LLNLの研究は、AIと分子シミュレーションを組み合わせることで、電解質設計の基礎的
な理解を深め、高性能かつ高安定性のバッテリー開発への明確な道筋を示しています。
この技術は、将来的に電気自動車の航続距離延長、再生可能エネルギー貯蔵システムの
効率向上、さらには新しいクリーンエネルギー材料の開発へと応用される可能性があり
ます。物理情報AIは、材料科学における他の複雑な問題解決にも応用可能であり、エネ
ルギー材料のR&Dを加速する強力なツールとしてその地位を確立していくでしょう。

元記事: https://www.commonwealthunion.com/ai-and-molecular-simulations-reveal-new-insights-into-

sodium-and-lithium-battery-design/

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.commonwealthunion.com/ai-and-molecular-simulations-reveal-new-insights-into-sodium-and-lithium-battery-design/
https://www.commonwealthunion.com/ai-and-molecular-simulations-reveal-new-insights-into-sodium-and-lithium-battery-design/


#23 東北大学がAI・自動実験統合型クローズドループシス
テムを発表、クリーンエネルギー材料開発を劇的に加速

概要

東北大学の研究チームが、AIモデル、自動実験、継続的なフィードバックを単一の研
究プラットフォームに統合した「クローズドループ」システムを開発しました。この
革新的なフレームワークは、大規模材料データベース、機械学習原子間ポテンシャ

ル、大規模言語モデル、インテリジェントAIエージェント、自動ラボワークフローを
組み合わせます。これにより、電池や水素貯蔵といったクリーンエネルギー技術向け
の次世代材料発見を劇的に加速し、開発コストを大幅に削減することが期待されま

す。

公開日 2026年07月23日  東北大学  日本



詳細

主要成果：AI統合型クローズドループシステムがクリーンエネルギー材料の発見を
劇的に加速

東北大学の研究者らは、AIモデルと自動実験、継続的なフィードバック機構をシームレ
スに統合した「クローズドループ」システムを開発しました。この最先端のフレームワ
ークは、材料探索の全段階を網羅し、特に電池や水素貯蔵といったクリーンエネルギー
技術に不可欠な次世代材料の発見プロセスを劇的に加速し、それに伴う開発コストの大
幅な削減を実現します。

技術・ビジネス詳細：MLIP、LLM、AIエージェントによる自律的発見

このシステムは複数の先進技術を組み合わせることで、その強力な能力を発揮します。
具体的には、大規模な材料データベースを活用し、高精度な機械学習原子間ポテンシャ
ル（MLIP）を用いて原子レベルでの挙動を予測します。さらに、大規模言語モデル
（LLM）とインテリジェントAIエージェントが連携し、複雑な科学文献の解析から実験
計画の立案、自動ラボワークフローの実行までを自律的に行います。これにより、デー
タ収集、AIモデリング、自律実験、産業応用への展開という材料発見のパイプライン全
体が自動化され、人間の介入を最小限に抑えながら最適化された材料を効率的に探索・
開発することが可能になります。

背景・業界文脈：材料開発のボトルネックとAIによる解決策

従来の材料開発は、試行錯誤に基づく実験に大きく依存しており、時間とコストが膨大
にかかることが大きな課題でした。特にクリーンエネルギー分野では、高性能で安価な
新材料の迅速な開発が地球規模のエネルギー問題解決に直結するため、効率化が強く求
められています。AIとマテリアルインフォマティクスは、このボトルネックを解消する
ための鍵として注目されており、データ駆動型アプローチによって開発期間の短縮と成
功率の向上を実現します。



今後の展望：持続可能な社会への貢献と産業への波及

東北大学が提案するこのクローズドループシステムは、クリーンエネルギー材料の発
見・開発を加速することで、持続可能な社会の実現に大きく貢献する可能性を秘めてい
ます。電池性能の向上、水素貯蔵効率の改善、CO2分離膜などの革新は、エネルギー変
換効率を高め、温室効果ガス排出量の削減に直結します。この技術は、学術研究だけで
なく、製造業、エネルギー産業、自動車産業など、多岐にわたる産業分野において、新
たな材料技術の導入を促し、競争力強化とイノベーション創出の原動力となることが期
待されます。

元記事:

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

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

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


#24 Schrödingerが収益46%増と初のプラットフォーム契
約を獲得し、AIバイオテックとしての戦略的転換が結実

概要

AIバイオテクノロジー企業のSchrödingerは、2026会計年度の収益が前年比46%増加
し、初のプラットフォーム契約を獲得したと報告しました。同社は計算プラットフォ
ームを通じて新薬開発と材料設計のための最適化された分子発見を変革しており、こ

れは同社の戦略的転換が数値に表れ始めたことを示唆しています。Schrödingerのソフ
トウェアプラットフォームは、製薬・バイオテクノロジー企業や学術機関にライセン
ス供与され、独自のパイプラインも構築しています。

公開日 2026年07月23日  Morningstar  アメリカ



詳細

主要成果：Schrödingerが収益46%増と初のプラットフォーム契約を獲得し、AIバ
イオテックとしての戦略的転換が結実

計算プラットフォームを通じて分子発見を変革するAIバイオテクノロジー企業
Schrödingerは、2026会計年度において収益が前年比で46%大幅に増加したと発表しま
した。この成長は、同社初の継続的なプラットフォーム契約獲得によって牽引されてお
り、新薬開発および材料設計のための高度に最適化された分子発見を加速する同社の戦
略的転換が成功し始めていることを明確に示しています。Schrödingerは8月5日に2026

年第2四半期の財務結果を発表する予定です。

技術・ビジネス詳細：30年以上のR&D投資に基づくプラットフォームとエコシステ
ム

Schrödingerの成功は、30年以上にわたる計算化学分野へのR&D投資に裏打ちされた高
度なソフトウェアプラットフォームに基づいています。このプラットフォームは、物理
ベースのシミュレーションと機械学習を組み合わせることで、薬剤候補や新材料の特性
を効率的に予測・最適化します。同社のビジネスモデルは、この独自のソフトウェアプ
ラットフォームを世界のバイオテクノロジー、製薬、産業企業、学術機関にライセンス
供与するだけでなく、自社内で協業プログラムや独自の創薬・材料開発プログラムを推
進することにあります。今回のプラットフォーム契約獲得は、ライセンス事業の新たな
成長フェーズを示唆しています。

背景・業界文脈：AIと計算科学が牽引する研究開発の未来

製薬業界および材料科学業界では、従来の試行錯誤型のアプローチから、AIと計算科学
を活用したデータ駆動型アプローチへの移行が加速しています。これにより、研究開発
のコスト削減と期間短縮が期待され、より迅速なイノベーション創出が可能となりま
す。Schrödingerは、このトレンドの最前線に位置し、その技術は分子の構造-機能関係
を深く理解し、望ましい特性を持つ分子を効率的に設計することを可能にします。投資
家や市場は、このようなAI駆動型バイオテック企業の成長可能性に大きな注目を寄せて
います。



今後の展望：創薬・材料設計におけるリーダーシップの確立

Schrödingerが初の継続的なプラットフォーム契約を獲得し、収益を大幅に伸ばしたこ
とは、同社の技術が市場で広く受け入れられ、実用的な価値を提供していることの証で
す。今後、同社はさらなるプラットフォーム契約の拡大と、自社パイプラインの進展を
通じて、創薬および材料設計の分野における計算アプローチのリーダーシップを確立す
ることを目指します。これにより、より安全で効果的な薬剤や革新的な材料の社会実装
が加速され、広範な産業にポジティブな影響をもたらすことが期待されます。

