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今週のキーワード

AI駆動ラボ
材料開発を劇的に加速する国家戦略

36
件

総記事数

4
カ国

対象国

3.8億
ドル

NSF投資

100倍
以上

開発短縮

今週の全36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
東北大AIMR、AI駆動C
L

学術発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

●

東北大学AIMRがAI駆動型クローズドループシステム
を発表。次世代電池・水素貯蔵材料の発見を劇的に加
速し、開発時間とコストを大幅削減。

#02
ライス大、AIで電子材
料自律化

研究プロ
ジェクト

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●○○
○

●●○○
○

ライス大学がNSFから2,000万ドルを獲得し、AIとロ
ボット工学で電子・量子材料製造を自律化する「REA
DINESS」プロジェクトを開始。

#03 材料科学のAI技術3選 解説記事
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●○○○

○
●●○○

○

材料科学におけるAIの進化を、特性予測、生成設計、
MLIPの3つの側面から解説。MACE、CHGNetなどの
先進モデルを紹介。

#04
デューク大、AIでDNA
材料設計

研究プロ
ジェクト

●●●●
○

●●○○
○

●●●○
○

●●○○
○

●●○○
○

デューク大学がDOEから資金を獲得し、AIプラットフ
ォームでDNAベース材料の設計を加速。エネルギー技
術向け超格子構造を自動設計。

#05
MLIPs反復FTで精度向
上

学術論文
●●●○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○

ユニバーサルMLIPのバイアスを反復的ファインチュー
ニングで克服し、MDシミュレーションの汎用性と精
度を向上させる研究成果。

#06
JHU、AI駆動ラボ網構
築

研究プロ
ジェクト

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●○○
○

●●○○
○

ジョンズ・ホプキンス大学が2,000万ドルを獲得し、
AIとロボット工学で「自己駆動型」ラボネットワーク
「AIMD-Net」を構築。

#07
PSU、AIで2D材料・触
媒加速

研究プロ
ジェクト

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●○○
○

●●○○
○

ペンシルベニア州立大学がDOE資金でAI活用プロジェ
クトを主導。2D材料製造加速とAI駆動デジタルツイ
ンによる触媒性能予測。

#08
テネシー大、AIラボで
10倍加速

研究プロ
ジェクト

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●○○
○

●●○○
○

テネシー大学がNSFから2,000万ドルを獲得し、AI駆
動型「ATHENA」ラボを設立。材料発見を10倍加速す
る全国ネットワークの一翼を担う。

#09
ボストン大、バイオCL
網構築

研究プロ
ジェクト

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●○○
○

●●○○
○

ボストン大学がNSFから2,000万ドルを獲得し、バイ
オ・化学分野に特化した国立「クラウドラボ」ネット
ワークを構築。

#10
UCSB、ポリマーCLを
自律化

研究プロ
ジェクト

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●○○
○

●●○○
○

UCSBがNSFから2,000万ドルを獲得し、ポリマー・
ソフトマテリアル研究をクラウドで自律化する「COA
ST PCL」を創設。

#11
NSF、3.8億ドルでAI
ラボ網

国家戦略
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○
●●○○

○

NSFが3.8億ドルを投じ、AIとロボット工学で駆動す
る全国「自己駆動型」ラボネットワークを構築。開発
期間を100倍短縮を目指す。

#12
ライス大、AIで電子材
料自律化

研究プロ
ジェクト

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●○○
○

●●○○
○

ライス大学がNSFから1990万ドルを獲得し、AI駆動
型自律研究所「READINESS」を設立。電子・量子材
料製造を加速。
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# 記事タイトル 種別 技術
新規性

実用化
距離

市場
インパクト

データ
信頼性

日本
関連度 一行サマリ

#13
uMLIPs反復FTで高精
度化

学術論文
●●●○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○

uMLIPsの反復ファインチューニング戦略により、ド
メイン外タスクで安定かつ高精度な分子動力学シミュ
レーションが可能に。

#14
生成AI、高エネ材料設
計95%速

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●○○

○

生成AIフレームワークが3D高エネルギー材料のカス
タム燃焼プロファイル設計を最大95%高速化。物理学
ベースのモデリングとAIを融合。

#15
OMol25
MLIPs、Na電池電解液

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●○

○

OMol25データセットで学習したMLIPsがNaイオン電
池電解液の溶媒和構造をDFT精度で予測。無機MLIPs
を凌駕し開発加速。

#16
CUNY/CCNY、AI-BIO
ME設立

研究プロ
ジェクト

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●○○
○

●●○○
○

CUNYとCCNYがNSFから1810万ドルを獲得し、AI駆
動型バイオインスパイアード材料研究所「AI-BIOME
」を設立。

#17
NVIDIA、半導体製造5
5倍速

企業戦略
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

○

NVIDIAとApplied Materialsが協業し、GPU加速シミ
ュレーションで半導体材料工学と製造を最大55倍高速
化。次世代チップ開発を加速。

#18
生成AI、3D多孔質媒体
設計

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●○○

○

物理学に基づく生成AIフレームワークが、特定の特性
を持つ3D多孔質媒体の設計を大幅に効率化。設計空間
探索を革新。

#19
NSF、3.8億ドルでAI
ラボ網

国家戦略
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○
●●○○

○

NSFが3.8億ドルを投じ、AIとロボット工学で駆動す
る全国「自己駆動型」ラボネットワークを構築。開発
期間を100倍以上加速。

#20 MLIPs総合レビュー 解説記事
●○○○

○
●○○○

○
●○○○

○
●●●●

●
●●○○

○

MLIPsの理論、方法論、応用に関する包括的レビュー
。基盤モデルや事前学習済みフレームワークの進展を
解説。

#21
MLIP埋込、HER触媒精
度向上

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

MLIP由来エネルギー記述子とCHGNet潜在埋め込みを
統合し、水素発生電極触媒の予測精度を向上させるフ
レームワークを開発。

#22
atomicrex、大規模MD
加速

ツール紹
介

●●●○
○

●●●○
○

●●○○
○

●●●●
○

●●○○
○

オープンソースツール「atomicrex」が、数千原子規
模の原子間相互作用モデル構築を可能にし、材料シミ
ュレーションを加速。

#23
CuspAI、4.5億ドル調
達

企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

●
●●○○

○
●●●○

○

CuspAIが4.5億ドルのシリーズB資金調達を完了。材
料発見向け生成AIプラットフォーム「MIRA」を推進
し、グローバルネットワークを構築。

#24
Na電池材料、ML・計
算不可欠

解説記事
●○○○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●●○

○

Naイオン電池の電解質・電極材料革新と界面構築には
、理論計算と機械学習が不可欠であるとMDPIレビュ
ー論文が強調。

#25
NWU、LVGPで材料設
計加速

研究プロ
ジェクト

●●●○
○

●●○○
○

●●●○
○

●●○○
○

●●○○
○

ノースウェスタン大学が特性予測MLモデル「LVGP」
を開発。カテゴリカル選択を数値化し、電子・エネル
ギー材料設計を加速。

#26
東京理科大、AIでスピ
ン波最適化

学術発表
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

●

東京理科大学がAI逆設計フレームワークを開発。高速
スピン波コンピューティング向けマグノン結晶構造を
最適化し、次世代デバイス基盤を構築。

#27
NUS、AIでマルチスケ
ール学習

研究プロ
ジェクト

●●●●
○

●●○○
○

●●●○
○

●●○○
○

●●○○
○

シンガポール国立大学が微視的データから材料の巨視
的挙動を学習するAI手法を開発。高コストシミュレー
ションを削減し材料発見を加速。

#28
MLIPs、電池界面イオ
ン輸送

解説記事
●○○○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●●○

○

MLIPsがDFTと古典MDの課題を克服し、電解質/電極
界面のイオン輸送メカニズム解明に貢献。次世代バッ
テリー開発を促進。

#29
Forbes、半導体AIで生
産性向上

業界レポ
ート

●●●●
○

●●●●
○

●●●●
●

●●●○
○

●●●●
○

Forbesが、LAM ResearchやApplied MaterialsがAI
統合で半導体製造生産性を最大35倍向上させていると
指摘。NVIDIA等も連携強化。

#30
液体電解質設計にML有
効

業界レポ
ート

●●●○
○

●●○○
○

●●●○
○

●●●○
○

●●●○
○

液体電解質設計のための統合機械学習フレームワーク
が、堅牢性と転移性で優れた性能を示し、AI駆動型設
計の新たな基準を確立。

#31
UB、AI・量子で触媒
加速

研究プロ
ジェクト

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●○○
○

●●○○
○

バッファロー大学がDOE助成金でAIと量子技術を統合
。炭素燃料触媒開発と量子材料の導電率低下軽減研究
を加速。
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# 記事タイトル 種別 技術
新規性

実用化
距離

市場
インパクト

データ
信頼性

日本
関連度 一行サマリ

#32
HULU、クリーンエネ
材料加速

学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●○○

○

華南理工大学と西安交通大学が、MLPsをモンテカル
ロ吸着シミュレーションと統合する「HULU」フレー
ムワークを開発。クリーンエネルギー材料発見を加速
。

#33
MLIPsオントロジー提
案

学術論文
●●●○

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●○○

○

MLIPs、ハイパーパラメーター、訓練データセットを
体系的に記述するOWL 2 DLオントロジー「MLIPs
ontology」が提案され、研究の比較・再現性を向上。

#34
熱力学ML、エネ材料発
見へ

学術論文
●●●●

○
●○○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●○○

○

熱力学に基づく機械学習が、エネルギー材料発見にお
けるエントロピーと非調和性の課題を克服。より現実
的な条件下での材料挙動予測を提唱。

#35
テネシー大、AIラボで
30倍加速

研究プロ
ジェクト

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●○○
○

●●○○
○

テネシー大学がNSFから2000万ドルを獲得し、AI駆
動型材料ラボ「ATHENA」を設立。材料特性評価実験
を10〜30倍高速化。

#36
富士通、AIで半導体再
定義

企業戦略
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

●

富士通がAIワークロード増加による半導体産業の再定
義を指摘。シリコンインターポーザや次世代熱材料の
重要性が増すと提言。

●●●●○ 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R&D;はAI駆動型ラボの波に乗れているか？
米国NSFが3.8億ドルを投じ、AIとロボット工学で駆動する全国ラボネットワークを構築し、材料開発期間を100倍短縮す
る目標を掲げている。日本でも東北大学や東京理科大学がAI活用研究を進める中、自社の研究開発体制は、このグローバ
ルな「自己駆動型ラボ」の潮流に追随できているか、あるいは取り残されていないか。

❷ 半導体材料・パッケージングの設計前提はAIでどう変わるか？
NVIDIAとApplied MaterialsはGPU加速シミュレーションで半導体材料工学を最大55倍高速化し、富士通もAIワークロー
ド増加による半導体産業の再定義を指摘。AIが材料設計、プロセス最適化、パッケージングに与える影響を自社の製品ロ
ードマップに織り込めているか。

❸ 次世代電池材料開発におけるMLIPsの活用は十分か？
OMol25データセットで学習したMLIPsがNaイオン電池電解液の溶媒和構造をDFT精度で予測し、開発を加速。MLIPsはD
FTの高コストと古典MDの低精度を克服する強力なツールとして進化している。自社の電池材料開発において、MLIPsを
積極的に導入し、開発効率と精度を向上させる戦略は確立されているか。

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ラボ網半導体AI生成AI

MLIPs進化 日本MINa電池MI

オントロジー

項目 象限 ↑ 機会 ↓ 脅威

● AIラボ網 注意 開発期間100倍短縮 投資競争激化

● 半導体AI 注意 製造プロセス高速化 技術格差拡大

● 生成AI 機会大 革新的材料探索 データ・計算資源

● MLIPs進化 機会大 シミュレーション高精度化 専門知識不足

● 日本MI 注意 国際競争力強化 投資規模の差

● Na電池MI 機会大 電池材料開発加速 既存技術との競合

● オントロジー 参考 研究の再現性向上 —
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深掘り ① ― 半導体材料開発をAIで55倍加速
#17 | 2026/07/27 | NVIDIA Technical Blog | 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とApplied MaterialsがAIとGPU加速シミュレーションで半導体イノベーションを加速する協業を発表。量子化
学シミュレーションで最大55倍、製造チャンバーシミュレーションで最大35倍の高速化を実現し、次世代チップの市
場投入を劇的に加速する。

この技術は、原子スケールの材料工学からプロセス開発、製造最適化までをカバー。高度な物理学シミュレーションと
AI/機械学習モデルをGPUの並列処理能力で加速し、半導体製造装置のデジタルツインの精度と実用性を高める。

▶ シニアテクニカルアナリスト

半導体業界はムーアの法則の限界に直面しており、材料とプロセス技術の革新が不可欠です。NVIDIA
とApplied Materialsの協業は、AIとGPUコンピューティングを組み合わせることで、このボトルネック
を根本的に解決しようとしています。量子化学計算で55倍、チャンバーシミュレーションで35倍という
高速化は、従来の試行錯誤型開発を過去のものとし、開発期間とコストを劇的に削減するでしょう。 【
機会】日本の材料メーカーや製造装置メーカーは、このAI駆動型開発エコシステムへの統合が必須です
。NVIDIAのCUDA-Xライブラリ対応やApplied
MaterialsのAi^xプラットフォームへの対応を急ぐことで、新たなビジネスチャンスが生まれます。 【
脅威】この流れに乗り遅れると、日本の半導体サプライチェーン全体が国際競争力を失う可能性があり
ます。特に、AIを活用した材料設計やプロセス最適化のノウハウが不足している企業は、早急な人材育
成と技術導入が求められます。 【次のアクション】半導体関連企業は、NVIDIAやApplied Materialsの
技術動向を注視し、自社のR&D;部門とIT部門が連携してGPUコンピューティングとAIシミュレーショ
ンの導入を検討すべきです。

深掘り ② ― 日本発、AI駆動型ラボで材料発見加速
#01 | 2026/07/23 | 東北大学AIMR | 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AIMRが、AIモデル、自動実験、継続的フィードバックを統合した革新的な「クローズドループ」研究システ
ムを発表。大規模材料データベース、MLIP、LLM、AIエージェント、自動化ラボワークフローを組み合わせ、次世代電
池や水素貯蔵材料の発見プロセスを劇的に短縮する。

従来の材料開発に比べ時間とコストを大幅に削減し、クリーンエネルギー技術の実用化を加速する画期的な進歩。人間
の介入なしに材料の発見から最適化までを完結させることを目指す。

▶ シニアテクニカルアナリスト

東北大学AIMRのクローズドループシステムは、日本の材料科学におけるAI活用の最先端を示すもので
す。AIが自律的に実験を設計・実行・学習するこのアプローチは、材料開発のパラダイムを根本的に変
える可能性を秘めています。特に、次世代電池や水素貯蔵材料といった国家戦略上重要な分野での応用
は、日本のエネルギー技術競争力強化に直結します。 【機会】日本企業は、この研究成果を早期にキャ
ッチアップし、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手掛ける企業
にとっては、開発リードタイム短縮の大きな機会となります。 【脅威】海外ではNSFが3.8億ドル規模
の国家プロジェクトを推進しており、日本の研究投資規模との差は依然として課題です。この技術を産
業応用へ繋げるための大規模な連携と投資がなければ、学術的成果が産業競争力に直結しないリスクが
あります。 【次のアクション】R&D;部門は、東北大学AIMRとの連携可能性を模索し、自社でのAI駆動
型ラボ導入に向けたロードマップを策定すべきです。経営企画部門は、国家レベルでのAI材料開発戦略
への参画を検討しましょう。
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深掘り ③ ― 生成AIプラットフォーム「MIRA」が巨額調達
#23 | 2026/07/23 | New Enterprise Associates (NEA) | 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●●●○○