元記事: https://www.morningstar.com/news/pr-newswire/20260723ln10908/an-ai-biotech-just-

reported-a-46-revenue-jump-and-its-first-recurring-platform-contracts-as-its-pivot-starts-showing-up-

in-the-numbers

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.morningstar.com/news/pr-newswire/20260723ln10908/an-ai-biotech-just-reported-a-46-revenue-jump-and-its-first-recurring-platform-contracts-as-its-pivot-starts-showing-up-in-the-numbers
https://www.morningstar.com/news/pr-newswire/20260723ln10908/an-ai-biotech-just-reported-a-46-revenue-jump-and-its-first-recurring-platform-contracts-as-its-pivot-starts-showing-up-in-the-numbers
https://www.morningstar.com/news/pr-newswire/20260723ln10908/an-ai-biotech-just-reported-a-46-revenue-jump-and-its-first-recurring-platform-contracts-as-its-pivot-starts-showing-up-in-the-numbers


#25 中国の研究者がナトリウムイオン電池の電解質・電極
材料の革新と界面戦略をレビュー、AI活用で合理的な設計
を推進

概要

本論文は、ナトリウムイオン電池（SIBs）の性能向上に向けた電解質および電極材料

の革新と、その界面構築戦略に焦点を当てたレビューです。理論計算と機械学習を組
み合わせることで、電解質の合理的な設計を導き、新材料の発見と最適化プロセスを
加速できることを強調しています。特に、SIBsのサイクル寿命とエネルギー密度を向

上させるための電解質添加剤や、安定な固体電解質界面（SEI）形成の重要性が論じら
れています。

公開日 2026年07月23日  MDPI  中国



詳細

主要成果：ナトリウムイオン電池の電解質・電極材料の革新と界面構築戦略をAI活
用で推進

本論文は、次世代エネルギー貯蔵システムとして期待されるナトリウムイオン電池
（SIBs）において、電解質および電極材料の最新の革新と、それらの界面構築戦略に焦
点を当てた包括的なレビューです。研究の核心は、理論計算と機械学習を組み合わせる
ことで、SIBsの性能を決定づける電解質を合理的に設計し、新しい材料の発見と最適化
プロセスを大幅に加速できることを強調しています。

技術・ビジネス詳細：理論計算とMLによる電解質の合理的な設計とSEI形成の最適
化

SIBsの性能向上には、安定した電解質と電極界面の形成が不可欠です。本レビューで
は、特に電解質添加剤の役割や、電極表面に形成される固体電解質界面（SEI）の安定
性と均一性の重要性について詳しく解説しています。理論計算（例：第一原理計算）
は、分子間の相互作用や電解質の安定性を予測する上で基盤的な情報を提供し、機械学
習（ML）モデルは、これらの計算データや実験データを統合して、より効率的な材料
スクリーニングと設計ガイドラインを生成します。このハイブリッドアプローチによ
り、特定の性能目標（例：高容量、高速充電、長寿命、高安全性）を満たす電解質組成
や界面構造を迅速に特定し、開発時間を短縮することが可能です。

背景・業界文脈：リチウムイオン電池の代替としてのSIBsの台頭

リチウムイオン電池（LIBs）は現在広く普及していますが、リチウム資源の偏在性、価
格変動、安全性への懸念といった課題を抱えています。これに対し、ナトリウムは地球
上に豊富に存在し、安価であることから、SIBsはLIBsの有望な代替技術として近年注目
度が高まっています。しかし、SIBsの実用化には、LIBsに匹敵するエネルギー密度とサ
イクル安定性を実現するための材料開発が不可欠であり、電解質と電極界面の最適化が
最も重要な課題の一つです。



今後の展望：SIBsの商用化加速と持続可能なエネルギー貯蔵への貢献

理論計算と機械学習の組み合わせによる電解質および電極材料の合理的な設計アプロー
チは、SIBsの商用化を加速する上で極めて重要です。この進展は、より高性能で安全、
かつコスト効率の良いSIBsの開発を促進し、電気自動車、大規模グリッド貯蔵、再生可
能エネルギー統合システムなど、幅広い応用分野で持続可能なエネルギー貯蔵ソリュー
ションを提供することに貢献します。今後の研究は、さらなる多機能添加剤の開発や、
AIを活用した自律的材料発見システムの導入を通じて、SIBsの性能限界を押し広げるこ
とが期待されます。

元記事: https://www.mdpi.com/2079-6412/16/7/851

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.mdpi.com/2079-6412/16/7/851


#26 デューク大学チームがDOE資金を獲得し、DNAオリ
ガミを活用したエネルギー関連材料設計AIプラットフォー
ムを開発

概要

デューク大学の研究チームは、米国エネルギー省（DOE）のGenesis Projectから資金提

供を受け、DNAベースの材料を設計するAIプラットフォームを開発しています。この
AIフレームワークは、DNAオリガミビルディングブロックがユーザー指定のスーパー
ラティスアーキテクチャに自己集合するように自動的に設計し、大規模なコンピュー

ターシミュレーション、ハイスループット実験、機械学習を組み合わせて設計と構造
の関係を解明します。これにより、フォトニック、プラズモン、電子、触媒材料など
のエネルギー関連材料の発見が加速されます。

公開日 2026年07月23日  Duke University  アメリカ



詳細

主要成果：デューク大学がDOE資金を獲得、DNAオリガミ設計AIプラットフォーム
でエネルギー材料発見を加速

デューク大学の研究チームは、米国エネルギー省（DOE）のGenesis Projectから重要な
資金提供を受け、DNAベースの材料を設計するための画期的なAIプラットフォームの開
発に着手しました。このプラットフォームは、DNAオリガミを基盤とするビルディング
ブロックが、ユーザーが指定した複雑なスーパーラティスアーキテクチャへと自律的に
自己集合するよう、自動的に設計する能力を持っています。

技術・ビジネス詳細：DNAオリガミのAI設計と大規模シミュレーション・実験の統
合

このAIフレームワークは、大規模なコンピューターシミュレーション、ハイスループッ
ト実験、および機械学習技術を統合することで、DNAオリガミの設計とそれが形成する
自己集合構造との間の複雑な関係を解明します。DNAオリガミは、ナノスケールで正確
な3次元構造を構築できる自己集合性の高い分子構造体であり、その設計の自由度は非
常に高いです。AIは、特定のエネルギー関連特性（例：光学的、電子的、触媒的特性）
を持つ材料構造を実現するために必要なDNAオリガミの配列と形状を最適化します。こ
の統合されたアプローチにより、従来の試行錯誤的な手法に比べて、材料設計の効率と
予測精度が飛躍的に向上します。

背景・業界文脈：ナノスケール材料設計の課題とDNAオリガミの可能性

ナノスケールでの材料設計は、光、電子、量子技術など、様々な先端分野で画期的な進
歩をもたらす可能性を秘めています。しかし、複雑なナノ構造を精密に構築し、その特
性を予測することは、依然として大きな課題です。DNAオリガミは、そのプログラム可
能な自己集合特性により、これらの課題に対する有望なソリューションを提供します。
AIの活用は、DNAオリガミの設計空間を効率的に探索し、特定の機能を持つ構造体を迅
速に生成するための鍵となります。



今後の展望：クリーンエネルギーと先端技術への貢献

デューク大学の研究は、フォトニック材料、プラズモン材料、電子材料、触媒材料な
ど、多様なエネルギー関連材料の発見を加速する可能性を秘めています。これらの材料
は、太陽エネルギー変換、エネルギー貯蔵、高効率センサー、量子デバイスなど、クリ
ーンエネルギー技術や次世代エレクトロニクスの発展に不可欠です。AIを活用したDNA
オリガミ設計は、材料科学における「設計から合成へ」のサイクルを大幅に短縮し、持
続可能な社会の実現と先端技術の商業化に大きく貢献することが期待されます。DOEか
らの資金提供は、この技術が持つ国家的な戦略的意義を裏付けています。

元記事: https://pratt.duke.edu/news/doe-genesis-program-dna-origami/

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pratt.duke.edu/news/doe-genesis-program-dna-origami/


#27 Meta FAIRとスタンフォード大学の研究者がUMAモ
デルのファインチューニングによりWS2の酸素プラズマ相
互作用を高精度シミュレーション

概要

Meta FAIRとスタンフォード大学の研究者は、ユニバーサル機械学習原子間ポテンシャ

ル（MLIP）であるUMAモデルをWS2の酸素プラズマ相互作用に特化してファインチュ
ーニングすることに成功しました。この研究は、プラズマ-表面相互作用の分子動力学
シミュレーションにおけるMLIPの精度と計算効率の課題に対処するものです。UMAモ

デルを特定の系に最適化することで、高精度なシミュレーションを可能にし、半導体
製造や触媒開発における新たな洞察を提供します。

公開日 2026年07月21日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果：UMAモデルのファインチューニングによりWS2の酸素プラズマ相互作
用を高精度シミュレーション

Meta FAIRとスタンフォード大学の研究チームは、ユニバーサル機械学習原子間ポテン
シャル（MLIP）の一種であるUMAモデルを、二硫化タングステン（WS2）の酸素プラ
ズマ相互作用に特化してファインチューニングすることに成功しました。この成果は、
複雑なプラズマ-表面相互作用の分子動力学シミュレーションにおいて、MLIPの精度と
計算効率を同時に向上させる上で重要なブレークスルーとなります。

技術・ビジネス詳細：MLIPの汎用性と特定系への最適化

UMAモデルのようなユニバーサルMLIPは、広範な材料系に対して原子間力を予測でき
る汎用性の高さが特徴ですが、特定の化学反応や環境（例：プラズマ中のラジカルとの
相互作用）に対しては、その精度が十分でない場合があります。本研究では、追加の量
子力学計算データを用いてUMAモデルをファインチューニングすることで、WS2表面と
酸素ラジカル間の相互作用をより正確に記述できるようになりました。これにより、半
導体製造におけるエッチングプロセスや、触媒開発における表面反応のシミュレーショ
ンの信頼性が向上します。MLIPのファインチューニング戦略は、汎用モデルを特定の産
業応用や研究課題に最適化するための強力な手段となります。

背景・業界文脈：プラズマプロセスと材料科学の接点

プラズマプロセスは、半導体デバイス製造、表面改質、薄膜形成など、現代の産業技術
において不可欠な役割を担っています。特にWS2のような二次元材料は、次世代エレク
トロニクスや光電子デバイスへの応用が期待されていますが、プラズマ処理中の表面反
応メカニズムを原子レベルで理解することは非常に困難でした。高精度な分子動力学シ
ミュレーションは、これらのメカニズムを解明する上で強力なツールとなりますが、計
算コストが大きな課題でした。MLIPの活用は、この課題を解決し、新しいプラズマプロ
セスの設計と最適化を加速します。



今後の展望：半導体製造から触媒開発まで幅広い応用

UMAモデルのファインチューニングによるWS2の酸素プラズマ相互作用の高精度シミュ
レーションは、半導体業界において次世代デバイスの製造プロセスを最適化するための
重要な基盤となります。また、プラズマ触媒、燃料電池、水素製造など、エネルギー関
連分野での材料開発にも応用が期待されます。MLIPの汎用性とカスタマイズ性の組み合
わせは、多岐にわたる産業分野において、AI駆動型材料発見の可能性を広げ、研究開発
の効率を大幅に向上させることが期待されます。この成果は、量子力学に基づいた高精
度計算を、産業的規模のシミュレーションへと橋渡しする重要な一歩となります。

元記事: https://arxiv.org/html/2606.21632v2

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2606.21632v2


#28 UC BerkeleyとLBNLの研究者がLLMを触媒作用の基礎
原理解明に活用、データ標準化と仮説生成で開発を加速

概要

UC BerkeleyとLBNLの研究者は、大規模言語モデル（LLM）が触媒作用の基礎原理を理
解する上でどのように貢献できるかを探る論文を発表しました。LLMは、性能デー
タ、分光学的特性評価、メカニズムモデルを統合することで、触媒データの標準化さ

れた表現を提供し、分散した実験結果を統計モデリングに利用しやすくします。これ
により、触媒のテキスト記述から特性、構造、メカニズムモデルへの変換を支援し、
検証可能な仮説と実用的な表現を生成することで、触媒開発を加速することを目指し

ています。

公開日 2026年07月17日  ACS Publications  アメリカ



詳細

主要成果：LLMが触媒作用の基礎原理理解に貢献、データ標準化と仮説生成で開発
を加速

UC BerkeleyとLBNL（ローレンス・バークレー国立研究所）の研究者らは、大規模言語
モデル（LLM）が触媒作用の基礎原理を深く理解し、この分野の研究開発を加速するた
めの新たなアプローチを提供できることを示しました。LLMは、多様なデータソースを
統合し、触媒に関する情報を標準化された形式で表現する能力を持つことで、触媒発見
のプロセスを効率化します。

技術・ビジネス詳細：性能データ、分光学的特性評価、メカニズムモデルの統合

本論文では、LLMが触媒データの処理において複数の重要な役割を果たすと説明されて
います。第一に、触媒の性能データ、分光学的特性評価データ、および提案される反応
メカニズムモデルといった異種の情報源を統合・解析します。第二に、LLMは、これら
の情報を基に触媒データを標準化された表現に変換し、従来はサイロ化されていた分散
した実験結果を統計モデリングや機械学習アルゴリズムにとって利用しやすい形にしま
す。第三に、触媒のテキスト記述（例：論文中の材料の説明や合成方法）から、その特
性、原子レベルの構造、および反応メカニズムモデルへの変換を支援します。このプロ
セスを通じて、LLMは検証可能な仮説や、新しい触媒材料を設計するための実用的な表
現を自動的に生成し、研究者が実験を行う前に有望な候補を絞り込むことを可能にしま
す。

背景・業界文脈：触媒開発の複雑性とAIによる変革

触媒は、化学工業、エネルギー生産、環境保護など、現代社会のほぼ全ての産業におい
て不可欠です。しかし、新しい触媒を発見・最適化するプロセスは、膨大な数の化学的
組み合わせと複雑な反応メカニズムが絡むため、非常に時間がかかり、コストも高くな
ります。AI、特にLLMの登場は、この複雑な探索空間を効率的にナビゲートし、人間に
は見落とされがちなパターンや関連性を発見する可能性を秘めています。データ駆動型
アプローチへの移行は、触媒開発のパラダイムシフトを意味します。