材料発見向け生成AIプラットフォーム「MIRA」を手掛けるCuspAIが、シリーズBで4億5000万ドルを調達。同時に、
45以上の組織からなるグローバルネットワーク「AI Materials Foundry」を立ち上げ、産業界の材料発見を加速する。

MIRAはディープラーニングと計算材料科学を統合し、特定の特性を持つ新材料の設計と発見を自動化。AI Materials
Foundryは、AI予測材料の合成、特性評価、検証を迅速に行うクローズドループ研究エコシステムを構築する。

▶ シニアテクニカルアナリスト

CuspAIの巨額資金調達は、生成AIが材料科学の産業応用において極めて大きな期待を集めている証拠で
す。MIRAプラットフォームとAI Materials Foundryは、材料開発のボトルネックを解消し、研究から
実用化までのサイクルを劇的に短縮する可能性を秘めています。これは、従来の試行錯誤型開発に依存
してきた材料産業にとって、パラダイムシフトを意味します。 【機会】日本の材料メーカーは、この生
成AIプラットフォームやグローバルネットワークへの参加を検討することで、革新的な材料を効率的に
探索し、開発競争で優位に立てる可能性があります。特に、新製品企画部門は、AIによる材料設計の可
能性を早期に評価すべきです。 【脅威】この種の生成AI技術は、データと計算資源、そして専門知識へ
のアクセスが鍵となります。自社で同等のプラットフォームを構築できない場合、海外のAI主導企業に
依存するか、競争力を失うリスクがあります。 【次のアクション】R&D;部門と経営企画部門は、Cusp
AIのような生成AIプラットフォームの技術動向とビジネスモデルを詳細に調査し、自社での導入、パー
トナーシップ、あるいは競合戦略を早急に検討する必要があります。

その他の注目記事
富士通、AIワークロードの爆発的増加で半導体産業が再定義、シリコンインターポーザや次世代熱材料の重要性増す (Fujitsu Global)
技術新規性●●●○○ 実用化距離●●●●○ 市場インパクト●●●●● 日本関連度●●●●●

富士通がAI時代の半導体産業再定義を提言。シリコンインターポーザや次世代熱材料の重要性を強調し、日本の材料・
パッケージング技術の機会を示唆。

NSF、3.8億ドルを投じAIとロボット工学で駆動する全国「自己駆動型」ラボネットワークを構築、開発期間を100倍短縮へ (情報元不明)
技術新規性●●●●● 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●● 日本関連度●●○○○

米国NSFが3.8億ドルを投じ、AIとロボット工学による全国自己駆動型ラボネットワークを構築。材料開発期間を100
倍短縮する国家戦略。

OMol25学習MLIPsがNaイオン電池電解液の溶媒和構造をDFT精度で予測、無機MLIPsを凌駕 (ACS Publications)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●○ 日本関連度●●●○○

OMol25データセットで学習したMLIPsがNaイオン電池電解液の溶媒和構造をDFT精度で予測。次世代電池材料開発を
加速する学術的成果。

東京理科大学、AI逆設計フレームワークで高速スピン波コンピューティング向けマグノン結晶構造を最適化 (EurekAlert!)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●○○ 日本関連度●●●●●

東京理科大学がAI逆設計でスピン波コンピューティング向けマグノン結晶構造を最適化。日本発の次世代コンピューテ
ィング材料研究。

Forbesが指摘：LAM ResearchとApplied MaterialsがAI統合で半導体製造生産性を最大35倍向上、Synopsys、Siemens、NVIDIAも連携強化 (Forbes)
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●●●○ 市場インパクト●●●●● 日本関連度●●●●○

Forbesが半導体製造におけるAI統合の進展を報道。LAM ResearchやApplied
Materialsが生産性を最大35倍向上させ、業界全体の変革を加速。
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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駆動型ラボの最新動向（NSF、東北大、CuspAI等）を調査し、自社R&D;への導入可能性を検討。

• 【半導体PKG】NVIDIA/Applied
MaterialsのAI加速シミュレーション技術（#17）が自社の設計・製造プロセスに与える影響を評価。

▍短期（1ヶ月）
• 【経営企画】AI駆動型材料開発に関するグローバルな投資動向（NSFの3.8億ドル、CuspAIの4.5億ドル調達）
を分析し、中長期戦略への影響を評価。

• 【材料メーカー】生成AIによる材料逆設計プラットフォーム（CuspAI
#23）の活用可能性を検討し、パートナーシップや共同研究の機会を模索。

• 【電池材料】Naイオン電池電解液開発におけるMLIPs（#15）の適用可能性を評価し、シミュレーション部門
との連携を強化。

▍中長期（四半期〜）
• 【R&D;】AIとロボット工学を統合した「自己駆動型ラボ」の構築に向けたロードマップを策定。

• 【人事/R&D;】マテリアルインフォマティクス（MI）専門人材の育成・確保計画を立案。

• 【半導体PKG】AIを活用した次世代熱材料やシリコンインターポーザの設計・開発を加速。

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 | 2026-08-01
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収録記事一覧

#01 東北大学AIMR、AI駆動型クローズドループシステムでエネルギー材料発見を大幅に加速

#02 ライス大学、「READINESS」プロジェクトでNSFから約2,000万ドル獲得、AI・ロボット工学
で電子・量子材料製造を自律化

#03 材料科学に革命をもたらす3つのAI技術：特性予測、生成設計、MLIPの進化

#04 デューク大学主導のGenesisプロジェクト、DOEから資金獲得しAIでDNAベース材料を高速設計

#05 ユニバーサルMLIPのバイアスと反復的ファインチューニングがMDシミュレーションの精度を向
上

#06 ジョンズ・ホプキンス大学、AIとロボット工学で「自己駆動型」ラボネットワーク構築に2,000
万ドル獲得

#07 ペンシルベニア州立大学、AI活用「Genesis Mission」で2D材料製造と触媒性能予測を加速

#08 テネシー大学、2,000万ドルのNSF助成金でAI駆動型「ATHENA」ラボを設立し材料発見を10倍
加速

#09 ボストン大学、NSFから2,000万ドル獲得し、バイオ・化学分野に特化した国立「クラウドラ
ボ」ネットワークを構築

#10 UCSBのBioPACIFIC MIP、NSFから2,000万ドル獲得しポリマー・ソフトマテリアル研究をクラ
ウドで自律化

#11 NSF、3.8億ドルを投じAIとロボット工学で駆動する全国「自己駆動型」ラボネットワークを構
築、開発期間を100倍短縮へ

#12 ライス大学、AI駆動型自律研究所「READINESS」にNSFから1990万ドルを獲得、電子・量子材

料製造を加速

#13 普遍的機械学習原子間ポテンシャル（uMLIPs）のファインチューニング戦略、「反復ファイン
チューニング」が安定・高精度モデルを生成

#14 生成AIが3D高エネルギー材料のカスタム燃焼プロファイル設計を最大95%高速化

#15 OMol25学習MLIPsがNaイオン電池電解液の溶媒和構造をDFT精度で予測、無機MLIPsを凌駕

#16 CUNYとCCNY、NSFから1810万ドル助成金獲得しAI駆動型バイオインスパイアード材料研究所

「AI-BIOME」設立

#17 NVIDIAとApplied Materials、GPU加速シミュレーションで半導体材料工学と製造を最大55倍高
速化

#18 特性を狙った3D多孔質媒体設計に物理学に基づく生成AIフレームワークが大幅な効率化をもたら
す



#19 NSFが自己駆動型研究所ネットワークに3億8000万ドル投資、NC州立大学「SPEED Lab」に
2000万ドル割り当て

#20 機械学習原子間ポテンシャル（MLIPs）の総合レビュー、基盤モデルと事前学習済みフレームワ

ークの進展を解説

#21 エネルギー的に固定されたMLIP埋め込みが水素発生電極触媒の予測精度を向上

#22 オープンソース「atomicrex」ツール、数千原子規模の原子間相互作用モデル構築を可能にし材
料シミュレーションを加速

#23 CuspAI、NEAとKleiner Perkins主導でシリーズB資金調達4億5000万ドル完了、材料発見向け生

成AIプラットフォーム「MIRA」を推進

#24 MDPIレビュー論文、Naイオン電池の電解質・電極材料革新と界面構築に理論計算・機械学習が
不可欠と強調

#25 ノースウェスタン大学、特性予測機械学習モデル「LVGP」で電子・エネルギー材料設計を加速

#26 東京理科大学、AI逆設計フレームワークで高速スピン波コンピューティング向けマグノン結晶構
造を最適化

#27 シンガポール国立大学、微視的データから材料の巨視的挙動を学習するAI手法で材料発見を加速

#28 電解質/電極界面のイオン輸送メカニズム解明に機械学習原子間ポテンシャル（MLIPs）がDFTと
古典MDの課題を克服

#29 Forbesが指摘：LAM ResearchとApplied MaterialsがAI統合で半導体製造生産性を最大35倍向
上、Synopsys、Siemens、NVIDIAも連携強化

#30 液体電解質設計に統合モデリングフレームワークが有効、Bioengineer.orgが再利用可能性レポ
ートを公開

#31 バッファロー大学、DOE Genesis助成金でAI・量子技術の炭素燃料触媒・量子材料研究を加速

#32 華南理工大学・西安交通大学、新「HULU」フレームワークでクリーンエネルギー材料発見を加
速

#33 機械学習原子間ポテンシャル（MLIPs）のためのオントロジーが研究の比較・再現性を向上、
arXiv論文で提案

#34 熱力学に基づく機械学習、エネルギー材料発見におけるエントロピーと非調和性の課題を克服へ
（arXivプレプリント）

#35 テネシー大学、AI駆動型材料ラボ「ATHENA」に2000万ドルのNSF助成金獲得、材料特性評価
を30倍加速

#36 富士通、AIワークロードの爆発的増加で半導体産業が再定義、シリコンインターポーザや次世代
熱材料の重要性増す



#01 東北大学AIMR、AI駆動型クローズドループシステム
でエネルギー材料発見を大幅に加速

概要

東北大学先進材料科学研究機構（AIMR）の研究者らが、AIモデル、自動実験、継続的

なフィードバックを統合した革新的な「クローズドループ」研究システムを発表しま
した。このシステムは、大規模材料データベース、機械学習ポテンシャル（MLIP）、

大規模言語モデル（LLM）、AIエージェント、自動化ラボワークフローを組み合わせ
ることで、次世代電池や水素貯蔵材料の発見プロセスを劇的に短縮します。これによ
り、従来の材料開発と比較して時間とコストが大幅に削減され、クリーンエネルギー

技術の実用化を加速する画期的な進歩と評価されています。

公開日 2026年07月23日  Advanced Institute for Materials Research (AIMR), Tohoku University /

Digital Discovery  日本



詳細

主要成果

東北大学AIMRの研究者らは、AIモデル、自動実験装置、および継続的なフィードバッ
クをシームレスに統合した「クローズドループ」研究システムを開発し、エネルギー材
料発見のプロセスを飛躍的に加速させることを発表しました。この革新的なフレームワ
ークは、特に次世代電池や水素貯蔵材料の開発において、従来の試行錯誤型アプローチ
に比べて時間とコストを大幅に削減する可能性を秘めています。

技術・臨床詳細

本システムは、大規模な材料データベースを基盤とし、機械学習分子間ポテンシャル
（MLIP）、大規模言語モデル（LLM）、および自律型AIエージェントを核としていま
す。これらのAIコンポーネントが、設計空間の探索、候補材料の予測、実験条件の最適
化をインテリジェントに実行します。さらに、AIの指示に基づき、ロボットアームなど
の自動化されたラボワークフローが物理的な合成や特性評価を行い、その結果が再びAI

モデルにフィードバックされることで、学習サイクルが高速に反復されます。これによ
り、人間の介入なしに材料の発見から最適化までを完結させることが可能となります。

背景・業界文脈

エネルギー材料の発見と開発は、持続可能な社会の実現に向けた喫緊の課題ですが、そ
のプロセスは極めて時間とコストがかかることが知られています。従来の材料開発は、
化学者の直感と経験に大きく依存し、膨大な実験とデータ分析を必要としていました。
このため、新しい高性能材料の実用化には数十年を要することも珍しくありませんでし
た。近年、材料科学とAI技術の融合であるマテリアルインフォマティクスが注目を集
め、開発期間の短縮が期待されています。



今後の展望

このクローズドループシステムの導入は、エネルギー材料分野に革命をもたらす可能性
があります。開発期間の短縮とコスト削減は、次世代電池、燃料電池、水素貯蔵技術な
ど、多くのクリーンエネルギー技術の実用化を加速し、社会実装への大きな貢献が期待
されます。将来的には、この自律型研究システムが様々な材料分野に応用され、医薬
品、航空宇宙、エレクトロニクスなど、広範な産業における新材料創出のプラットフォ
ームとなる可能性を秘めています。

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31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


#02 ライス大学、「READINESS」プロジェクトでNSFか
ら約2,000万ドル獲得、AI・ロボット工学で電子・量子材
料製造を自律化

概要

ライス大学は、米国国立科学財団（NSF）から1,990万ドルの助成金を受け、AI、ロボ

ット工学、クラウドベースのラボを統合した「READINESS」プロジェクトを立ち上げ
ました。このプロジェクトは、電子材料および量子材料の製造プロセスを加速し、試
行錯誤を最小限に抑えるリモート研究プラットフォームを構築します。自動合成装

置、ロボットシステム、特性評価ツール、デジタルツインを連携させることで、AIエ
ージェントが次の実験を自律的に推奨するラボを実現し、研究開発の効率を飛躍的に
向上させます。

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



詳細

主要成果

ライス大学は、米国国立科学財団（NSF）から1,990万ドルもの大規模な助成金を獲得
し、人工知能（AI）とロボット工学、クラウドベースのラボ技術を駆使して、電子材料
および量子材料の製造を加速する「READINESS」プロジェクトを始動させました。この
画期的な取り組みは、材料開発における試行錯誤を大幅に削減し、高度な研究インフラ
へのアクセスを広げることで、発見プロセスを自律化することを目的としています。

技術・臨床詳細

READINESSプロジェクトの核となるのは、以下を統合した自律型ラボの構築です。

自動合成装置とロボットシステム: 材料の合成、処理、特性評価を人間が介入するこ
となく自動的に行います。これにより、実験の再現性とスループットが劇的に向上し
ます。

材料特性評価ツール: 開発された材料の物理的、化学的、電気的特性を高速で測定
し、膨大なデータを生成します。

デジタルツイン: 物理的な実験プロセスをデジタル空間でリアルタイムにシミュレー
トし、実験結果の予測や最適化を支援します。これにより、実際の実験数を減らし、
リソースの効率的な利用が可能になります。

AIエージェント: 機械学習アルゴリズムを用いて、過去の実験データとデジタルツイ
ンからの情報を分析し、次に実行すべき実験を自律的に推奨します。これにより、発
見までの経路が最適化され、研究の加速が実現されます。

この統合されたアプローチにより、特に電子材料や量子材料といった精密な制御と高度
な特性が求められる分野において、開発期間を短縮し、新しい材料の市場投入を加速す
ることが期待されます。リモートアクセス可能なプラットフォームは、地理的な制約な
く研究者が最先端の設備を利用できる機会を提供し、科学的発見の民主化にも貢献しま
す。



背景・業界文脈

電子材料および量子材料は、次世代コンピューティング、通信、エネルギー技術の基盤
となるため、その発見と製造の加速は国家的な優先事項です。従来の材料開発は、時間
とコストがかかるボトルネックであり、特に複雑な量子材料の微細な制御は高度な専門
知識と設備を必要としました。NSFのこのような大規模な助成は、米国の科学技術リー
ダーシップを維持し、産業競争力を強化するための戦略的な投資と位置付けられます。
世界的に見ても、AIとロボット工学を組み合わせた自律型ラボの構築は、材料科学のフ
ロンティアであり、各国が競争を繰り広げている領域です。