今後の展望：持続可能な化学産業と新エネルギー技術への貢献

LLMを触媒研究に活用するこのアプローチは、持続可能な化学産業の実現と新エネルギ
ー技術の開発に大きく貢献するでしょう。より効率的で選択性の高い触媒の発見は、化
学プロセスのエネルギー消費削減、廃棄物発生の抑制、高付加価値化学品の生産量増加
につながります。また、CO2還元、水素製造、燃料電池などのクリーンエネルギー技術
の発展にも不可欠です。LLMによる知識抽出と仮説生成の能力は、触媒開発のリードタ
イムを大幅に短縮し、より迅速な技術革新を促すことで、産業全体の競争力強化と社会
課題の解決に寄与することが期待されます。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jpcc.6c02607

収集日: 2026年07月24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.jpcc.6c02607


#29 フロリダ大学チームがDOE助成金でAI駆動型プラット
フォームを開発、航空宇宙・エネルギー向け耐熱材料発見
を加速

概要

フロリダ大学が主導する研究チームは、米国エネルギー省（DOE）のGenesis Mission

助成金を受け、AI駆動型プラットフォームを開発しています。このプラットフォーム
は、電子顕微鏡、AI、モデリングを統合してデータ分析を大幅に加速し、航空宇宙、
エネルギー、原子力用途向けのより強く、より耐熱性のある材料の製造を目指しま

す。これにより、高性能材料の発見から実用化までの期間が劇的に短縮されることが
期待されます。

公開日 2026年07月22日  University of Florida  アメリカ



詳細

主要成果：フロリダ大学チームがDOE助成金獲得、AI駆動型プラットフォームで耐
熱材料発見を加速

フロリダ大学が主導する研究チームは、米国エネルギー省（DOE）の「Genesis

Mission」助成金を受け、最先端のAI駆動型プラットフォームを開発しています。この
プラットフォームは、電子顕微鏡、人工知能（AI）、および材料モデリング技術を統合
することで、材料データ分析のプロセスを大幅に加速し、航空宇宙、エネルギー、原子
力用途といった極限環境で使用可能な、より強く、より耐熱性のある材料の発見と製造
を目指しています。

技術・ビジネス詳細：電子顕微鏡、AI、モデリングの統合によるデータ分析の革新

このAI駆動型プラットフォームの核心は、異種データソースと解析手法のシームレスな
統合にあります。高分解能電子顕微鏡から得られる微細構造データは、AIモデルのトレ
ーニングに用いられ、材料の組成と構造がその特性にどのように影響するかを学習しま
す。その後、AIはこれらの知識を基に、望ましい特性を持つ材料候補を提案し、材料モ
デリングがその挙動を予測します。この閉ループシステムにより、材料の設計、合成、
特性評価、そして最適化のサイクルが劇的に短縮されます。特に、高温環境下での安定
性や機械的強度といった特性に焦点を当て、過酷な条件下でも機能する次世代材料の探
索に貢献します。

背景・業界文脈：高性能材料への高まる需要と開発の課題

航空宇宙産業（例：次世代ジェットエンジン）、エネルギー産業（例：高性能ガスター
ビン、原子力発電所の部品）、防衛産業など、多くの分野で、従来の材料では対応でき
ない極限環境に耐えうる高性能材料への需要が高まっています。しかし、これらの材料
の開発は、複雑な物理現象と大規模な探索空間のため、非常に時間がかかり、コストも
膨大でした。AIとマテリアルインフォマティクスは、このボトルネックを解消し、より
効率的でターゲットを絞った材料発見を可能にする強力なツールとして期待されていま
す。



今後の展望：産業競争力の強化と国家安全保障への貢献

フロリダ大学チームが開発するAI駆動型プラットフォームは、高性能材料の開発期間を
短縮することで、米国の産業競争力を強化し、国家安全保障の観点からも重要な貢献を
果たすことが期待されます。耐熱性、耐腐食性、強度に優れた新材料は、エネルギー効
率の向上、システムの信頼性向上、新たな技術的ブレークスルーの実現を可能にしま
す。この技術がさらに成熟すれば、材料科学における研究開発のあり方を根本的に変革
し、未来の産業技術を支える基盤となるでしょう。

元記事: https://news.ufl.edu/2026/07/genesis-mission-grant/

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://news.ufl.edu/2026/07/genesis-mission-grant/


#30 キーストーン・テクノロジー・コンサルタンツが提
言：オハイオ州のポリマー企業はAI品質管理で生産効率と
製品一貫性を向上可能

概要

キーストーン・テクノロジー・コンサルタンツは、オハイオ州のポリマー企業がAIを

活用した品質管理によって、寸法、色、組み立てチェックを大幅に改善できると提言
しています。AI支援ビジョンシステムは、穴の位置、エッジの位置、部品の存在、表
面被覆、全体的な形状を検査できるだけでなく、生産ライン全体の色の一貫性を比較

することも可能です。これにより、不均一な顔料混合、材料のばらつき、熱による変
色などの欠陥をパッケージング前に検出し、品質コストを削減し、顧客満足度を向上
させることができます。

公開日 2026年07月23日  Keystone Technology Consultants  アメリカ



詳細

主要成果：オハイオ州ポリマー企業がAI品質管理を導入し、生産効率と製品一貫性
を飛躍的に向上

キーストーン・テクノロジー・コンサルタンツは、オハイオ州のポリマー製造企業に対
して、AIを活用した品質管理システムの導入が、製品の寸法精度、色の一貫性、および
組み立て品質のチェックを劇的に改善する可能性を提言しました。この技術導入によ
り、品質コストの削減と顧客満足度の向上が期待されます。

技術・ビジネス詳細：AI支援ビジョンによる高精度な欠陥検出

AI支援ビジョンシステムは、生産ラインにおいてポリマー製品の品質をリアルタイムで
監視し、人間では見落としがちな微細な欠陥を検出する能力を持っています。具体的に
は、部品における穴の位置ずれ、エッジの不完全さ、部品の欠落、表面の被覆ムラ、さ
らには製品全体の形状偏差などを高精度でチェックできます。さらに、AIは生産バッチ
間や異なる生産ライン間での製品の色の一貫性を比較し、不均一な顔料混合や材料のば
らつき、成形工程での熱による変色などを自動的に特定します。これらの欠陥は、製品
がパッケージングされる前に検出されるため、不良品の流出を未然に防ぎ、リワークコ
ストや顧客からのクレームを大幅に削減します。

背景・業界文脈：製造業における品質管理の進化とAIの役割

製造業、特にポリマー製品の分野では、製品の品質と一貫性は競争優位性を確立する上
で極めて重要です。しかし、従来の目視検査や手動による品質管理は、人為的エラー、
疲労、主観性といった課題を抱えていました。AI、特にコンピュータービジョン技術の
進化は、これらの課題を解決し、より客観的で、高速かつ信頼性の高い品質管理ソリュ
ーションを提供します。スマートファクトリーやインダストリー4.0の潮流の中で、AIを
活用した品質管理は製造プロセスの自動化と最適化を推進する不可欠な要素となってい
ます。



今後の展望：品質コスト削減と顧客満足度向上による市場競争力強化

AI品質管理システムの導入は、オハイオ州のポリマー企業に多大なメリットをもたらし
ます。不良率の低減は直接的な製造コスト削減につながり、製品の一貫性向上はブラン
ドの信頼性を高め、顧客満足度を向上させます。これにより、企業は市場での競争力を
強化し、新たなビジネスチャンスを創出できるでしょう。将来的には、AIが品質管理だ
けでなく、生産プロセスの最適化、予知保全、さらには新製品開発の初期段階での品質
設計にも応用され、ポリマー産業全体のイノベーションを加速することが期待されま
す。これは、製造業におけるデジタルトランスフォーメーションの重要な柱となりま
す。