今後の展望

READINESSプロジェクトは、材料発見のプロセスを根本から変革する可能性を秘めてい
ます。将来的には、このプラットフォームが新たな研究コミュニティを形成し、異分野
間の連携を促進することが期待されます。また、生成された豊富な高品質データは、さ
らに高度なAIモデルの開発を促進し、より複雑な材料の設計や、予測が困難な現象の解
明に貢献するでしょう。この取り組みは、学術研究だけでなく、半導体、センサー、量
子コンピューティングなどの産業界における新製品開発にも大きな影響を与え、イノベ
ーションのエコシステム全体の活性化につながると見込まれます。

元記事: https://news.rice.edu/news/2026/accelerating-discovery-rice-receives-nearly-20m-nsf-award-ai-

powered-materials-laboratory

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://news.rice.edu/news/2026/accelerating-discovery-rice-receives-nearly-20m-nsf-award-ai-powered-materials-laboratory
https://news.rice.edu/news/2026/accelerating-discovery-rice-receives-nearly-20m-nsf-award-ai-powered-materials-laboratory


#03 材料科学に革命をもたらす3つのAI技術：特性予測、
生成設計、MLIPの進化

概要

材料科学分野におけるAIの活用は、特性予測、生成設計、機械学習分子間ポテンシャ
ル（MLIP）という3つの主要な側面で進化を遂げています。AIは材料の特性を高精度で
推定し、目標特性を持つ新材料を自律的に提案、さらに原子間のエネルギーと力を量

子精度に近い速度でシミュレートすることが可能です。MACE、CHGNet、NequIPなど
の先進的なMLIPモデルが登場し、物理法則の組み込みがその精度と汎用性を高めてい
ます。

公開日 2026年07月24日  (情報元不明)  アメリカ



詳細

主要成果

材料科学分野における人工知能（AI）の導入は、従来の材料発見および開発プロセスに
革命をもたらしています。特に、特性予測、生成設計、そして機械学習分子間ポテンシ
ャル（MLIP）の3つの主要な側面で目覚ましい進歩が見られます。AIは、これらの技術
を通じて、材料の振る舞いを高精度で予測し、所望の特性を持つ新しい材料構造を効率
的に設計することを可能にしています。

技術・臨床詳細

この分野におけるAIの機能は、以下のように詳細化できます。

特性予測 (Property Prediction): AIモデルは、既存の材料構造データと関連する特性
データから学習し、新しいまたは未探索の材料の物理的、化学的、機械的特性を高精
度で推定できます。これにより、実験的な試行錯誤を大幅に削減し、最も有望な候補
に焦点を当てることが可能になります。例えば、半導体のバンドギャップ、合金の強
度、ポリマーの熱伝導率などを迅速に予測できます。

生成設計 (Generative Design): AIは、ユーザーが指定した目標特性を満たす新しい材
料構造（結晶構造、分子構造など）を自律的に生成します。これは、広大な材料探索
空間において、人間では思いつかないような革新的な設計を提案する能力を持ちま
す。拡散モデルや変分オートエンコーダのような生成モデルが活用され、特定の機能
性を持つ材料を「デザイン」するアプローチが確立されつつあります。

機械学習分子間ポテンシャル (MLIP): MLIPは、原子間の相互作用によるエネルギー
と力を、量子力学的計算（例えば密度汎関数理論, DFT）に近い精度で、はるかに高
速にシミュレートする技術です。これにより、大規模な分子動力学（MD）シミュレ
ーションを可能にし、材料の動的な挙動や相転移、欠陥の挙動などを詳細に解析でき
るようになります。MACE、CHGNet、NequIPなどのモデルは、物理法則（例えば並
進・回転不変性、等変性）をニューラルネットワークアーキテクチャに組み込むこと
で、その予測精度と汎用性を飛躍的に向上させています。これらのMLIPは、従来の
経験的な力場では困難だった複雑な化学結合や多体相互作用を正確に記述できます。



これらの技術は相補的に機能し、材料の設計からシミュレーション、そして最終的な特
性評価に至るまでのサイクル全体を加速します。例えば、生成設計で提案された材料候
補をMLIPで高速シミュレーションし、その特性予測結果をさらに学習データとして活用
することで、AIが自律的に材料を最適化するクローズドループな研究が可能になりま
す。

背景・業界文脈

材料科学におけるAIの進化は、従来の研究手法が抱えていたスケーラビリティとコスト
の問題を解決する鍵として注目されています。DFTのような第一原理計算は高精度です
が、計算コストが非常に高く、大規模なシステムや長時間のシミュレーションには不向
きでした。また、実験的発見は本質的に時間がかかり、コストが高いという課題があり
ました。AIは、これらのギャップを埋め、データ駆動型のアプローチで材料開発を加速
する強力なツールとして期待されています。世界の主要な研究機関や企業は、AIを利用
した材料開発に多額の投資を行い、次世代の高性能材料の競争で優位に立とうとしてい
ます。

今後の展望

材料科学におけるAI技術は、まだ発展途上にありますが、その潜在能力は計り知れませ
ん。今後は、さらに多様な材料システム（アモルファス材料、複合材料、生体材料な
ど）への適用範囲の拡大、AIモデルの解釈可能性（なぜ特定の設計が優れているのか）
の向上、そしてAIとロボット工学を組み合わせた完全自律型ラボの実現が主要な研究課
題となるでしょう。これらの進展により、クリーンエネルギー、医療、エレクトロニク
ス、航空宇宙などの分野で、革新的な材料がこれまでにない速度で発見・実用化される
未来が期待されます。

元記事: https://materialsdecoded.com/blog/ai-for-materials/

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://materialsdecoded.com/blog/ai-for-materials/


#04 デューク大学主導のGenesisプロジェクト、DOEから
資金獲得しAIでDNAベース材料を高速設計

概要

デューク大学のエンジニア主導チームが、米国エネルギー省（DOE）のGenesisプロジ
ェクトからフェーズ1助成金を獲得し、AIプラットフォームを開発して次世代エネルギ
ー技術向けのDNAベース材料の設計を加速します。このプロジェクトは、AIフレーム

ワークにより、ユーザー指定の超格子構造に自己組織化するDNAオリガミのビルディ
ングブロックを自動設計することに焦点を当てています。これにより、フォトニッ
ク、電子、触媒システムに重要な用途を持つ階層的に秩序だった材料の設計が劇的に

加速されると期待されています。

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



詳細

主要成果

デューク大学のエンジニアが率いる研究チームは、米国エネルギー省（DOE）の
Genesisプロジェクトからフェーズ1助成金を獲得し、人工知能（AI）を活用したDNAベ
ース材料の高速設計プラットフォームの開発に着手しました。この画期的な取り組み
は、次世代エネルギー技術に不可欠な材料の発見と開発を加速することを目的としてい
ます。特に、ユーザーが定義した超格子構造に自己組織化するDNAオリガミのビルディ
ングブロックをAIが自動的に設計する能力は、材料設計の効率を飛躍的に向上させま
す。

技術・臨床詳細

本プロジェクトの核心は、DNAオリガミ技術と先進AIフレームワークの融合にありま
す。

DNAオリガミ技術: DNA分子の自己組織化能力を利用して、ナノメートルスケールの
精密な3D構造を構築する技術です。これにより、非常に複雑で制御された材料アー
キテクチャを作成できます。

AIフレームワーク: このAIは、所望の超格子構造（例えば、特定の周期性や対称性を
持つ構造）を入力として受け取り、それに自己組織化するために必要なDNAオリガ
ミの設計（DNA鎖の配列や相互作用パターン）を自動的に生成します。これは従来
の試行錯誤的なアプローチに比べ、設計空間の探索を劇的に高速化します。

階層的に秩序だった材料: プロジェクトは、DNAオリガミが自己組織化して形成する
超格子構造を持つ材料に焦点を当てています。このような材料は、その構造的特性か
ら、フォトニック（光子の挙動を制御）、電子（電荷輸送を制御）、触媒システム
（化学反応を促進）において重要な応用が期待されています。

このAI駆動型設計プラットフォームは、DNAオリガミの複雑な設計プロセスを自動化す
ることで、新しい機能を持つ材料の発見を加速します。例えば、特定の波長の光を選択
的に透過・反射するフォトニッククリスタルや、高効率な電子伝導パスを持つ電子材
料、あるいは特定の化学反応を促進する高活性な触媒などを、これまでにない速度で設
計し、実現することが可能になります。この技術は、エネルギー変換効率の向上、量子
コンピューティングの進歩、そしてより持続可能な化学プロセスへの貢献が期待されま
す。



背景・業界文脈

エネルギー材料分野では、性能、効率、耐久性を向上させるための新しい材料が常に求
められています。DNAベースの材料は、その精密なナノスケール構造制御能力から、次
世代のエネルギー技術の有望な候補として浮上しています。しかし、DNAオリガミの設
計は非常に複雑で、所望の巨視的特性を実現するための微視的な構造設計には、膨大な
計算資源と専門知識が必要でした。米国エネルギー省（DOE）のGenesisプロジェクト
は、AIと高性能計算を材料科学に適用し、このような課題を克服することを目的とした
戦略的な取り組みです。この助成金は、米国の材料科学におけるリーダーシップを強化
し、クリーンエネルギー技術の発展を加速するという国家的な目標に合致しています。

今後の展望

このAIプラットフォームの開発は、DNAベース材料の設計にとどまらず、より広範な自
己組織化材料やソフトマテリアルの設計にも応用される可能性を秘めています。フェー
ズ1の成功を受けて、今後は設計されたDNAオリガミの物理的合成と特性評価による検
証、そしてAIモデルの継続的な改善と洗練が焦点となるでしょう。最終的には、このプ
ラットフォームが、特定の機能性を持つ高度な材料をオンデマンドで迅速に設計・製造
できるような、普遍的な材料設計ツールへと進化することが期待されます。これによ
り、エネルギー貯蔵、太陽光発電、バイオセンサー、さらには自己修復材料など、多岐
にわたる分野でのイノベーションが加速されることでしょう。

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

収集日: 2026年07月31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/


#05 ユニバーサルMLIPのバイアスと反復的ファインチュ
ーニングがMDシミュレーションの精度を向上

概要

ユニバーサル機械学習分子間ポテンシャル（uMLIP）は周期表全体への適用可能性で
注目されるものの、ドメイン外タスクで高い予測精度を得るにはファインチューニン
グが必要です。本研究では、uMLIPのバイアスが分子動力学（MD）シミュレーション

に与える影響を調査し、反復的ファインチューニングがより汎用性と高精度なモデル
を生み出すことを発見しました。これらの結果は、ファインチューニングにおける
uMLIPバイアスの役割と、複数のファインチューニングステップの重要性を明確に示

しています。

公開日 2026年07月31日  (情報元不明、論文要旨の可能性)  不明



詳細

主要成果

ユニバーサル機械学習分子間ポテンシャル（uMLIP）は、その広範な化学元素への適用
可能性から材料科学分野で大きな期待を集めていますが、特定の応用ドメイン外のタス
クで高精度な予測を達成するには、ファインチューニングが不可欠であることが明らか
になりました。本研究では、uMLIPに内在するバイアスが分子動力学（MD）シミュレ
ーションの信頼性に与える影響を詳細に調査し、反復的なファインチューニングプロセ
スが、最終的に極めて汎用性が高く、かつ高精度なMLIPモデルの生成に繋がることを実
証しました。この発見は、MLIPの実際の利用における最適なトレーニング戦略に重要な
洞察を与えます。

技術・臨床詳細

uMLIPは、周期表全体にわたる多様な原子種と化学環境に対応できるよう、大規模なデ
ータセットで事前学習された機械学習モデルです。これにより、特定の元素や材料系に
特化した従来の力場では不可能だった、広範な化学空間でのシミュレーションが可能に
なります。しかし、事前学習モデルは、学習データセットに含まれない特定の化学反
応、相転移、または材料特性をシミュレートする際に「バイアス」を示し、予測精度が
低下する傾向があります。

本研究では、このuMLIPのバイアスを体系的に分析し、それがMDシミュレーション
（例えば、特定の材料の構造安定性、熱力学的特性、動的挙動の予測）の精度にどのよ
うに影響するかを定量的に評価しました。重要な発見は、単一のファインチューニング
ステップでは不十分であり、複数のステップにわたる「反復的ファインチューニング」
がモデルの汎用性と精度を同時に高める上で不可欠であることです。反復的ファインチ
ューニングでは、モデルが現在の知識に基づいて新しい学習データを生成し、そのデー
タでモデルを再学習するというサイクルを繰り返します。これにより、モデルは徐々に
ドメイン外の領域における物理的現実をより正確に捉えるようになります。



具体的な方法論としては、特定のターゲットシステムから得られた少量のアブイニシオ
計算（DFTなど）データを用いてuMLIPをファインチューニングします。このファイン
チューニングされたモデルでMDシミュレーションを実行し、得られた結果をさらに新
しい学習データとして活用するというサイクルを繰り返すことで、モデルの予測能力が
飛躍的に向上することが示されました。これにより、原子レベルでの材料挙動をより信
頼性高く、かつ高速にシミュレートすることが可能となり、従来の計算コストの高い手
法に代わる実用的な選択肢を提供します。

背景・業界文脈

機械学習分子間ポテンシャル（MLIP）は、量子力学的計算の精度と古典的力場の速度を
両立させることで、計算材料科学の分野に革命をもたらしています。特に、汎用性を持
つuMLIPは、未知の材料系や複雑な化学反応のシミュレーションにおいて、新たな可能
性を開くものとして期待されています。しかし、そのポテンシャルを最大限に引き出す
ためには、いかにして特定の応用課題にモデルを適応させるか、という「転送可能性」
と「ファインチューニング」の課題が残されていました。本研究は、この課題に対する
具体的な解決策を提示し、より実用的なMLIP開発への道筋を示した点で重要です。産業
界においては、新材料開発のリードタイム短縮とコスト削減に直結するため、製薬、化
学、エネルギー、エレクトロニクスなどの幅広い分野でこの技術への関心が高まってい
ます。

今後の展望

本研究で示された反復的ファインチューニング戦略は、uMLIPを様々な材料科学の課題
に適用する上での標準的なプロトコルとなる可能性があります。今後は、さらに効率的
なファインチューニングアルゴリズムの開発や、ファインチューニングに必要な最小限
のデータセットサイズの特定、そして異なるuMLIPアーキテクチャ間での比較研究が重
要となるでしょう。また、実験データとの連携を強化し、実験と計算のクローズドルー
プなシステムに本戦略を組み込むことで、材料発見のプロセスがさらに加速されると期
待されます。これにより、より複雑な多成分系材料や、動的な条件下での材料挙動の予
測が飛躍的に向上し、より高性能で革新的な材料の設計が可能になるでしょう。

元記事: https://go.acs.org/epV

https://go.acs.org/epV


収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)



#06 ジョンズ・ホプキンス大学、AIとロボット工学で「自
己駆動型」ラボネットワーク構築に2,000万ドル獲得

概要

ジョンズ・ホプキンス大学のエンジニアは、ロボットツールとAIのガイダンスによっ
て駆動される「自己駆動型」ラボのネットワーク構築を支援するため、2,000万ドルの
助成金を獲得しました。この「AIMD-Net」プログラムは、高度な材料開発に特化し、

AIツールとデータインフラを開発します。AIを活用することで、材料研究における実
験のペース、精度、規模を劇的に向上させ、人間が行うよりも100〜1,000倍速く自律
的な実験データセットを収集・分析することを目指します。

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



詳細

主要成果

ジョンズ・ホプキンス大学の工学研究チームは、ロボット工学と人工知能（AI）を統合
した「自己駆動型」ラボのネットワークを構築するため、2,000万ドルの大規模な助成
金を獲得しました。この「AIMD-Net」（AI-Driven Materials Discovery Network）プロ
グラムは、特に極限条件下で使用される高度な材料の開発を加速することを目的として
います。このネットワークは、AIが実験を設計、実行、分析し、人間が行うよりも100