元記事: https://keystonecorp.com/blog/how-ohio-polymer-companies-can-use-ai-for-quality-control/

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://keystonecorp.com/blog/how-ohio-polymer-companies-can-use-ai-for-quality-control/


#31 中国の研究者が深層生成モデリングとAIを統合し、ペ
ロブスカイト太陽電池デバイスの「逆設計」エンドツーエ
ンドフレームワークを開発

概要

中国の研究者は、深層生成モデリングとAIを統合したエンドツーエンドフレームワー

クを開発し、ペロブスカイト太陽電池（PSC）デバイスのAI誘導型「逆設計」を可能に
しました。このフレームワークは、デバイスパラメータの条件付き分布を学習し、タ
ーゲットの光起電力性能指数に基づいて高性能なデバイス候補を直接生成することを

特徴とします。これにより、網羅的なシミュレーションなしに、次世代ペロブスカイ
ト光起電力デバイスの設計を劇的に加速することが期待されます。

公開日 2026年07月22日  Frontiers in Artificial Intelligence  中国



詳細

主要成果：深層生成モデリングとAIによるペロブスカイト太陽電池デバイスの逆設
計フレームワークを開発

中国の研究チームは、深層生成モデリングと人工知能（AI）を統合した画期的なエンド
ツーエンドフレームワークを開発し、ペロブスカイト太陽電池（PSC）デバイスのAI誘
導型「逆設計」を実現しました。この革新的なアプローチにより、特定の目標性能を持
つPSCデバイスを、設計段階から効率的に探索・生成することが可能になります。

技術・ビジネス詳細：ターゲット性能に基づくデバイスパラメータの直接生成

このフレームワークの中核は、PSCデバイスの性能に影響を与える様々なデバイスパラ
メータ（例：材料組成、層の厚さ、界面設計など）の条件付き分布をAIが学習する能力
にあります。この学習に基づき、AIはユーザーが指定するターゲットの光起電力性能指
数（例：変換効率、安定性、開放電圧）を最大化するようなデバイス候補を直接生成し
ます。従来の設計プロセスでは、多数のデバイス構造をシミュレーションし、その性能
を評価するという時間と計算コストのかかる順方向の探索が必要でした。しかし、この
逆設計フレームワークは、そのような網羅的なシミュレーションを大幅に削減または不
要にし、開発サイクルを劇的に短縮します。これにより、研究開発の効率が飛躍的に向
上し、高性能PSCデバイスの市場投入が加速されます。

背景・業界文脈：次世代太陽電池としてのPSCの可能性と設計課題

ペロブスカイト太陽電池は、高い変換効率と低コストでの製造可能性から、次世代太陽
電池として大きな期待が寄せられています。しかし、その安定性や長期信頼性、そして
最適なデバイス構造の探索は依然として研究開発の大きな課題です。膨大な設計パラメ
ータの組み合わせが存在するため、効率的な探索手法が求められていました。AI、特に
生成モデルの活用は、この複雑な設計空間を効率的にナビゲートし、人間には思いつか
ないような新しい構造を発見するための強力なツールとなります。



今後の展望：再生可能エネルギーの普及加速と産業競争力の強化

このAI誘導型逆設計フレームワークは、次世代ペロブスカイト光起電力デバイスの開発
を劇的に加速することで、再生可能エネルギー技術の普及に大きく貢献します。変換効
率の向上と製造コストの削減は、太陽エネルギーの競争力をさらに高め、世界のエネル
ギーミックスにおけるそのシェアを拡大するでしょう。これにより、エネルギー産業に
おける技術革新が促進され、気候変動対策への貢献が期待されます。また、このアプロ
ーチは、他の光電変換デバイスや機能性材料の設計にも応用可能であり、材料科学にお
けるAIの役割をさらに拡大する可能性を秘めています。

元記事: https://www.frontiersin.org/journals/artificial-intelligence/articles/10.3389/frai.2026.1882410/full

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.frontiersin.org/journals/artificial-intelligence/articles/10.3389/frai.2026.1882410/full


#32 フラットアイロン研究所の研究者がテンソルネットワ
ークと古典計算機で量子コンピューター級の量子物理学問
題を解決

概要

シモンズ財団のフラットアイロン研究所の研究者らが、通常のノートパソコンと高度

な数学、専門ソフトウェアを用いて、量子コンピューターが必要とされてきた困難な
量子物理学の問題を解決しました。彼らの方法は、数百のエンタングルした量子ビッ
トによって生成される圧倒的な波動関数を圧縮するためにテンソルネットワークを使

用し、一部の計算をノートパソコンで実行できるほど効率的でした。これは、量子計
算の課題に対する古典的アプローチの新たな可能性を示唆するものです。

公開日 2026年07月20日  ScienceDaily  アメリカ



詳細

主要成果：フラットアイロン研究所がテンソルネットワークと古典計算で量子コン
ピューター級の量子物理学問題を解決

シモンズ財団のフラットアイロン研究所の研究者チームが、これまで量子コンピュータ
ーでしか解決できないと考えられていた複雑な量子物理学の問題を、なんと通常のノー
トパソコンと高度な数学的アルゴリズム、専門ソフトウェアを組み合わせて解決するこ
とに成功しました。この画期的な成果は、量子計算の能力を古典的な計算資源で達成す
る新たな道筋を示しています。

技術・ビジネス詳細：テンソルネットワークによる波動関数の圧縮と計算効率の向
上

この研究の鍵は、量子多体問題における波動関数の表現方法にあります。数百のエンタ
ングルした量子ビットによって生成される波動関数は、その状態空間が指数関数的に増
大するため、古典的なコンピューターでは事実上シミュレーションが不可能とされてい
ました。しかし、研究者たちは「テンソルネットワーク」という数学的ツールを応用す
ることで、この圧倒的な波動関数を効率的に圧縮し、その本質的な情報を保持すること
に成功しました。これにより、複雑な量子力学計算の一部を、通常のノートパソコンで
実行できるほど計算効率を高めることができました。この手法は、量子シミュレーショ
ンの計算コストを劇的に削減し、より多くの研究者が高度な量子物理学の問題に取り組
むことを可能にします。

背景・業界文脈：量子コンピューティングの課題と古典計算の進化

量子コンピューティングは、新薬開発や材料科学など、特定の複雑な問題において古典
コンピューターを凌駕する可能性を秘めていますが、その開発は初期段階にあり、エラ
ー訂正やスケーラビリティといった多くの課題に直面しています。その一方で、古典計
算機におけるアルゴリズムや数学的手法の進歩も目覚ましく、今回の研究はその一例で
す。古典コンピューターの能力が依然として多くの量子問題を効率的に解決できること
を示し、量子コンピューターが真に必要となる「量子優位性」の境界線を再評価するき
っかけとなります。



今後の展望：量子物理学研究の加速と新たな計算パラダイム

この研究成果は、量子物理学研究の分野に大きな影響を与えるでしょう。特に、量子材
料や量子デバイスの設計・最適化において、高価でアクセスが限られる量子コンピュー
ターに依存することなく、より手軽な古典計算資源で高度なシミュレーションが可能に
なることで、研究開発のペースが加速されます。将来的には、テンソルネットワークの
ような手法が、機械学習やAIと融合することで、さらに複雑な量子システムの解析や設
計に応用され、計算物理学における新たなパラダイムを確立することが期待されます。
これは、量子コンピューティングと古典コンピューティングが相互に補完し合いなが
ら、科学的発見を推進する未来を示唆しています。