倍から1,000倍速く自律的なデータ収集と学習サイクルを実現します。

技術・臨床詳細

AIMD-Netの中心にあるのは、以下の技術的要素の統合です。

ロボットツール: 材料の合成、処理、特性評価を自動化し、高い再現性とスループッ
トで実験を実行します。これにより、従来のラボ環境では不可能な複雑な実験シーケ
ンスや膨大な数のサンプルを効率的に処理できます。

AIガイダンスシステム: 機械学習アルゴリズムが、既存のデータ、シミュレーション
結果、物理法則に基づいて次の最適な実験条件を予測し、ロボットに指示を出しま
す。AIは実験結果からリアルタイムで学習し、仮説の生成から検証までの一連のプロ
セスを自律的に最適化します。

データインフラ: 生成される膨大な量の実験データ（合成条件、特性評価結果、画像
データなど）を効率的に収集、保存、管理し、AIモデルの学習に利用できる形式で提
供する強固なデータ基盤を構築します。

極限条件下の材料開発: プログラムは、高温、高圧、腐食性環境など、極限条件下で
機能する材料（例えば、航空宇宙産業、原子力、深海探査などに用いられる材料）の
発見に特化しています。これらの条件での実験は危険で時間がかかるため、自己駆動
型ラボの恩恵が特に大きいです。

このシステムにより、材料研究における実験のペース、精度、規模が劇的に向上しま
す。例えば、一晩で数千の異なる材料組成や処理条件をテストし、その結果をAIが解析
して翌日には次のテストを提案するといったサイクルが実現可能になります。これは、
高性能な新材料の発見を加速し、従来の開発期間を数分の1に短縮するポテンシャルを
秘めています。



背景・業界文脈

高度な材料は、国防、エネルギー、医療、輸送など、様々な重要分野における技術革新
の基盤です。特に極限条件下での性能が求められる材料の開発は、その複雑性から長年
の課題となっていました。世界各国が材料科学における競争力を高めるため、AIと自動
化を組み合わせた「マテリアルズ・ゲノム・イニシアチブ（MGI）」のような戦略的な
取り組みを推進しています。ジョンズ・ホプキンス大学のAIMD-Netは、このグローバ
ルな競争において米国のリーダーシップを強化し、次世代材料の研究開発を牽引する重
要な役割を担います。このような自己駆動型ラボのネットワークは、材料発見の速度を
桁違いに向上させ、科学的発見のボトルネックを解消する可能性を秘めています。

今後の展望

AIMD-Netは、複数の大学や研究機関を巻き込んだ大規模な協力ネットワークとして機
能し、材料科学におけるデータ共有とオープンイノベーションを促進します。今後は、
開発されたAIツールやデータインフラが他の研究者や産業界にも広く利用されるよう、
標準化とプラットフォームの汎用化が進められるでしょう。また、AIモデルのさらなる
高度化、特に物理法則とデータ駆動型アプローチの統合、そして倫理的考慮事項への対
応も重要な課題となります。このプログラムが成功すれば、極限環境材料だけでなく、
幅広い分野の材料開発において、AIとロボット工学が標準的な研究ツールとなり、これ
までにない機能を持つ材料が次々と実用化される未来が拓かれると期待されます。

元記事: https://engineering.jhu.edu/materials/news/building-better-materials-for-extreme-conditions-

gets-20-million-boost-at-johns-hopkins-engineering/

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://engineering.jhu.edu/materials/news/building-better-materials-for-extreme-conditions-gets-20-million-boost-at-johns-hopkins-engineering/
https://engineering.jhu.edu/materials/news/building-better-materials-for-extreme-conditions-gets-20-million-boost-at-johns-hopkins-engineering/


#07 ペンシルベニア州立大学、AI活用「Genesis
Mission」で2D材料製造と触媒性能予測を加速

概要

ペンシルベニア州立大学の科学者チームは、米国エネルギー省（DOE）のGenesis

Missionからフェーズ1資金を受け、AIを搭載したシステムで3つのプロジェクトを主導
します。これには、未来の電子機器・量子技術向け2D材料の製造加速や、AI駆動の

「デジタルツイン」による触媒性能予測と最適運転条件の推奨が含まれます。AI、リ
アルタイムセンサーデータ、シミュレーション、大規模データベースを組み合わせ、
開発期間を数ヶ月から1週間未満に短縮し、材料製造の信頼性と産業用途への対応を向

上させることを目指します。

公開日 2026年07月23日  Penn State  アメリカ



詳細

主要成果

ペンシルベニア州立大学の科学者チームは、米国エネルギー省（DOE）のGenesis

Missionからフェーズ1の資金提供を受け、人工知能（AI）を中核とした3つの革新的な
プロジェクトを主導します。これらのプロジェクトは、次世代の電子機器および量子技
術に不可欠な2D材料の製造を加速するとともに、AI駆動の「デジタルツイン」技術を用
いて触媒の性能を予測し、最適な運転条件を推奨するものです。この取り組みにより、
材料の開発期間を数ヶ月から1週間未満へと劇的に短縮し、製造プロセスの信頼性向上
と産業応用への適合性を高めることを目指します。

技術・臨床詳細

ペンシルベニア州立大学が主導する主要なプロジェクトは以下の通りです。

2D材料の製造加速: グラフェンや遷移金属ダイカルコゲナイドなどの2D材料は、そ
のユニークな電気的・光学的特性から、次世代のトランジスタ、センサー、量子デバ
イスの基盤として期待されています。AIを搭載したシステムは、これらの材料の合成
プロセスを監視し、リアルタイムでフィードバックを提供することで、高品質な材料
の製造効率と再現性を向上させます。これにより、複雑な多層構造やヘテロ構造を持
つ2D材料の精密な製造が可能になります。

AI駆動型「デジタルツイン」による触媒性能予測: 触媒は化学工業において極めて重
要ですが、その性能予測と最適化は複雑な課題です。このプロジェクトでは、物理シ
ミュレーション、リアルタイムセンサーデータ、そしてAIを組み合わせて触媒プロセ
スのデジタルツインを構築します。デジタルツインは、触媒の劣化、反応経路、選択
性などを仮想空間で高精度に予測し、これに基づいてAIが最適な反応温度、圧力、原
料供給速度などの運転条件を推奨します。これにより、触媒の寿命延長、反応効率の
最大化、そして新触媒の開発期間短縮が期待されます。

これらのプロジェクトは、AI、リアルタイムセンサーデータ、高度なコンピューターシ
ミュレーション、そして過去の実験データの大規模データベースをシームレスに統合す
ることで、材料設計、合成、特性評価、そして応用展開までの一連のプロセス全体を加
速します。この統合的なアプローチは、従来の試行錯誤による方法論と比較して、材料
開発の効率を大幅に向上させ、特に製品化までのリードタイム短縮に寄与するもので
す。



背景・業界文脈

米国エネルギー省のGenesis Missionは、クリーンエネルギー、国家安全保障、経済競争
力に不可欠な新しい材料の発見と開発を加速するための戦略的なプログラムです。特
に、エネルギー効率の高い電子機器、高性能触媒、革新的な量子技術は、現代社会の喫
緊の課題解決に貢献するものであり、その基盤となる材料のイノベーションが強く求め
られています。ペンシルベニア州立大学は、材料科学および計算科学分野における長年
の実績と専門知識を評価され、Genesis Missionの主要パートナーとして選定されまし
た。この助成金は、米国の科学技術リーダーシップを強化し、次世代技術の商業化を支
援する国家的な取り組みの一環です。

今後の展望

ペンシルベニア州立大学が主導するこれらのプロジェクトは、材料インフォマティクス
とデジタルツイン技術の最先端を切り開くものです。将来的には、これらのAI駆動型プ
ラットフォームが、2D材料や触媒だけでなく、より広範な材料システム（例えば、熱電
材料、電池材料、構造材料など）にも応用されることが期待されます。開発されたツー
ルと手法は、オープンソース化や共同研究を通じて、他の研究機関や産業界にも広く共
有されることで、材料科学コミュニティ全体のイノベーションを加速するでしょう。こ
れにより、新しい材料が研究室から市場へと移行する時間を大幅に短縮し、より持続可
能でエネルギー効率の高い社会の実現に貢献する可能性を秘めています。

元記事: https://www.psu.edu/news/research/story/penn-state-scientists-lead-three-genesis-mission-

projects

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.psu.edu/news/research/story/penn-state-scientists-lead-three-genesis-mission-projects
https://www.psu.edu/news/research/story/penn-state-scientists-lead-three-genesis-mission-projects


#08 テネシー大学、2,000万ドルのNSF助成金でAI駆動型
「ATHENA」ラボを設立し材料発見を10倍加速

概要

テネシー大学ノックスビル校は、米国国立科学財団（NSF）から2,000万ドルの助成金
を受け、「ATHENA」イニシアチブを立ち上げ、AI駆動型ラボの全国ネットワークを形
成する20の研究ハブの一つとなります。この取り組みは、高度な材料の設計、合成、

特性評価、自律最適化を劇的に加速し、実世界アプリケーションの可能性が最も高い
材料を迅速に特定することを目的としています。一部の材料特性評価実験の速度を
10〜30倍向上させ、次世代科学者の育成とオープンソフトウェア標準の確立に貢献し

ます。

公開日 2026年07月23日  University of Tennessee, Knoxville  アメリカ



詳細

主要成果

テネシー大学ノックスビル校は、米国国立科学財団（NSF）から2,000万ドルの大規模な
助成金を獲得し、材料科学におけるブレークスルーを推進する「ATHENA」イニシアチ
ブを立ち上げました。このイニシアチブは、AI駆動型ラボの全国ネットワークを構成す
る20の研究ハブの一つとして機能します。ATHENAの主な目的は、高度な材料の設計、
合成、特性評価、および自律最適化のプロセスを劇的に加速し、実世界での応用可能性
が最も高い材料を迅速に特定することにあります。初期の予測では、一部の材料特性評
価実験の速度が10倍から30倍向上すると期待されています。

技術・臨床詳細

ATHENAイニシアチブは、以下の先進技術を統合したAI駆動型ラボ環境を構築します。

AI駆動型材料設計: 機械学習アルゴリズムが、膨大なデータセットから材料の構造と
特性の関係を学習し、所望の機能を持つ新材料の設計候補を生成します。これによ
り、人間の直感や経験に頼る従来の設計プロセスを補完・強化します。

自動合成と特性評価: ロボットシステムと自動化された装置が、設計された材料の合
成、処理、そして様々な特性評価実験を自律的に実行します。これには、X線回折、
電子顕微鏡、分光法などの高度な分析ツールが含まれ、高精度かつ高スループットで
のデータ収集を可能にします。

自律最適化: AIエージェントが、合成および特性評価から得られたデータをリアルタ
イムで分析し、次の実験ステップや材料組成の変更を自律的に推奨します。このクロ
ーズドループなフィードバックシステムにより、材料開発の最適化サイクルが飛躍的
に加速されます。

クラウドアクセス可能なラボワークフローとデジタルツール: 研究者が地理的な制約
なくラボの設備にアクセスし、実験を遠隔で設計・実行できるクラウドベースのプラ
ットフォームを提供します。これにより、研究インフラへのアクセスが民主化され、
より多くの研究者が先端研究に参加できるようになります。

この統合されたアプローチにより、ATHENAは特にクリーンエネルギー、先進半導体、
医療用途の生体材料など、多岐にわたる分野での材料発見を加速します。例えば、新し
いバッテリー材料の効率的なスクリーニングや、特定機能を持つ触媒の迅速な最適化な
どが可能となり、製品化までの期間を大幅に短縮します。



背景・業界文脈

材料科学分野では、新たな科学的発見を迅速に社会実装することが喫緊の課題となって
います。従来の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であり、特に
複雑な多機能材料の探索には膨大なリソースが必要でした。米国国立科学財団（NSF）
は、材料開発におけるAIと自動化の重要性を認識し、全国的なAI駆動型ラボのネットワ
ーク構築に巨額の投資を行っています。ATHENAイニシアチブは、この国家戦略の中核
をなすものであり、米国の科学技術競争力を強化し、次世代のイノベーションを牽引す
る人材育成にも貢献します。この動きは、世界各国がAIを材料科学に積極的に導入し、
研究開発の効率化を図っている国際的なトレンドと軌を一にするものです。

今後の展望

ATHENAイニシアチブは、AIと実験科学の交差点で働く次世代の科学者・エンジニアの
育成にも力を入れます。オープンソフトウェア標準の開発と共有を通じて、材料科学コ
ミュニティ全体の協業を促進し、知見の普及を加速させるでしょう。将来的には、この
全国ネットワークがさらに拡大し、より多様な材料システムや応用分野に対応できるよ
うになることが期待されます。これにより、気候変動、エネルギー安全保障、医療な
ど、人類が直面するグローバルな課題解決に貢献する画期的な材料が、これまでにない
速度で発見・実用化される未来が拓かれることでしょう。

元記事: https://news.utk.edu/2026/07/23/ut-secures-20m-nsf-grant-to-pioneer-breakthroughs-in-

automated-materials-discovery/

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://news.utk.edu/2026/07/23/ut-secures-20m-nsf-grant-to-pioneer-breakthroughs-in-automated-materials-discovery/
https://news.utk.edu/2026/07/23/ut-secures-20m-nsf-grant-to-pioneer-breakthroughs-in-automated-materials-discovery/


#09 ボストン大学、NSFから2,000万ドル獲得し、バイ
オ・化学分野に特化した国立「クラウドラボ」ネットワー
クを構築

概要

ボストン大学は、米国国立科学財団（NSF）から2,000万ドルの助成金を受け、国立

「クラウドラボ」ネットワークの構築を支援します。このネットワークは、材料科学
から化学まで、多様な研究分野に特化した20の個別ラボで構成されます。ボストン大
学のラボは、特にバイオテクノロジーと生物システムのエンジニアリングに焦点を当

て、新しいワクチン、DNAシーケンシング、遺伝子工学などの研究を加速します。自
動化されたAI駆動型ラボは、研究者が遠隔で実験を実行できるようにし、科学的課題
解決のためのツールをより多くの人々に提供します。

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



詳細

主要成果

ボストン大学は、米国国立科学財団（NSF）から2,000万ドルの大規模な助成金を獲得
し、国立「クラウドラボ」ネットワークの構築に貢献します。このネットワークは、材
料科学から化学に至るまで、幅広い研究分野に特化した20の個別ラボで構成される予定
です。ボストン大学の専門領域は、特にバイオテクノロジーと生物システムのエンジニ
アリングに焦点を当てており、新しいワクチン、DNAシーケンシング技術、遺伝子工学
といった生命科学分野の最先端研究を加速することを目的としています。

技術・臨床詳細

この国立クラウドラボネットワークの基盤となるのは、AIと自動化技術の融合です。

クラウドアクセス可能な自動ラボ: 研究者はインターネットを通じて遠隔でラボの設
備にアクセスし、実験を設計・実行できます。これにより、地理的な制約や物理的な
ラボへのアクセス困難さを解消し、研究の機会を大幅に拡大します。

AI駆動型実験設計と最適化: AIアルゴリズムが、過去の実験データや目的とする研究
成果に基づいて、最適な実験条件や次のステップを自律的に推奨します。これによ
り、試行錯誤の回数を減らし、研究の効率と成功率を高めます。

バイオテクノロジーと生物システム工学への特化: ボストン大学のラボは、具体的に
以下の分野での応用を目指します。

新規ワクチンの開発: AIが潜在的な抗原候補を特定し、その後の実験で迅速に検証
することで、ワクチン開発のリードタイムを短縮します。

DNAシーケンシング技術の革新: 自動化されたプラットフォームが、より高速で正
確、かつ低コストなDNAシーケンシング手法の開発を支援します。

遺伝子工学の進歩: AIがゲノム編集のターゲットや最適化戦略を提案し、細胞株や
微生物のエンジニアリングプロセスを効率化します。

データ駆動型研究: 全ての実験データはクラウド上で収集・管理され、AIモデルの学
習データとして活用されます。これにより、新たな知見の発見とモデルの継続的な改
善が促進されます。