元記事: https://www.sciencedaily.com/releases/2026/07/260719040000.htm

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.sciencedaily.com/releases/2026/07/260719040000.htm


#33 インペリアル・カレッジ・ロンドン教授がAI材料企業
CuspAIのCSOに就任、20億ポンド評価額の企業で科学的
リーダーシップを発揮

概要

インペリアル・カレッジ・ロンドンの材料科学者であるアロン・ウォルシュ教授が、

評価額20億ポンドのAI材料企業CuspAIの最高科学責任者（CSO）に就任しました。彼
は、AIを活用した材料発見の進歩を産業応用へと橋渡しする役割を担い、エネルギー
技術やエレクトロニクスなどの分野での材料設計に貢献します。この任命は、学術界

の深い専門知識が急速に成長するAI材料産業に直接注入されることを意味し、イノベ
ーションの加速が期待されます。

公開日 2026年07月22日  Imperial College London  英国



詳細

主要成果：インペリアル・カレッジ・ロンドン教授がAI材料企業CuspAIのCSOに就
任、科学的リーダーシップを強化

インペリアル・カレッジ・ロンドンの著名な材料科学者であるアロン・ウォルシュ教授
が、現在評価額20億ポンド（約3,800億円）に達するAI材料企業CuspAIの最高科学責任
者（CSO）に就任しました。この戦略的な人事は、学術研究の最前線で培われた深い専
門知識を、急速に拡大するAI駆動型材料発見産業に直接導入することを目的としてお
り、同社の技術開発と産業応用を強力に推進します。

技術・ビジネス詳細：AI材料発見の橋渡し役としてのCSOの役割

ウォルシュ教授は、材料科学と計算化学の分野で世界的に認められた専門家であり、
CuspAIにおける彼の役割は、同社のAIを活用した材料発見プラットフォームの科学的戦
略を主導することです。彼は、最新のAIアルゴリズムと量子化学計算を組み合わせるこ
とで、エネルギー技術、エレクトロニクス、その他幅広い産業分野における革新的な材
料の設計と最適化を監督します。CSOとしての彼のリーダーシップは、AIモデルによっ
て提案された材料候補の信頼性を高め、実験検証プロセスを効率化し、研究成果を実際
の製品やソリューションへと迅速に転換させる上で極めて重要です。

背景・業界文脈：学術界と産業界の連携によるイノベーションの加速

AIの進歩は、材料科学における研究開発のあり方を根本的に変えつつあります。学術機
関がAIの基礎研究と新技術開発をリードする一方で、CuspAIのようなスタートアップ企
業がその成果を産業応用へと迅速にスケールアップしています。ウォルシュ教授のよう
なトップクラスの学術研究者が産業界の主要ポストに就任することは、学術界と産業界
の連携が密接になり、知識の共有とイノベーションの加速が期待される現代の研究開発
モデルを象徴しています。これは、英国がAIと材料科学分野でグローバルな競争力を維
持するための重要な戦略とも言えます。



今後の展望：クリーンエネルギー、エレクトロニクス、先進製造への広範な影響

ウォルシュ教授のリーダーシップの下、CuspAIはAI駆動型材料発見を通じて、クリーン
エネルギー貯蔵（次世代バッテリー）、高性能半導体、環境技術（CO2回収）など、社
会の喫緊の課題を解決する新材料の開発を加速するでしょう。同社の技術は、材料設計
の効率を飛躍的に向上させ、開発コストを削減し、新製品の市場投入を早めることで、
関連産業に広範な影響を与えます。この連携は、科学的ブレークスルーが迅速に経済的
価値と社会的利益に変換される未来を示唆しており、投資家や産業界から大きな期待が
寄せられています。

元記事: https://www.imperial.ac.uk/news/articles/engineering/materials/2026/imperial-expert-leads-

science-at-2-billion-ai-materials-company-cuspai/

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.imperial.ac.uk/news/articles/engineering/materials/2026/imperial-expert-leads-science-at-2-billion-ai-materials-company-cuspai/
https://www.imperial.ac.uk/news/articles/engineering/materials/2026/imperial-expert-leads-science-at-2-billion-ai-materials-company-cuspai/


#34 ローレンス・バークレー国立研究所がDOE「Genesis
Mission」でAI加速フレームワークを確立、極限環境向け
複雑濃縮合金の最適化へ

概要

ローレンス・バークレー国立研究所（LBNL）は、米国エネルギー省（DOE）の

「Genesis Mission」プロジェクトの一環として、「加速合金工学」AI加速フレームワ
ークを確立しています。このプロジェクトは、極限環境向けの複雑濃縮合金を最適化
することを目的としています。熱力学的・運動学的モデリング、迅速な実験合成、原

子スケール構造特性評価を統合したクローズドループシステムにより、予測的でハイ
スループットな材料設計パイプラインを提供し、新材料開発を大幅に加速します。

公開日 日付不明  Lawrence Berkeley National Laboratory  アメリカ



詳細

主要成果：LBNLがAI加速フレームワークを確立、極限環境向け複雑濃縮合金の最
適化を推進

ローレンス・バークレー国立研究所（LBNL）は、米国エネルギー省（DOE）の
「Genesis Mission」プロジェクトのもと、「加速合金工学」AI加速フレームワークを確
立しました。この画期的なフレームワークは、航空宇宙、エネルギー、原子力といった
極限環境下での使用に耐えうる、複雑濃縮合金（Complex Concentrated Alloys, CCAs）
の設計と最適化を劇的に加速することを目的としています。

技術・ビジネス詳細：クローズドループシステムによる熱力学的・運動学的モデリ
ングと実験検証の統合

このAI加速フレームワークの中核は、熱力学的モデリング、運動学的モデリング、迅速
な実験合成、そして原子スケールでの構造特性評価をシームレスに統合した「クローズ
ドループシステム」にあります。AIは、初期の計算予測に基づいて合金組成を提案し、
自動化されたプロセスで材料を迅速に合成します。その後、高度な電子顕微鏡やX線回
折などのツールを用いて原子レベルでの構造や特性を評価し、その結果をAIモデルにフ
ィードバックして予測をさらに改善します。この反復的な最適化サイクルにより、従来
の試行錯誤的な開発に比べて、はるかに短期間で最適な合金組成とプロセス条件を特定
することが可能です。特に、高温強度、耐食性、放射線耐性など、極限環境で求められ
る特性の最適化に強みを発揮します。

背景・業界文脈：極限環境材料の需要増大と開発の課題

現代の高性能技術は、ますます過酷な環境での運用が求められています。例えば、次世
代原子力炉、高温ガスタービン、深宇宙探査機などでは、従来の合金では到達できない
レベルの耐熱性、強度、耐食性、放射線耐性を持つ材料が必要です。しかし、これらの
複雑な合金の設計空間は膨大であり、実験のみによる開発は非常に時間とコストがかか
ります。AIとマテリアルインフォマティクスは、このボトルネックを解消し、より迅速
かつ効率的な材料発見を可能にする強力なツールとして注目されています。



今後の展望：航空宇宙、エネルギー、原子力産業への貢献

LBNLが確立したこのAI加速フレームワークは、航空宇宙、エネルギー、原子力といった
戦略的に重要な産業分野における材料開発を根本的に変革する可能性を秘めています。
より優れた極限環境材料の迅速な開発は、エネルギー効率の向上、システムの安全性と
信頼性の強化、そして新たな技術的フロンティアの開拓に直結します。この予測的かつ
ハイスループットな材料設計パイプラインは、米国の産業競争力を高め、国家安全保障
にも寄与す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複雑な材料系に
も応用され、材料科学研究開発全体の効率化とイノベーションを加速するでしょう。

元記事: https://www.lbl.gov/genesis-mission-projects/

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.lbl.gov/genesis-mission-projects/


#35 ドイツの研究者が量子コンピュータで量子技術を設計
するフレームワークを開発、多体電子スピン共鳴ハミルト
ニアンをシミュレート

概要

ドイツの研究者が、量子コンピュータを用いて量子技術を設計するためのフレームワ

ークを開発しました。このフレームワークは、一般的な多体電子スピン共鳴（ESR）ハ
ミルトニアンをシミュレートするために設計されており、ゼロ磁場分裂、ゼーマン効
果、超微細相互作用、電子-フォノンデコヒーレンスなどの重要な要素を取り入れてい

ます。これにより、量子センサーや量子情報処理デバイスの設計と最適化が加速され
る可能性があります。

公開日 2026年07月17日  arXiv  ドイツ



詳細

主要成果：量子コンピュータで量子技術を設計するフレームワークを開発、ESRハ
ミルトニアンを高精度シミュレート

ドイツの研究チームは、量子コンピュータの計算能力を活用し、量子技術そのものを設
計するための革新的なフレームワークを開発しました。このフレームワークは、特に一
般的な多体電子スピン共鳴（ESR）ハミルトニアンをシミュレートすることに特化して
おり、量子デバイスの設計と最適化において重要な役割を果たすことが期待されます。

技術・ビジネス詳細：量子センサー・量子情報処理デバイス設計の複雑性を解決

開発されたフレームワークは、量子技術の物理的挙動を正確にモデル化するために、ゼ
ロ磁場分裂、ゼーマン効果、超微細相互作用、そして電子-フォノンデコヒーレンスと
いった、電子スピン共鳴において中心的な役割を果たす複雑な量子力学的要素を包括的
に取り入れています。これらの要素は、量子ビットの安定性、コヒーレンス時間、およ
び制御の精度に直接影響を与えます。量子コンピュータ上でこれらのハミルトニアンを
シミュレートすることで、研究者は実験を行う前に、特定の量子センサーや量子情報処
理デバイスがどのように動作するかを予測し、その設計を最適化できます。これは、従
来の古典計算機では不可能だった、極めて複雑な量子システムの解析を可能にします。

背景・業界文脈：量子技術開発のボトルネックと量子シミュレーションの重要性

量子技術は、医療診断、超高感度センサー、安全な通信、次世代コンピューティングな
ど、多岐にわたる分野で大きな変革をもたらす可能性を秘めています。しかし、その開
発は、量子力学的な現象の複雑さと、精密な量子システムの設計・制御の難しさという
大きな課題に直面しています。量子コンピュータを用いた量子シミュレーションは、こ
れらの課題を克服するための強力なツールであり、物理的な試行錯誤を減らし、開発期
間を短縮する鍵となります。



今後の展望：量子センサーと量子コンピュータの加速的進化

このフレームワークの開発は、量子センサーの感度向上や量子情報処理デバイスの性能
向上に直接貢献するでしょう。特に、量子ビットのデコヒーレンスメカニズムの理解と
制御は、スケーラブルな量子コンピュータの実現に不可欠です。将来的には、この量子
コンピュータ上での設計手法が、より複雑な量子材料の発見や、新たな量子アルゴリズ
ムの開発にも応用され、量子技術の全体的な進歩を加速することが期待されます。これ
は、量子産業における競争力を強化し、未来の社会を形作る上で不可欠な技術基盤を提
供するものです。

元記事: https://arxiv.org/html/2601.22091v2

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2601.22091v2


#36 シンガポール工科デザイン大学とシンガポール国立大
学が光・物質相互作用シミュレーションツールを拡張、次
世代フォトニック・量子デバイス設計を加速

概要

シンガポール工科デザイン大学（SUTD）とシンガポール国立大学（NUS）の研究者ら

が、光と電子の相互作用を制御するフォトニックおよび半導体デバイスの設計を支援
する新たな計算アプローチを開発しました。彼らは、既存のオープンソースのParticle-

in-Cell（PIC）法を凝縮物質物理学で拡張し、単一のプラットフォームでより広範囲の

光-物質相互作用をシミュレートできるようにしました。これにより、次世代の光電変
換デバイスや量子デバイスの設計プロセスが大幅に加速されることが期待されます。

公開日 2026年07月21日  EurekAlert!  シンガポール



詳細

主要成果：シンガポール両大学が光・物質相互作用シミュレーションツールを拡
張、次世代フォトニック・量子デバイス設計を加速

シンガポール工科デザイン大学（SUTD）とシンガポール国立大学（NUS）の研究者ら
は、光と電子の相互作用を精密に制御する次世代フォトニックおよび半導体デバイスの
設計を支援する、画期的な計算アプローチを開発しました。この研究は、デバイス性能
を決定する複雑な光-物質相互作用を、より広範囲かつ効率的にシミュレートすること
を可能にします。

技術・ビジネス詳細：PIC法の凝縮物質物理学への拡張と統合プラットフォーム

研究チームは、既存のオープンソースのParticle-in-Cell（PIC）法を凝縮物質物理学の原
理を組み込む形で拡張しました。PIC法は元々プラズマ物理学などで用いられる手法で
すが、これを半導体材料や量子材料に適用することで、光が物質中の電子とどのように
相互作用し、エネルギーを交換するかを原子レベルで詳細にモデル化できるようになり
ました。この拡張により、単一の計算プラットフォーム上で、フォトニック結晶、ナノ
構造、量子ドットなど、これまで個別のシミュレーションが必要だった多様な材料シス
テムにおける広範囲の光-物質相互作用を網羅的にシミュレートできるようになりま
す。これにより、開発者は、例えば特定の波長で光を効率的に吸収・放出するデバイス
や、光子の挙動を精密に制御する量子デバイスの設計を、より迅速かつ正確に行うこと
が可能になります。

背景・業界文脈：フォトニック・量子デバイス開発のボトルネック

フォトニックデバイス（例：LED、太陽電池、光通信デバイス）や量子デバイス（例：
量子センサー、量子コンピュータのコンポーネント）は、情報技術、通信、エネルギ
ー、医療など多くの分野で革新を推進する鍵となる技術です。しかし、これらのデバイ
スの設計には、光と物質の複雑な相互作用を理解し、最適化することが不可欠であり、
これまでは高額な実験や、非常に専門化された複数のシミュレーションツールが必要と
されていました。この開発は、設計プロセスを簡素化し、ボトルネックを解消するもの
です。



今後の展望：産業競争力の強化と技術革新の加速

この拡張されたシミュレーションツールは、次世代フォトニックおよび量子デバイスの
開発サイクルを大幅に短縮し、製造コストを削減する可能性を秘めています。シンガポ
ールは、これらの技術分野における研究開発を戦略的に推進しており、今回の成果は同
国の技術競争力強化に貢献するものです。将来的には、このプラットフォームが、より
効率的な太陽電池、超高速光通信ネットワーク、高感度量子センサー、さらにはスケー
ラブルな量子コンピューティングの実現に不可欠なコンポーネントの設計を加速し、広
範な産業に大きな経済的・社会的影響をもたらすことが期待されます。