このプラットフォームは、研究者がより迅速に仮説を検証し、複雑な生物学的システム
を解明するための強力なツールとなります。例えば、数千種類の遺伝子変異を持つ細胞
株のスクリーニングを自動で行い、目的の表現型を示す株を効率的に特定することが可
能になります。

背景・業界文脈

現代の科学研究は、複雑な実験プロトコル、大規模なデータセット、高度な機器へのア
クセスという課題に直面しています。特にバイオテクノロジー分野では、新薬開発、疾
患診断、バイオ燃料生産など、イノベーションの速度が求められていますが、従来のラ
ボワークフローでは限界がありました。NSFによるこの大規模な投資は、米国全体の科
学研究インフラを近代化し、AIと自動化を通じて研究の効率と包摂性を高めることを目
的としています。この取り組みは、パンデミックへの備え、遺伝性疾患の治療法開発、
持続可能なバイオテクノロジー産業の創出といった国家的な優先事項に直接貢献するも
のです。世界的に見ても、AI駆動型ラボの普及は、科学的発見の新たなフロンティアと
して認識されています。

今後の展望

ボストン大学が参加するこの国立クラウドラボネットワークは、単一の研究機関の能力
を超えた、協調的な研究エコシステムを形成します。将来的には、このネットワークが
オープンサイエンスの原則に基づいて、開発されたAIツール、データセット、プロトコ
ルを広く共有し、研究コミュニティ全体の生産性を向上させることが期待されます。ま
た、AIモデルの精度向上と、より複雑な生物学的問題への対応能力の拡大も焦点となる
でしょう。この取り組みが成功すれば、生命科学研究における発見の速度が飛躍的に向
上し、公衆衛生、農業、環境科学など、多岐にわたる分野で画期的な進歩がもたらされ
ることでしょう。

元記事: https://www.bu.edu/articles/2026/nsf-awards-20-million-establish-national-cloud-lab-network/

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.bu.edu/articles/2026/nsf-awards-20-million-establish-national-cloud-lab-network/


#10 UCSBのBioPACIFIC MIP、NSFから2,000万ドル獲得
しポリマー・ソフトマテリアル研究をクラウドで自律化

概要

カリフォルニア大学サンタバーバラ校（UCSB）は、米国国立科学財団（NSF）から
2,000万ドルの助成金を受け、「COAST PCL」として自動化されたポリマーおよびソフ
トマテリアル研究のための国立資源を創設します。このプロジェクトは、計測器、ロ

ボット工学、ソフトウェア、データシステム、人工知能をクラウドを通じてアクセス
可能なラボに統合。研究者は遠隔で実験を設計し、自動システムに実行させ、AIを活
用して次にテストすべきものを決定できるようになります。これにより、材料研究全

体が革命的に変化し、ポリマー科学で通常失われる情報が保存されます。

公開日 2026年07月23日  BioPACIFIC MIP (UC Santa Barbara)  アメリカ



詳細

主要成果

カリフォルニア大学サンタバーバラ校（UCSB）は、米国国立科学財団（NSF）から
2,000万ドルの大規模な助成金を獲得し、「COAST PCL」（Cloud-Accessible Open-
source Automated Soft-matter and Polymer CLoud Lab）として、自動化されたポリマー
およびソフトマテリアル研究のための国立資源を創設します。この画期的なプロジェク
トは、計測器、ロボット工学、ソフトウェア、データシステム、人工知能（AI）をクラ
ウドを通じてアクセス可能な統合ラボにすることで、材料研究のプロセス全体を革命的
に変革することを目指しています。研究者は遠隔から実験を設計し、自律システムがそ
れを実行し、AIが次の最適な実験を推奨するという、クローズドループな研究サイクル
が実現します。

技術・臨床詳細

COAST PCLの中核をなすのは、以下に示す最先端技術の統合です。

計測器とロボット工学の統合: ポリマーやソフトマテリアルの合成、処理、特性評価
を行うための高度な計測器が、精密なロボットアームや自動分注システムと連携して
動作します。これにより、実験の再現性が向上し、人間の介入なしに複雑な実験プロ
トコルを高速で実行できます。

クラウドベースのアクセス: 研究者は、インターネットを通じて世界中のどこからで
もCOAST PCLの設備にアクセスできます。これにより、遠隔地の研究者も最先端の研
究設備を利用できるようになり、研究の機会が民主化されます。

AI駆動型実験設計と最適化: AIアルゴリズムは、大量の実験データとシミュレーショ
ン結果から学習し、新しいポリマー組成や加工条件を提案します。さらに、実験結果
をリアルタイムで分析し、次の実験ステップを最適化することで、材料発見の効率を
最大化します。これは、従来の試行錯誤的なアプローチに比べて、材料探索にかかる
時間を大幅に短縮します。

包括的なデータシステム: 全ての実験データ（合成条件、測定値、画像データなど）
は標準化された形式で自動的に収集、保存、整理されます。これにより、データの透
明性と再利用性が確保され、ポリマー科学でしばしば失われる貴重な情報が恒久的に
保存されます。



このシステムは、特にバイオメディカル材料、スマートデバイス用エラストマー、持続
可能なプラスチック、高性能接着剤など、ソフトマテリアルの多岐にわたる応用分野で
新材料の発見を加速するでしょう。例えば、特定の生体適合性や機械的特性を持つポリ
マーを、従来の10分の1以下の時間でスクリーニング・最適化することが可能になると
考えられます。

背景・業界文脈

ポリマーやソフトマテリアルは、医療、エレクトロニクス、エネルギー、消費財など、
現代社会のあらゆる側面で不可欠な役割を担っています。しかし、その広大な化学空間
と複雑な合成・特性評価プロセスは、材料開発における大きなボトルネックとなってき
ました。マテリアルインフォマティクス（MI）の出現により、データ駆動型のアプロー
チが注目されるようになりましたが、MIと自動実験を完全に統合したプラットフォーム
はまだ限られています。米国国立科学財団（NSF）は、米国の科学技術リーダーシップ
を強化し、次世代の材料を発見するための戦略的投資として、このような国立ラボネッ
トワークの構築を推進しています。UCSBのCOAST PCLは、特にソフトマテリアル分野
におけるこの国家的な取り組みの中核を担うものです。

今後の展望

COAST PCLは、材料研究の実施方法を変革するだけでなく、次世代の研究者育成にも貢
献します。オープンソースのソフトウェアツールとデータ共有プラットフォームを提供
することで、材料科学コミュニティ全体のイノベーションを促進し、新たな標準を確立
することが期待されます。将来的には、このプラットフォームがより複雑なマルチスケ
ール材料設計や、動的な環境下での材料挙動予測にも対応できるよう進化するでしょ
う。これにより、持続可能な社会の実現に向けた画期的なソフトマテリアルが、これま
でにない速度で発見され、実用化される未来が拓かれると期待されます。

元記事: https://biopacificmip.org/news/all/2026/ucsb-lead-national-cloud-laboratory-advanced-

materials

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://biopacificmip.org/news/all/2026/ucsb-lead-national-cloud-laboratory-advanced-materials
https://biopacificmip.org/news/all/2026/ucsb-lead-national-cloud-laboratory-advanced-materials


#11 NSF、3.8億ドルを投じAIとロボット工学で駆動する
全国「自己駆動型」ラボネットワークを構築、開発期間を
100倍短縮へ

概要

米国国立科学財団（NSF）は、全国的な「自己駆動型」ラボのネットワーク構築に3億

8,000万ドルを投じる取り組みを発表しました。このネットワークは、AIが実験を設計
し、ロボットアームが自律的に実行するシステムを構築します。ノースカロライナ州
立大学は「SPEED Lab」の開発に2,000万ドルを受け、各実験から学習し、成功の可能

性を最大化する新しい実験を設計する能力を持ちます。これにより、分子の発見から
意図された成果の達成までの時間を100倍以上短縮する可能性を秘めています。

公開日 2026年07月30日  (情報元不明)  アメリカ



詳細

主要成果

米国国立科学財団（NSF）は、全国規模で「自己駆動型」ラボのネットワークを構築す
るため、総額3億8,000万ドルを投じる大規模なイニシアチブを発表しました。この画期
的なプログラムは、人工知能（AI）が実験を設計し、ロボットアームが自律的に実行す
るシステムを確立することを目的としています。このネットワークの構成機関の一つで
あるノースカロライナ州立大学は、「SPEED Lab」の開発に2,000万ドルの助成金を受け
ました。これらのラボは、完了した各実験から学習し、成功の可能性を最大化する新た
な実験を自律的に設計する能力を持ち、材料開発のリードタイムを100倍以上短縮する
可能性を秘めています。

技術・臨床詳細

自己駆動型ラボネットワークは、以下の主要な技術要素を統合して機能します。

AI駆動型実験設計: 高度なAIモデル（機械学習、大規模言語モデルなど）が、既存の
科学的知識、実験データ、シミュレーション結果を分析し、最適な実験条件や次の研
究ステップを予測します。これにより、人間による仮説形成と検証のサイクルがAIに
よって加速・最適化されます。

ロボットアームと自動化システム: AIが設計した実験プロトコルに従い、ロボットア
ームやその他の自動化された装置が、材料の合成、処理、特性評価を精密かつ高速に
実行します。これにより、実験の再現性が向上し、人間の介入によるエラーが削減さ
れます。

クローズドループ学習: 各実験が完了すると、その結果はリアルタイムでAIにフィー
ドバックされ、AIモデルが学習データを更新します。この継続的な学習と最適化のサ
イクルにより、AIは次第に「賢く」なり、より複雑な材料系の探索や予測が困難な現
象の解明能力を高めていきます。

ネットワーク化されたインフラ: 全国の研究ハブがクラウドベースのプラットフォー
ムで接続され、データ、ソフトウェア、プロトコルが共有されます。これにより、高
度な研究資源へのアクセスが民主化され、大規模な共同研究が促進されます。



このシステムは、分子の発見から、機能を持つ材料の開発、そして意図された成果の達
成までの時間を劇的に短縮します。例えば、新薬候補のスクリーニング、クリーンエネ
ルギー材料の最適化、先進半導体の開発など、これまで数ヶ月から数年かかっていたプ
ロセスが、数日あるいは数週間で完了する可能性を秘めています。これは、R&Dコスト
の削減と市場投入までの時間短縮に直結し、イノベーションの速度を根本から変えるも
のです。

背景・業界文脈

21世紀の主要な科学技術課題（気候変動、エネルギー安全保障、新薬開発など）の解決
には、新しい材料の迅速な発見と開発が不可欠です。しかし、従来の科学研究は、実験
プロトコルの複雑さ、膨大な探索空間、そして熟練した研究者への依存といったボトル
ネックを抱えていました。米国国立科学財団（NSF）は、これらの課題に対処するた
め、マテリアルズ・ゲノム・イニシアチブ（MGI）などの国家戦略を推進し、AIと自動
化を科学研究の中核に据えています。今回の3億8,000万ドルの投資は、米国の科学技術
リーダーシップを強化し、次世代の科学的発見を加速するための、国家的な優先事項を
反映したものです。この動きは、世界的に加速するAI駆動型研究のトレンドをリードす
るものとして注目されています。

今後の展望

この自己駆動型ラボネットワークは、材料科学の発見プロセスを根本的に再定義する可
能性を秘めています。ノースカロライナ州立大学のSPEED Labのような個別ハブは、そ
れぞれ異なる専門分野を持ちながら、ネットワーク全体として連携することで、より広
範な科学的課題に対応します。今後は、AIモデルの安全性、倫理、そして人間とAIの協
調といった側面も重要な研究課題となるでしょう。この取り組みが成功すれば、研究室
から産業応用への移行が大幅に加速され、クリーンエネルギー、医療、国防、ITなどの
分野で、これまでにない革新的な製品や技術が次々と生まれる未来が期待されます。

元記事: https://www.tomorrowsworldtoday.com/artificial-intelligence/national-science-foundation-

funds-a-network-of-self-driving-labs/

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.tomorrowsworldtoday.com/artificial-intelligence/national-science-foundation-funds-a-network-of-self-driving-labs/
https://www.tomorrowsworldtoday.com/artificial-intelligence/national-science-foundation-funds-a-network-of-self-driving-labs/


#12 ライス大学、AI駆動型自律研究所「READINESS」に
NSFから1990万ドルを獲得、電子・量子材料製造を加速

概要

ライス大学は、電子・量子材料の製造加速を目指すAI駆動型自律研究所
「READINESS」プロジェクトを主導するため、国立科学財団（NSF）から1990万ドル
の大型助成金を獲得しました。この新しいクラウドベースプラットフォームは、自動

合成装置、ロボットシステム、材料特性評価ツール、デジタルツインを統合すること
で、材料発見における試行錯誤を最小限に抑えます。高度な研究インフラへのアクセ
スを向上させ、科学研究の民主化と効率化を推進する画期的な取り組みです。

公開日 2026年07月23日  Rice University (National Science Foundation)  アメリカ



詳細

主要成果：ライス大学、AI活用「READINESS」プロジェクトで電子・量子材料製
造を加速

ライス大学は、国立科学財団（NSF）から1990万ドルの助成金を獲得し、AI駆動型自律
研究所「READINESS」（Research and Education in AI-Driven Next-Generation Electronic

and Quantum Materials）プロジェクトを主導することを発表しました。この資金は、
電子・量子材料の発見と製造を大幅に加速するためのクラウドベースプラットフォーム
を構築するために活用されます。READINESSは、材料科学分野におけるAIとロボティク
スの統合の最前線を示すものです。

技術・臨床詳細：自動化とAIによる材料合成・特性評価

READINESSプラットフォームは、自動合成装置、ロボットシステム、高度な材料特性評
価ツール、およびデジタルツイン技術をシームレスに統合します。この統合により、研
究者は物理的な実験室に足を運ぶことなく、クラウド経由で材料合成と特性評価の実験
を設計・実行できます。AIは、デジタルツインからのシミュレーション結果と実証実験
データを分析し、次の最適な実験条件を提案することで、試行錯誤型のプロセスを劇的
に削減します。これにより、材料合成から特性評価、最適化までの一連のサイクルが自
動化され、これまで数ヶ月から数年を要していたプロセスが、数日または数週間へと短
縮される可能性があります。

背景・業界文脈：高度材料開発における新たなパラダイム

電子・量子材料は、次世代コンピューティング、エネルギーデバイス、通信技術の基盤
となる重要な要素です。これらの材料は複雑な構造と特性を持つため、開発には多大な
時間と専門知識が必要でした。NSFのこのような大規模な助成金は、従来の属人的な研
究手法から、AIと自動化を組み合わせたデータ駆動型研究へのパラダイムシフトを促進
するものです。READINESSのようなプラットフォームは、高度な研究インフラへのアク
セスを民主化し、大学、産業界、政府機関間のコラボレーションを促進することで、材
料科学研究の新たなエコシステムを形成することが期待されます。



今後の展望：材料科学の加速と技術革新への貢献

READINESSプロジェクトは、電子・量子材料の発見を加速するだけでなく、AIとロボテ
ィクスを活用した自律研究のモデルケースとなるでしょう。将来的に、このプラットフ
ォームで得られた知見と技術は、他の材料分野（例：バイオ材料、触媒材料、構造材
料）にも応用され、科学技術全般のイノベーションを推進する可能性を秘めています。
ライス大学は、このプロジェクトを通じて、材料科学における世界のリーダーシップを
確立し、次世代技術の発展に不可欠な基盤を提供することを目指しています。

元記事:

https://news.rice.edu/news/2026/accelerating_discovery_rice_receives_nearly_20m_nsf_award_ai_powered_mat

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://news.rice.edu/news/2026/accelerating_discovery_rice_receives_nearly_20m_nsf_award_ai_powered_materials_laboratory