元記事: https://www.eurekalert.org/news-releases/1137077

収集日: 2026年07月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.eurekalert.org/news-releases/1137077


#37 MITの研究者が高Tgポリマーのインフォマティクスモ
デリングで加工条件の重要性を評価、予測精度を向上

概要

MITの研究者は、高ガラス転移温度（Tg）ポリマーのインフォマティクスモデリング
において、加工条件が果たす役割を評価する研究を発表しました。従来、ポリマーの
Tg予測は主に化学構造に基づいていましたが、本研究では加工パラメータを機械学習

モデルの特徴セットに統合することで、予測の適用範囲と精度を向上させました。こ
れにより、強い分子間相互作用や加工依存性を持つポリマーにおける予測からの逸脱
を分析し、より実践的な材料設計への道を開きます。
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詳細

主要成果：高Tgポリマーのインフォマティクスモデリングにおいて加工条件が予測
精度を向上させることを実証

マサチューセッツ工科大学（MIT）の研究者らは、高ガラス転移温度（Tg）ポリマーの
インフォマティクスモデリングにおいて、加工条件が材料特性の予測に果たす重要な役
割を評価する研究を発表しました。この研究は、従来の化学的性質と構造のみに基づく
予測モデルの限界を克服し、より現実的で高精度なポリマー設計を可能にするもので
す。

技術・ビジネス詳細：機械学習モデルへの加工パラメータ統合による予測能力の向
上

これまで、ポリマーのTg予測を行う機械学習モデルは、主にポリマーの化学的トポロジ
ー記述子、すなわち分子構造情報に基づいていました。本研究では、この特徴セットに
「加工パラメータ」を統合するという新しいアプローチを導入しました。これにより、
モデルはより広い範囲のポリマーに適用可能となり、予測精度が向上することが示され
ました。特に、強い分子間相互作用を持つポリマーや、その特性が加工条件に強く依存
するポリマーにおいて、加工パラメータの考慮が予測からの逸脱を減少させ、より信頼
性の高い予測を実現します。これは、ポリマー設計における実験回数を削減し、開発期
間とコストを大幅に節約することに繋がります。

背景・業界文脈：ポリマー材料開発における課題とデータ駆動型アプローチの進化

高Tgポリマーは、航空宇宙、自動車、エレクトロニクスなど、高性能が求められる様々
な分野で不可欠な材料です。しかし、その開発は複雑で、特定の機能を発現させるため
には、化学組成だけでなく、加工プロセス（例：成形温度、冷却速度、アニール処理）
も厳密に制御する必要があります。マテリアルインフォマティクスは、この複雑な材料
設計空間を効率的に探索するためのデータ駆動型アプローチを提供しますが、加工履歴
の影響をモデルに組み込むことが長年の課題でした。本研究は、この課題に対する重要
な解決策を提示するものです。



今後の展望：高性能ポリマーの迅速な設計と産業競争力の強化

加工条件を考慮した高Tgポリマーのインフォマティクスモデリングは、高性能ポリマー
の迅速かつ合理的な設計を可能にし、産業競争力を大幅に強化するでしょう。例えば、
特定の用途向けに耐熱性、機械的強度、寸法安定性が最適化されたポリマーを、より短
期間で開発できるようになります。これにより、製品の性能向上、製造コストの削減、
市場投入の加速が期待されます。このアプローチは、将来的に他の材料特性の予測や、
より複雑な複合材料の設計にも応用され、材料科学の研究開発のあり方を根本的に変革
する可能性を秘めています。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.17925
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#38 シカゴ大学とArgonne国立研究所が国立科学財団から
2,000万ドル助成金獲得、AIロボットラボ「PoLARIS」で
ポリマー研究を加速

概要

シカゴ大学とArgonne国立研究所は、米国国立科学財団（NSF）から2,000万ドルの助

成金を受け、遠隔操作可能なロボットラボ「PoLARIS（Polymer Laboratory for AI,

Robotics, Informatics, and Standards）」を設立しました。PoLARISは、AI、ロボティク
ス、専門機器を組み合わせることで、高度なポリマー研究をより迅速に、アクセスし

やすく、再現可能にすることを目指します。この施設は、材料科学における研究開発
のボトルネックを解消し、イノベーションを加速する重要な基盤となります。
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詳細

主要成果：シカゴ大学とArgonne国立研究所が2,000万ドル助成金獲得、AIロボッ
トラボ「PoLARIS」でポリマー研究を革新

シカゴ大学とArgonne国立研究所の研究チームは、米国国立科学財団（NSF）から総額
2,000万ドルの助成金を獲得し、遠隔操作可能なロボットラボラトリー「PoLARIS

（Polymer Laboratory for AI, Robotics, Informatics, and Standards）」を設立しました。
この最先端施設は、人工知能（AI）、ロボティクス、および専門的な分析機器を統合す
ることで、高度なポリマー研究のプロセスを劇的に加速し、よりアクセスしやすく、か
つ再現性の高いものに変革することを目指しています。

技術・ビジネス詳細：AI、ロボティクス、インフォマティクスの融合によるポリマ
ー研究の自動化

PoLARISは、AIとロボティクスを駆使して、ポリマーの合成、特性評価、データ分析の
全工程を自動化します。ロボットアームは、精確な化学合成を行い、様々な環境条件下
で材料をテストします。収集された膨大なデータは、マテリアルインフォマティクス技
術によって解析され、機械学習モデルがポリマーの構造と特性の関係を学習します。こ
のクローズドループシステムにより、研究者は、遠隔地から実験を設計・実行し、リア
ルタイムでデータを取得・分析することができます。これにより、実験の試行錯誤が大
幅に削減され、新ポリマー材料の発見から最適化までの期間が劇的に短縮されます。特
に、特定の機能（例：自己修復性、導電性、生体適合性）を持つポリマーの開発におい
て、その効率が向上します。

背景・業界文脈：ポリマー開発の課題とインダストリー4.0の潮流

ポリマー材料は、現代社会のほぼ全ての産業分野（自動車、医療、エレクトロニクス、
エネルギーなど）で不可欠ですが、新しいポリマーの発見と最適化は、その多様性と複
雑性ゆえに、非常に時間とコストがかかるボトルネックとなっていました。インダスト
リー4.0やスマートラボの概念が広がる中、AIとロボティクスを統合した自動化された研
究施設は、この課題を解決し、研究開発の効率を飛躍的に高めるための鍵となります。
PoLARISのような施設は、この分野のグローバル競争力を強化するための重要なインフ
ラ投資です。



今後の展望：新ポリマー材料の迅速な市場投入と産業への広範な影響

PoLARISの設立は、新ポリマー材料の発見から市場投入までの時間を劇的に短縮し、製
造業におけるイノベーションを加速するでしょう。これにより、より高性能で持続可能
な製品（例：軽量構造材料、長寿命バッテリー、生体分解性プラスチック）が迅速に開
発され、関連産業の競争力強化と社会課題の解決に貢献します。遠隔操作機能は、地理
的障壁を取り払い、より多様な研究者や企業が高度な研究インフラにアクセスできるよ
うにすることで、研究エコシステム全体の活性化を促すことが期待されます。これは、
材料科学におけるデジタルトランスフォーメーションの重要な推進力となります。

元記事: https://pme.uchicago.edu/news-events/news/remotely-operated-robotic-lab-receives-20-

million-national-science-foundation
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