#13 普遍的機械学習原子間ポテンシャル（uMLIPs）のフ
ァインチューニング戦略、「反復ファインチューニング」
が安定・高精度モデルを生成

概要

普遍的機械学習原子間ポテンシャル（uMLIPs）のファインチューニング戦略に関する

研究で、「反復ファインチューニング」がドメイン外タスクにおいて安定した分子動
力学シミュレーションと高精度なモデルを生成することが示されました。uMLIPsは高
い転移性を持つ一方で、ドメイン特異的なタスクで高精度を達成するには慎重なファ

インチューニングが不可欠です。この発見は、多様な材料系へのMLIPsの適用範囲と信
頼性を大幅に向上させ、計算材料科学の進歩に貢献します。

公開日 2026年07月31日  PubMed



詳細

主要成果：uMLIPsの反復ファインチューニングがドメイン外タスクで高精度・安
定なモデルを生成

最新の研究は、普遍的機械学習原子間ポテンシャル（uMLIPs）のファインチューニング
戦略に焦点を当て、特に「反復ファインチューニング」が、これまで訓練データに含ま
れていないドメイン外のタスクにおいて、安定した分子動力学（MD）シミュレーショ
ンとより汎用性が高く正確なモデルを生成する上で効果的であることを明らかにしまし
た。これは、uMLIPsが持つ転移性の潜在能力を最大限に引き出し、特定の材料系や条件
下での計算の信頼性を高める画期的な知見です。

技術・臨床詳細：バイアスの特定とファインチューニングの最適化

研究では、uMLIPsが持つ潜在的なバイアス、すなわち、特定のデータ分布や物理条件に
偏りが生じる可能性を詳細に分析しました。uMLIPsは様々な原子環境で機能するように
設計されていますが、特定の新しい材料や相、反応経路をシミュレートする際には、追
加の学習、すなわちファインチューニングが必要となります。従来のファインチューニ
ング手法では、ドメイン外の挙動に対して不安定性や精度低下が生じることがありまし
たが、「反復ファインチューニング」プロセスは、初期のMDシミュレーションでモデ
ルが生成するエラーや不安定な原子配置を特定し、その情報を用いてモデルを再訓練す
るというサイクルを繰り返します。この反復的なアプローチにより、モデルは新しい環
境での物理的妥当性と予測精度を段階的に高め、特に安定性が重要なMDシミュレーシ
ョンにおいて信頼性の高い結果を提供します。

背景・業界文脈：計算材料科学におけるMLIPsの重要性

原子間ポテンシャルは、分子動力学シミュレーションにおいて原子間の相互作用を記述
するもので、材料の巨視的特性を原子スケールから理解するために不可欠です。機械学
習原子間ポテンシャル（MLIPs）は、第一原理計算（DFT）に匹敵する精度を維持しつ
つ、はるかに低い計算コストで大規模なシステムをシミュレートできるため、計算材料
科学のパラダイムを変革しています。しかし、MLIPsを新たな材料系や極限条件に適用
する際の「転移性」は依然として重要な課題でした。本研究の成果は、uMLIPsを特定の
応用に向けて調整し、その限界を超えるための具体的な戦略を提供し、より広範な科学
的・工学的課題へのMLIPsの適用を可能にするものです。



今後の展望：より堅牢で汎用的な材料シミュレーションモデルの実現

この「反復ファインチューニング」戦略の確立は、MLIPsの信頼性と汎用性を大きく向
上させ、計算材料科学におけるモデル開発の新しい標準となる可能性があります。これ
により、これまで計算的に困難であった複雑な材料の挙動予測（例：相転移、欠陥ダイ
ナミクス、反応経路）が、より効率的かつ正確に行えるようになります。将来的には、
このアプローチが、新材料の発見、材料設計、そしてプロセス最適化を加速するため
の、より堅牢で予測性の高い計算ツールを生み出すことに貢献し、産業界における材料
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://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/42503776/

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/42503776/


#14 生成AIが3D高エネルギー材料のカスタム燃焼プロフ
ァイル設計を最大95%高速化

概要

研究者らは、ユーザー定義の圧力-時間燃焼プロファイルに合致する3D高エネルギー材
料粒状構造を逆設計するためのハイブリッド生成AIフレームワークを開発しました。
このフレームワークは、物理学に基づいたジオメトリモデリング、拡散ベースの生成

モデル、勾配ベースの精錬を組み合わせることで、従来の設計プロセスを大幅に短縮
し、高いシミュレーションベースの性能マッチングを維持しました。設計時間を最大
95%短縮する可能性を秘めており、カスタム化された高性能爆薬や推進剤の開発に革

命をもたらします。

公開日 2026年07月26日  AZoM (Communications Engineering)



詳細

主要成果：生成AIがカスタム燃焼プロファイルを持つ3D高エネルギー材料設計を劇
的に加速

研究者チームは、ユーザーが指定する圧力-時間燃焼プロファイルに正確に合致する3D

高エネルギー材料の粒状構造を逆設計するための画期的なハイブリッド生成AIフレーム
ワークを開発しました。この技術は、物理学に基づいたジオメトリモデリング、拡散ベ
ースの生成モデル、および勾配ベースの精錬という複数のAIアプローチを統合すること
で、従来の設計時間を最大で95%短縮しながら、高いシミュレーションベースの性能マ
ッチングを実現しました。これは、高エネルギー材料のカスタム設計における画期的な
進歩です。

技術・臨床詳細：物理学とAIの融合による効率的な逆設計

このハイブリッドフレームワークの核となるのは、高度な物理学シミュレーションと最
新の生成AI技術の融合です。まず、物理学に基づいたジオメトリモデリングが、燃焼挙
動に影響を与える粒状構造の基本的な設計空間を定義します。次に、拡散ベースの生成
モデルが、ユーザーの要求する燃焼プロファイルに合致する可能性のある多様な3D構造
候補を迅速に生成します。この生成された構造は、勾配ベースの精錬アルゴリズムによ
ってさらに最適化され、シミュレーション結果と目標プロファイルの間の偏差が最小限
に抑えられます。従来の設計プロセスでは、熟練したエンジニアが繰り返し実験とシミ
ュレーションを行う必要がありましたが、このAIフレームワークは、数時間から数日の
うちに最適な設計候補を生成できるようになり、設計サイクルを飛躍的に短縮します。

背景・業界文脈：高エネルギー材料の戦略的重要性とカスタム化の課題

高エネルギー材料（例：爆薬、推進剤）は、防衛、航空宇宙、鉱業など多くの戦略的産
業において不可欠です。これらの材料の性能は、その微細な構造によって大きく左右さ
れ、特定の用途に応じて燃焼プロファイルを精密に制御することが求められます。しか
し、複雑な3D構造を設計し、それが望ましい燃焼特性を示すかを予測することは極めて
困難であり、開発プロセスにおける大きなボトルネックとなっていました。この生成AI
フレームワークは、この長年の課題を克服し、これまで不可能であったレベルでの材料
のカスタム化と性能最適化を可能にするものです。



今後の展望：安全かつ高性能な次世代高エネルギー材料開発への道

この生成AI技術は、より安全で高性能な次世代高エネルギー材料の開発に大きく貢献す
るでしょう。設計時間の劇的な短縮は、研究開発コストの削減と製品化までの期間短縮
を意味します。また、AIが探索する設計空間は人間の直感をはるかに超えるため、これ
までに発見されなかった全く新しい構造や特性を持つ材料が見つかる可能性もありま
す。将来的には、このフレームワークが、複雑な特性を持つ他の材料系（例：複合材
料、触媒材料）の逆設計にも応用され、広範な産業における材料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://www.azom.com/news.aspx?newsID=65650

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.azom.com/news.aspx?newsID=65650


#15 OMol25学習MLIPsがNaイオン電池電解液の溶媒和構
造をDFT精度で予測、無機MLIPsを凌駕

概要

本研究は、Open Molecules 2025 (OMol25) データセットで学習した機械学習原子間ポ
テンシャル（MLIPs）が、次世代Naイオン電池用電解液の溶媒和構造を高いDFT（密度
汎関数理論）に近い精度で正確に予測し、実験的に検証できることを示しました。こ

れらのOMol25で訓練されたMLIPsは、無機材料のみで訓練されたMLIPsよりも優れた
性能を発揮し、大幅な高速化を可能にします。これにより、高性能なナトリウムイオ
ン電池の電解液開発が加速されることが期待されます。

公開日 2026年07月26日  ACS Publications (Journal of Physical Chemistry Letters)



詳細

主要成果：OMol25で訓練されたMLIPsがNaイオン電池電解液の溶媒和構造予測で
DFT精度を達成

最新の研究において、Open Molecules 2025 (OMol25) データセットで訓練された機械
学習原子間ポテンシャル（MLIPs）が、次世代ナトリウムイオン電池（NIBs）用電解液
の複雑な溶媒和構造を極めて高い精度で予測できることが実証され、その予測は実験デ
ータによって検証されました。この成果は、既存の無機材料のみで訓練されたMLIPsを
性能面で凌駕し、計算速度の大幅な向上を実現しており、高性能NIBsの電解液開発に新
たな道を開くものです。

技術・臨床詳細：有機・無機データ統合とMLIPsの性能向上

OMol25データセットは、有機分子と無機固体の両方を含む広範な原子環境をカバーし
ており、従来の無機材料に特化したデータセットで学習したMLIPsの限界を克服するこ
とを目的としています。研究者らは、このOMol25で訓練されたMLIPsを用いることで、
ナトリウムイオンが電解液中の溶媒分子やアニオンとどのように相互作用し、どのよう
な局所構造（溶媒和シェル）を形成するかを、密度汎関数理論（DFT）計算に匹敵する
精度で詳細に解析しました。DFT計算は非常に正確ですが、計算コストが高く、大規模
な系や長時間の分子動力学シミュレーションには不向きです。OMol25 MLIPsは、DFTの
精度を保持しつつ、計算速度を桁違いに向上させるため、これまで不可能だった詳細な
動的挙動のシミュレーションを可能にします。この技術的進歩は、電解液の設計におけ
る試行錯誤の回数を劇的に減らし、開発期間を短縮します。

背景・業界文脈：ナトリウムイオン電池の重要性と電解液開発の課題

ナトリウムイオン電池は、リチウムに代わる安価で豊富な資源であるナトリウムを利用
するため、リチウムイオン電池の有力な代替として注目されています。しかし、NIBsの
性能（特にエネルギー密度とサイクル寿命）を向上させるには、安定した電極材料と、
それらと良好な界面を形成する高機能な電解液の開発が不可欠です。電解液の溶媒和構
造は、イオンの移動度や電極との界面安定性に直接影響を及ぼすため、その正確な理解
と予測が電解液設計の鍵となります。本研究は、この電解液開発のボトルネックを、
MLIPsと大規模データセットの融合によって解消するものです。



今後の展望：AI駆動型NIBs電解液設計と次世代バッテリーの実現

OMol25で訓練されたMLIPsの成功は、AI駆動型電解液設計の新たな標準を確立する可能
性を秘めています。この技術は、様々な電解質塩、溶媒、添加剤の組み合わせにおける
溶媒和構造や輸送特性を迅速に評価することを可能にし、より高性能で安全なNIBsの開
発を加速します。さらに、このアプローチは、他の次世代バッテリーシステム（例：全
固体電池、マルチイオン電池）の電解液や固体電解質の設計にも応用できる可能性があ
り、持続可能なエネルギー貯蔵技術の実現に向けた重要なツールとなるでしょう。

元記事: https://pubs.acs.org/jpclcd/article/doi/10.1021/acs.jpclett.6c01037/5231863/Prediction-and-

Experimental-Verification-of

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.acs.org/jpclcd/article/doi/10.1021/acs.jpclett.6c01037/5231863/Prediction-and-Experimental-Verification-of
https://pubs.acs.org/jpclcd/article/doi/10.1021/acs.jpclett.6c01037/5231863/Prediction-and-Experimental-Verification-of


#16 CUNYとCCNY、NSFから1810万ドル助成金獲得しAI
駆動型バイオインスパイアード材料研究所「AI-BIOME」
設立

概要

CUNYとCCNYは、高度なバイオインスパイアード材料の発見、設計、製造を加速する
ためのAI対応クラウドプログラマブル国立研究所「AI-BIOME」を設立するため、国立

科学財団（NSF）から1810万ドルの大型助成金を受けました。この施設では、液体や
固体を扱うロボットによる自動運転型のハイスループット化学研究が実施され、ポリ

マー、ハイドロゲル、複合材料などが研究対象となります。AIとロボティクスの統合
により、材料開発サイクルを劇的に短縮し、イノベーションを促進することが期待さ
れます。

公開日 2026年07月23日  The City College of New York (National Science Foundation)  アメリ
カ



詳細

主要成果：CUNYとCCNY、1810万ドルのNSF助成金でAI駆動型「AI-BIOME」研究
所を設立

ニューヨーク市立大学（CUNY）とシティカレッジオブニューヨーク（CCNY）は、国立
科学財団（NSF）から1810万ドルの大型助成金を獲得し、AIとロボティクスを駆使した
革新的な国立研究所「AI-BIOME」を設立すると発表しました。このAI-BIOME（AI-

Enabled Cloud-Programmable National Laboratory for Bio-Inspired Materials）は、高度
なバイオインスパイアード材料の発見、設計、および製造を劇的に加速することを目的
としており、材料科学の未来を形作る重要な一歩となります。

技術・臨床詳細：ロボットによる自律実験とクラウドベースのアクセシビリティ

AI-BIOMEは、液体と固体の両方を扱うことができる高性能なロボットシステムを中核
として、完全に自動運転型のハイスループット化学研究を実現します。研究者は、物理
的な場所にいる必要なく、クラウドを通じて遠隔で実験をプログラミングし、ロボット
に実行させることができます。これにより、実験の再現性が向上し、人間の介入なしに
大量のデータを迅速に生成することが可能になります。AIは、生成されたデータをリア
ルタイムで分析し、次の実験ステップを最適化するためのインテリジェントな指示を提
供します。主な研究対象には、ポリマー、ハイドロゲル、複合材料などのバイオインス
パイアード材料が含まれており、医療、エネルギー、環境分野での応用が期待されま
す。

背景・業界文脈：バイオインスパイアード材料開発の加速と研究の民主化

バイオインスパイアード材料は、自然界の設計原理を模倣することで、従来の材料では
実現不可能だった優れた機能性や持続可能性を持つ新材料として注目されています。し
かし、その複雑性から、開発プロセスは依然として時間とコストがかかる課題を抱えて
いました。AI-BIOMEは、AIとロボティクスを統合することで、この開発サイクルを劇的
に短縮し、より迅速な発見と最適化を可能にします。また、クラウドベースのアクセス
性により、高度な研究インフラがこれまでアクセスしにくかった研究者や教育機関にも
開放され、科学研究の民主化とイノベーションの裾野の拡大に貢献します。



今後の展望：次世代バイオマテリアルの創出と広範な社会的影響

AI-BIOME研究所は、次世代のバイオインスパイアード材料の創出を加速し、医療
（例：生体適合性インプラント、薬剤送達システム）、持続可能なエネルギー（例：バ
イオ燃料触媒）、環境修復（例：汚染物質吸着材）など、多岐にわたる分野で革新的な
ソリューションを提供することが期待されます。NSFの助成金は、この先端研究施設が
今後5年間で大きな成果を生み出し、材料科学と工学の分野におけるアメリカのリーダ
ーシップを強化するための強固な基盤を築くことになります。将来的には、このモデル
が他の研究分野にも波及し、科学発見の速度と範囲を根本的に変革する可能性を秘めて
います。

元記事: https://www.ccny.cuny.edu/news/cuny-wins-181-million-nsf-award-build-ai-powered-materials-

lab

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.ccny.cuny.edu/news/cuny-wins-181-million-nsf-award-build-ai-powered-materials-lab
https://www.ccny.cuny.edu/news/cuny-wins-181-million-nsf-award-build-ai-powered-materials-lab


#17 NVIDIAとApplied Materials、GPU加速シミュレーシ
ョンで半導体材料工学と製造を最大55倍高速化

概要

NVIDIAとApplied Materialsは、AIとGPU加速シミュレーションを活用して半導体イノ
ベーションを加速するための戦略的協業を発表しました。この協業は、原子スケール
の材料工学、プロセス開発、製造最適化にわたり、NVIDIA CUDA-Xライブラリを活用

することで量子化学で最大55倍、チャンバーシミュレーション時間で最大35倍の高速
化を実現します。これにより、半導体製造プロセスの開発期間を劇的に短縮し、次世
代チップの市場投入を加速することが期待されます。

公開日 2026年07月27日  NVIDIA Technical Blog (Applied Materialsとの協業)  アメリカ



詳細

主要成果：NVIDIAとApplied MaterialsがGPU加速AIで半導体材料開発を最大55倍
高速化

NVIDIAとApplied Materialsは、半導体イノベーションを加速するための画期的な協業を
発表しました。この提携は、人工知能（AI）とGPU加速シミュレーションを深く統合す
ることで、原子スケールの材料工学、プロセス開発、および製造最適化において前例の
ない高速化を実現します。特に、NVIDIA CUDA-Xライブラリの活用により、量子化学シ
ミュレーションで最大55倍、製造チャンバーシミュレーション時間で最大35倍の性能向
上が報告されており、半導体業界に大きな影響を与えることが確実視されています。

技術・臨床詳細：原子スケールからのプロセス最適化とデジタルツインの活用

この協業の技術的基盤は、高度な物理学に基づいたシミュレーションとAI/機械学習モ
デルをGPUの並列処理能力で加速することにあります。Applied Materialsの材料工学と
プロセスに関する深い専門知識と、NVIDIAのGPUコンピューティングプラットフォーム
が融合することで、研究開発者は、チップ製造の最も基本的な原子スケールから、複雑
なチャンバー内の堆積・エッチングプロセスまでを高速かつ正確にシミュレートできる
ようになります。具体的には、NVIDIA CUDA-Xライブラリに含まれる量子化学計算のた
めの高度なツールや、流体力学・プラズマ物理学シミュレーションのためのアクセラレ
ータが利用されます。これにより、新しい材料の探索、プロセスパラメータの最適化、
欠陥形成メカニズムの理解などが、これまでよりもはるかに短時間で行えるようになり
ます。さらに、この高速化されたシミュレーションは、半導体製造装置の「デジタルツ
イン」の精度と実用性を高め、物理的な試作回数を減らし、開発コストと時間を大幅に
削減します。

背景・業界文脈：ムーアの法則の減速とAIによる半導体イノベーションの必要性

半導体業界は、ムーアの法則の物理的限界に直面しており、次世代チップの性能向上と
コスト削減がますます困難になっています。この課題を克服するためには、新しい材料
の発見と製造プロセスの革新が不可欠ですが、従来の実験主導型のアプローチでは時間
とコストが膨大になります。NVIDIAとApplied Materialsの協業は、マテリアルインフォ
マティクスと計算材料科学の最先端技術を半導体製造に適用することで、このボトルネ
ックを解消しようとするものです。AIとGPU加速シミュレーションは、設計から製造ま
での全工程でイノベーションを加速する鍵として認識されています。



今後の展望：次世代半導体の迅速な市場投入と競争優位性の確立

この協業によって開発される技術は、半導体メーカーがより高性能でエネルギー効率の
高いチップを、より迅速かつ低コストで市場に投入することを可能にします。原子スケ
ールでの精密な材料設計とプロセス最適化により、歩留まりの向上や新機能の実現が期
待されます。NVIDIAとApplied Materialsは、この協業を通じて、半導体産業におけるAI
とシミュレーションの活用を標準化し、グローバルな競争環境において両社および顧客
企業の技術的優位性を確立することを目指します。これは、データセンター、AIハード
ウェア、エッジデバイスなど、あらゆる分野における技術革新のペースを加速させるで
しょう。

元記事: https://developer.nvidia.com/blog/advancing-semiconductor-innovation-across-materials-

engineering-and-manufacturing/

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://developer.nvidia.com/blog/advancing-semiconductor-innovation-across-materials-engineering-and-manufacturing/
https://developer.nvidia.com/blog/advancing-semiconductor-innovation-across-materials-engineering-and-manufacturing/


#18 特性を狙った3D多孔質媒体設計に物理学に基づく生
成AIフレームワークが大幅な効率化をもたらす

概要

このプレプリントは、特定の物理的特性（例：多孔度、透過率）を狙って3D多孔質媒
体を設計するための、物理学に基づく生成AIフレームワークを提案しています。この
フレームワークは、特性認識型変分オートエンコーダ、条件付き潜在拡散モデル、お

よび微分可能な構造-特性サロゲートモデルを組み合わせることで、コンパクトで物理
的に情報に富む潜在設計空間を学習します。これにより、多孔質構造の生成から特性
フィードバックによる改善までを統合し、設計プロセスを大幅に効率化します。

公開日 2026年07月28日  arXiv (プレプリント)



詳細

主要成果：物理学に基づく生成AIが特性を狙った3D多孔質媒体設計を革新

最新のプレプリントは、特定の物理的特性を狙って3D多孔質媒体を設計するための、革
新的な物理学に基づく生成AIフレームワークを提案しています。このフレームワーク
は、特性認識型変分オートエンコーダ（CVAE）、条件付き潜在拡散モデル（CLDM）、
および微分可能な構造-特性サロゲート（DSTS）モデルを組み合わせることで、コンパ
クトかつ物理的に情報に富む潜在設計空間を学習します。これにより、目標とする多孔
度や方向性透過率に基づいて、多孔質構造を効率的に生成し、さらに特性レベルのフィ
ードバックを用いて生成されたサンプルを改善することが可能になり、多孔質材料の設
計プロセスに大幅な効率化をもたらします。

技術・臨床詳細：統合されたAIモデルによる設計空間探索と最適化

このフレームワークは、複数の高度な機械学習モデルを統合することで、多孔質媒体の
逆設計という複雑な課題を解決します。まず、CVAEは、多孔質構造の多様な形状を、
その物理的特性と関連付けられた低次元の潜在空間に圧縮します。次に、CLDMは、
CVAEによって学習された潜在空間内で、望ましい特性（例：特定の多孔度と透過率）
を条件として、新しい多孔質構造の潜在表現を生成します。ここで、DSTSモデルが重
要な役割を果たします。DSTSは、構造の小さな変化が特性にどのように影響するかを
効率的に予測できるため、生成された潜在表現を「精錬」する際に勾配ベースの最適化
を可能にします。具体的には、デノイジングおよびデコーディングのプロセス中に
DSTSから得られる特性レベルのフィードバックを利用することで、最終的な生成サン
プルが目標とする特性にさらに近づくよう改善されます。このアプローチにより、人間
の直感や従来のシミュレーションのみでは困難だった、広範で複雑な設計空間を網羅的
に探索し、高性能な多孔質構造を迅速に特定できます。



背景・業界文脈：多孔質材料の広範な応用と設計の課題

多孔質材料は、触媒、フィルター、バッテリー電極、生体組織工学、軽量構造材料な
ど、非常に幅広い応用分野で利用されています。これらの材料の性能は、その複雑な内
部構造（ポアのサイズ、分布、連結性など）によって大きく左右されるため、特定の応
用要件を満たすように構造を精密に設計することが重要です。しかし、望ましい特性を
持つ多孔質構造を「逆設計」することは、その複雑性と設計空間の広大さから、計算的
に非常に困難な課題でした。従来の設計手法は、時間とコストがかかる試行錯誤や、限
定的な構造バリエーションの探索に頼ることが多かったため、生成AIの導入は、この分
野の設計パラダイムを根本的に変革する可能性を秘めています。

今後の展望：AIによる高性能多孔質材料の迅速な開発と産業応用

この物理学に基づく生成AIフレームワークは、高性能な多孔質材料の迅速な開発を可能
にし、設計サイクルを劇的に短縮するでしょう。特に、特定の触媒活性、流体輸送特
性、または生体適合性を持つように設計されたカスタム多孔質構造の創出が加速されま
す。将来的には、この技術が、自動車産業における排ガス触媒、医療分野における薬剤
送達システム、エネルギー貯蔵における高性能電極など、多岐にわたる産業応用におい
て、既存の材料性能を上回る新たなソリューションを提供することが期待されます。AI

と物理学の融合が、材料科学における次なる大きなイノベーションの波を牽引する可能
性を示しています。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.24274

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.24274


#19 NSFが自己駆動型研究所ネットワークに3億8000万ド
ル投資、NC州立大学「SPEED Lab」に2000万ドル割り当
て

概要

国立科学財団（NSF）は、「プログラマブルクラウド研究所」の全国ネットワーク構

築に3億8000万ドルの大型投資を発表し、その一環としてNC州立大学が「SPEED

Lab」に2000万ドルを受け取りました。UNC-Chapel HillとMITも参加するこの取り組み
は、AIが実験を設計し、ロボットが実行する自己駆動型研究所の開発を目指し、分子

から成果までの発見プロセスを100倍以上加速することを目指しています。高度な科学
ツールへのリモートアクセスを提供し、科学研究の効率と民主化を劇的に推進しま
す。

公開日 2026年07月30日  UNC-Chapel Hill (NC State University, MITとの連携)  アメリカ



詳細

主要成果：NSFが3億8000万ドルを投じ自己駆動型研究所ネットワークを構築、NC

州立大学が2000万ドルを獲得

国立科学財団（NSF）は、科学発見の速度と範囲を根本的に変革する「プログラマブル
クラウド研究所」の全国ネットワーク構築に、総額3億8000万ドルという巨額の投資を
行うことを発表しました。この壮大な取り組みの一環として、NC州立大学は特に
「SPEED Lab」プロジェクトのために2000万ドルの助成金を獲得しました。このネット
ワークには、UNC-Chapel HillやMITなどの主要機関も参加し、AIが実験を設計し、ロボ
ットが実行する真の自己駆動型研究所の開発を目指します。

技術・臨床詳細：AIによる自律的実験計画と100倍以上の発見加速

この自己駆動型研究所ネットワークの核心は、AIが科学的仮説を立て、実験計画を立案
し、その計画に基づいてロボットが自動で実験を実行する能力にあります。物理的なラ
ボの機器はクラウド上でプログラマブルに制御され、実験データはリアルタイムで収
集・解析され、AIモデルにフィードバックされます。これにより、AIは継続的に学習
し、次の実験ステップを最適化することで、材料や薬剤の発見から製品化までのプロセ
スを劇的に加速します。目標は、分子レベルの研究から実用的な成果に至るまでの発見
プロセスを、現在の100倍以上高速化することです。このシステムは、複雑な多変数最
適化問題や、人間には直感的に探索が難しい広大な設計空間において、特にその真価を
発揮します。リモートアクセス機能により、地理的な障壁なしに世界中の研究者が最先
端の科学ツールを利用できるようになります。

背景・業界文脈：科学研究のボトルネック解消とイノベーションの民主化

伝統的な科学研究は、実験の計画、実行、分析に多大な時間と人的資源を要し、特に新
しい材料や治療法の発見において、そのプロセスはしばしばボトルネックとなっていま
した。NSFのこの大規模な投資は、AIとロボティクスを統合することで、このボトルネ
ックを解消し、科学発見の速度と効率を根本的に向上させることを目的としています。
このような「クラウド研究所」のネットワークは、高度な研究インフラへのアクセスを
民主化し、より多様な才能が科学的ブレークスルーに貢献できる機会を創出します。こ
れにより、学術界だけでなく、産業界やスタートアップ企業も迅速にイノベーションを
推進できるようになります。



今後の展望：科学発見の新たな時代とグローバルな課題解決

自己駆動型研究所の全国ネットワークの構築は、科学発見の新たな時代を告げるもので
す。この技術は、新薬開発、クリーンエネルギー材料、先進製造業など、多岐にわたる
分野でイノベーションを加速させるでしょう。NSFの投資は、米国が科学技術のフロン
ティアをリードし続けるための戦略的な動きであり、世界中の研究者との協力を通じ
て、気候変動、疾病、食料安全保障といったグローバルな課題に対する解決策をより迅
速に見出すことに貢献することが期待されます。このネットワークは、最終的に人類の
福祉向上に大きく寄与する可能性を秘めています。

元記事: https://www.unc.edu/posts/2026/07/28/national-science-foundation-to-help-build-ai-enabled-

labs/

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.unc.edu/posts/2026/07/28/national-science-foundation-to-help-build-ai-enabled-labs/
https://www.unc.edu/posts/2026/07/28/national-science-foundation-to-help-build-ai-enabled-labs/


#20 機械学習原子間ポテンシャル（MLIPs）の総合レビュ
ー、基盤モデルと事前学習済みフレームワークの進展を解
説

概要

本レビュー記事は、分子および材料シミュレーションにおける機械学習原子間ポテン

シャル（MLIPs）の包括的な概要を提供し、その理論的基礎、方法論的進歩、および応
用を議論しています。特に、ニューラルネットワークポテンシャルやグラフニューラ
ルネットワークなどの主要なMLIPアプローチを批判的に評価し、基盤モデルや事前学

習済み原子論的学習フレームワークの最近の進展にも言及しています。これにより、
計算材料科学におけるMLIPsの現状と未来の方向性が明確に示されています。

公開日 2026年07月27日  (査読論文のレビュー記事)



詳細

主要成果：MLIPsの包括的レビューが基盤モデルと事前学習済みフレームワークの
重要性を強調

最新のレビュー記事は、分子および材料シミュレーション分野における機械学習原子間
ポテンシャル（MLIPs）の包括的な分析を提供しています。このレビューは、MLIPsの理
論的基礎、方法論的進歩、そして広範な応用について詳細に議論しており、特にニュー
ラルネットワークポテンシャル（NNPs）やグラフニューラルネットワーク（GNNs）と
いった主要なMLIPアプローチを批判的に評価しています。また、基盤モデル
（Foundation Models）や事前学習済み原子論的学習フレームワークの最近の進展にも
言及し、計算材料科学のフロンティアを示唆しています。

技術・臨床詳細：MLIPsの手法、精度、転移性の最新動向

MLIPsは、量子力学に基づいた第一原理計算（DFT）に匹敵する精度を、古典分子動力
学（MD）シミュレーションの計算コストで実現する画期的な技術です。レビューで
は、Descriptor-basedなアプローチ（例：Gaussian Approximation Potentials, Spectral
Neighbor Analysis Potentials）から、データ駆動型のNNPsやGNNsまで、様々なMLIPs

の構築手法が解説されています。これらのモデルは、原子環境を効率的に記述し、原子
間の相互作用エネルギーと力を高精度で予測します。特に強調されているのは、MLIPs

の「転移性」、すなわち、訓練データに含まれない新しい材料系や物理条件下で、どれ
だけ性能を維持できるかという課題です。基盤モデルや事前学習済みフレームワーク
は、この転移性を高め、特定のタスクへのファインチューニングを通じて、より汎用的
な応用を可能にする可能性を秘めています。これにより、大規模な材料探索や複雑なプ
ロセスシミュレーションが現実的な時間スケールで行えるようになります。

背景・業界文脈：計算材料科学におけるMLIPsの変革的役割

材料科学の分野では、原子スケールでの挙動が材料の巨視的特性に大きく影響します。
従来のMDシミュレーションは高速ですが精度が限定され、DFTは高精度ですが計算コ
ストが高いため、両者の中間に位置するMLIPsは、多くの研究課題において理想的なバ
ランスを提供します。特に、バッテリー材料のイオン輸送、触媒反応機構、相転移現
象、欠陥ダイナミクスなど、大規模かつ複雑な原子システムのシミュレーションにおい
て、MLIPsは不可欠なツールとなっています。本レビューは、研究者にとってMLIPsの選
定と応用のための貴重なガイドラインを提供し、材料発見のプロセスを加速させる上で
中心的な役割を果たすでしょう。



今後の展望：より高度なMLIPsによる材料科学のフロンティア拡大

MLIPsは依然として急速に進化している分野であり、今後の研究は、モデルの精度向
上、計算効率のさらなる改善、そして最も重要な「汎用性」の拡大に焦点を当てるでし
ょう。特に、多様な材料系や極限条件に対応できる普遍的なMLIPs（Universal MLIPs）
の開発が期待されています。基盤モデルや事前学習済みフレームワークの進展は、この
目標達成に不可欠であり、これによりAIが材料科学のほぼすべての側面に浸透し、新材
料の設計、合成、評価、そして最終的な実用化までの全プロセスを根本的に変革する可
能性を秘めています。この技術革新は、クリーンエネルギー、医療、エレクトロニクス
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でしょう。

元記事: https://aimpjournal.com/index.php/aimp/article/view/6

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://aimpjournal.com/index.php/aimp/article/view/6


#21 エネルギー的に固定されたMLIP埋め込みが水素発生
電極触媒の予測精度を向上

概要

研究者らは、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）由来のエネルギー記述子を事前学
習済みCrystal Hamiltonian Graph Neural Network (CHGNet) 潜在埋め込みと統合する
「エネルギー的に固定された」機械学習フレームワークを開発しました。このフレー

ムワークは、多様な触媒表面における水素吸着エネルギーを正確に予測し、原子間ポ
テンシャルを再訓練することなく予測精度を向上させます。これにより、触媒スクリ
ーニングのための堅牢なツールが提供され、水素発生反応（HER）触媒などの新材料

開発を加速します。

公開日 2026年07月24日  ACS Publications (Journal of Chemical Information and Modeling)



詳細

主要成果：エネルギー的に固定されたMLIP埋め込みが水素発生電極触媒の予測精度
を大幅向上

研究者チームは、多様な触媒表面上での水素吸着エネルギーをより正確に予測するため
の画期的な機械学習フレームワークを開発しました。この「エネルギー的に固定され
た」フレームワークは、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）から抽出されたエネルギ
ー記述子を、事前学習済みのCrystal Hamiltonian Graph Neural Network (CHGNet) の潜
在埋め込みと統合します。このアプローチにより、既存の原子間ポテンシャルモデルを
再訓練することなく、予測精度を大幅に向上させることが可能となり、水素発生反応
（HER）触媒などの効率的なスクリーニングと発見を加速する堅牢なツールを提供しま
す。

技術・臨床詳細：MLIPとGNNのハイブリッドアプローチによる高精度予測

この新しいフレームワークは、MLIPの局所的なエネルギー記述能力と、GNNの材料の
全体的な電子構造に関する洞察を組み合わせることで、触媒表面における複雑な吸着現
象を高い精度でモデル化します。具体的には、MLIPは個々の原子とその近傍環境におけ
るエネルギー寄与を詳細に捉える一方で、CHGNetは結晶構造全体のハミルトニアン
（エネルギー）に基づいた学習を通じて、材料の電子状態を包括的に表現する潜在埋め
込みを提供します。このフレームワークでは、MLIPによって計算されたエネルギー記述
子をCHGNetの潜在空間に「固定」する形で統合することで、両モデルの長所を活かし
つつ、それぞれの限界を補い合います。その結果、様々な表面サイトや組成を持つ多様
な触媒材料において、水素吸着エネルギーの予測誤差が大幅に低減され、従来の手法で
は困難だった高精度なスクリーニングが可能になります。この精度の向上は、高価な第
一原理計算の回数を減らし、開発期間とコストを削減することに直結します。



背景・業界文脈：クリーン水素生産と触媒開発の重要性

クリーンエネルギーへの移行において、水電解による水素生産は極めて重要な技術で
す。このプロセスでは、効率的な水素発生電極触媒の開発が性能とコストを左右しま
す。しかし、理想的な触媒を発見するには、膨大な数の材料候補と表面構造を探索する
必要があり、従来の実験や第一原理計算のみでは非効率的でした。マテリアルインフォ
マティクス、特にMLIPやGNNといったAI技術の活用は、この触媒発見のボトルネック
を解消するための強力な手段として期待されています。本研究の成果は、計算科学的手
法による触媒設計の信頼性を高め、持続可能な水素エネルギー社会の実現に貢献するも
のです。

今後の展望：多機能触媒設計への応用と産業展開

このエネルギー的に固定されたMLIP埋め込みフレームワークは、水素発生触媒だけでな
く、酸素発生反応（OER）、二酸化炭素還元反応（CO2RR）、燃料電池触媒など、他の
重要な電気化学反応触媒の設計にも応用できる可能性を秘めています。この技術の普及
により、研究開発サイクルが加速し、より高性能で耐久性、低コストな触媒材料が迅速
に実用化されることが期待されます。将来的には、AI駆動型触媒スクリーニングプラッ
トフォームの基盤技術として発展し、クリーンエネルギー技術の商用化を大きく推進す
るでしょう。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.jcim.6c01720

収集日: 2026年07月31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.jcim.6c01720


#22 オープンソース「atomicrex」ツール、数千原子規模
の原子間相互作用モデル構築を可能にし材料シミュレーシ
ョンを加速

概要

本記事は、原子間ポテンシャルおよびより一般的な原子スケールモデルを構築するた

めのオープンソースコード「atomicrex」を紹介しています。このツールは、数千原子
以上を含む拡張材料構造のシミュレーション用に設計されており、実験的特性値や第
一原理計算によるエネルギー・力を用いてモデルを最適化できます。Pythonインター

フェースにより、電子構造計算や機械学習アルゴリズムとの統合も容易であり、計算
材料科学における大規模シミュレーションの効率化と精度向上に貢献します。

公開日 2026年07月23日  (学術論文) atomicrex



詳細

主要成果：オープンソースツール「atomicrex」が大規模原子間相互作用モデル構
築を簡素化

新たに発表されたオープンソースコード「atomicrex」は、原子間ポテンシャルやその
他の原子スケールモデルの構築を劇的に簡素化し、数千原子以上に及ぶ拡張材料構造の
シミュレーションを可能にします。この汎用ツールは、実験から得られる特性値や、高
精度な第一原理計算（DFT）から得られるエネルギーや力といったデータを利用して、
モデルを効率的に最適化できるという点で画期的です。これにより、計算材料科学にお
ける大規模シミュレーションの実行可能性と精度が大幅に向上します。

技術・臨床詳細：Python統合による柔軟なモデル最適化

「atomicrex」の設計哲学は、柔軟性と汎用性にあります。このツールは、さまざまな
種類の原子間相互作用モデル（例：経験的ポテンシャル、機械学習ポテンシャルの一
部）をサポートし、多種多様な材料システムに対応できます。最適化プロセスでは、モ
デルパラメータを調整して、参照データ（実験データやDFTデータ）との誤差を最小化
します。特に注目すべきは、Pythonインターフェースが提供されている点です。これに
より、研究者は電子構造計算パッケージ（例：VASP, Quantum ESPRESSO）からのデー
タを直接取り込んだり、最新の機械学習アルゴリズム（例：ニューラルネットワーク、
ガウス過程）と容易に連携させたりすることが可能です。この高い相互運用性により、
研究者は自身の特定のニーズに合わせてモデル構築ワークフローをカスタマイズでき、
新しい材料の探索や既存材料の挙動予測における効率が向上します。

背景・業界文脈：計算材料科学における原子間ポテンシャルの重要性と課題

原子間ポテンシャルは、分子動力学（MD）シミュレーションにおいて、原子間の相互
作用を記述するために不可欠な要素です。これにより、材料の凝集エネルギー、格子定
数、弾性定数、熱特性など、様々な巨視的特性を原子レベルから理解することが可能に
なります。しかし、高精度なポテンシャルモデルを構築することは、複雑な多体相互作
用を正確に捉える必要があるため、非常に困難な課題でした。特に、大規模なシステム
を長期間シミュレートするためには、計算コストと精度のバランスが取れたポテンシャ
ルが求められます。「atomicrex」のようなツールは、研究者がこの課題を克服し、よ
り現実的な材料シミュレーションを行うための強力な手段を提供します。



今後の展望：材料設計とイノベーションへの貢献

「atomicrex」は、学術研究だけでなく、産業界における材料設計とプロセス最適化に
も大きな貢献をする可能性を秘めています。このツールを用いることで、合金、セラミ
ックス、ポリマー、複合材料などの新材料開発において、計算コストを抑えつつ、より
高精度な予測が可能になります。また、オープンソースであるため、コミュニティによ
る継続的な改善と拡張が期待され、原子間相互作用モデル構築の標準ツールとなる可能
性もあります。将来的には、AI駆動型材料発見プラットフォームの中核コンポーネント
として統合され、材料科学におけるイノベーションサイクルをさらに加速させるでしょ
う。

元記事: https://materialsmodeling.org/publications/2017-Atomicrex-a-general-purpose-tool-for-the-

construction-of-atomic-interaction-models/

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://materialsmodeling.org/publications/2017-Atomicrex-a-general-purpose-tool-for-the-construction-of-atomic-interaction-models/
https://materialsmodeling.org/publications/2017-Atomicrex-a-general-purpose-tool-for-the-construction-of-atomic-interaction-models/


#23 CuspAI、NEAとKleiner Perkins主導でシリーズB資金
調達4億5000万ドル完了、材料発見向け生成AIプラットフ
ォーム「MIRA」を推進

概要

材料発見のための生成AIプラットフォームを手掛けるCuspAIは、New Enterprise

Associates (NEA) とKleiner Perkinsが共同主導し、Bezos Expeditionsも参加するシリー
ズB資金調達ラウンドで4億5000万ドルを完了しました。この資金は、同社の生成AIプ
ラットフォーム「MIRA」の検証における大きな進展を受けており、CuspAIは同時に、

データ、ラボ、計算、科学的専門知識を網羅する45以上の組織からなるグローバルネ
ットワーク「AI Materials Foundry」を立ち上げ、産業界の材料発見を加速することを
目指します。

公開日 2026年07月23日  New Enterprise Associates (NEA)  アメリカ



詳細

主要成果：CuspAI、4億5000万ドルのシリーズB資金調達を完了し材料発見向け生
成AIを強化

材料発見に特化した生成AIプラットフォームを開発するCuspAIは、New Enterprise

Associates (NEA) とKleiner Perkinsが共同で主導し、Jeff BezosのBezos Expeditionsも参
加するシリーズB資金調達ラウンドで、4億5000万ドルという巨額の資金調達を完了し
ました。この大型資金は、同社の生成AIプラットフォーム「MIRA」の検証における目
覚ましい進展を受けており、CuspAIはさらに、世界中の45以上の学術機関および産業界
の組織と連携し、データ、ラボ設備、計算リソース、科学的専門知識を共有するグロー
バルネットワーク「AI Materials Foundry」を立ち上げることで、産業界の材料発見を劇
的に加速することを目指しています。

技術・臨床詳細：生成AIプラットフォーム「MIRA」とグローバルな連携戦略

CuspAIが開発する生成AIプラットフォーム「MIRA」は、ディープラーニングと計算材
料科学の最先端技術を統合し、特定の特性を持つ新しい材料の設計と発見を自動化しま
す。MIRAは、広大な化学的・物理的探索空間を効率的に探索し、人間の直感では見出
すことが困難な革新的な材料候補を生成する能力を持ちます。今回の資金調達は、
MIRAの予測能力と実証実験における有効性が高く評価された結果であり、プラットフ
ォームのさらなる機能強化と応用拡大に充てられます。同時に立ち上げられた「AI

Materials Foundry」は、学術界と産業界の専門知識とリソースを集約することで、AIが
予測した材料候補の合成、特性評価、そして最終的な検証を迅速かつ効率的に行うため
の「クローズドループ」研究エコシステムを構築します。これにより、研究から実用化
までのボトルネックが解消され、開発サイクルが劇的に短縮されます。

背景・業界文脈：マテリアルインフォマティクスへの投資とイノベーションの加速

新材料の発見と開発は、エネルギー貯蔵、持続可能な化学品、高性能エレクトロニク
ス、医薬品など、多くの主要産業におけるイノベーションの根幹をなします。しかし、
従来の材料開発プロセスは、時間とコストがかかる試行錯誤型のアプローチに依存して
おり、イノベーションの速度を制約していました。近年、機械学習とAIの進歩、特に生
成AIモデルの登場により、材料科学はデータ駆動型のアプローチへと急速に移行してい
ます。CuspAIの4億5000万ドルという大型資金調達は、このマテリアルインフォマティ
クス分野への投資が活況を呈していることを示すものであり、AIが産業界の材料開発を
根本的に変革する可能性への期待を反映しています。



今後の展望：AIによる材料発見の標準化と産業界への広範な影響

CuspAIの「MIRA」プラットフォームと「AI Materials Foundry」は、AI駆動型材料発見
の新たな標準を確立し、産業界における研究開発のあり方を根本的に変える可能性を秘
めています。このグローバルネットワークは、学術機関と企業間の協力を強化し、科学
的発見から市場投入までの時間を劇的に短縮するでしょう。将来的に、AIが自律的に新
しい材料を設計し、その合成プロセスを最適化し、望ましい特性を予測する能力がさら
に洗練されることで、材料科学のイノベーションサイクルは飛躍的に加速し、多岐にわ
たる産業分野で画期的な製品とソリューションが生まれることが期待されます。CuspAI

は、この革命の最前線に立つ企業として、その動向が注目されます。

元記事: https://www.nea.com/blog/from-algorithms-to-atoms-part-ii-doubling-down-on-cuspai

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.nea.com/blog/from-algorithms-to-atoms-part-ii-doubling-down-on-cuspai


#24 MDPIレビュー論文、Naイオン電池の電解質・電極材
料革新と界面構築に理論計算・機械学習が不可欠と強調

概要

MDPIに掲載されたレビュー論文は、ナトリウムイオン電池（NIBs）における電解質お
よび電極材料の革新と界面構築戦略について議論し、理論計算と機械学習が新材料の
発見と最適化プロセスを加速する上で不可欠であることを強調しています。論文は

様々な電解質の組成、特性、最適化の方向性をカバーし、電極/電解質界面の設計戦略
を詳しく説明しています。この包括的な分析は、次世代NIBsの開発を推進するための
重要な指針となります。

公開日 2026年07月27日  MDPI (学術論文)



詳細

主要成果：Naイオン電池の材料革新に理論計算と機械学習が不可欠とMDPI論文が
強調

MDPI（Multidisciplinary Digital Publishing Institute）に掲載された最新のレビュー論文
は、次世代ナトリウムイオン電池（NIBs）の性能向上に向けて、電解質および電極材料
の革新と界面構築戦略の重要性を深く掘り下げています。本論文は、理論計算、特に第
一原理計算（DFT）や分子動力学（MD）、そして機械学習（ML）技術が、これらの新
材料の発見と最適化プロセスを加速する上で不可欠な役割を果たすことを強く強調して
います。この知見は、NIBsがリチウムイオン電池の有力な代替となるための技術的ロー
ドマップを提示します。

技術・臨床詳細：電解質組成、界面戦略、計算科学の統合

レビュー論文は、NIBsにおける様々な電解質組成（例：有機溶媒ベース、イオン液体、
固体電解質）の特性、利点、課題、およびそれらの最適化の方向性を詳細に分析してい
ます。特に、電極と電解質の界面における複雑な化学反応と構造変化が、電池の性能、
安全性、サイクル寿命に決定的な影響を与えることを指摘し、堅牢で安定した電極/電
解質界面（SEI層など）を構築するための設計戦略を詳述しています。ここで、理論計
算は、原子・分子レベルでのイオン輸送メカニズム、界面反応、材料の安定性を予測
し、実験ではアクセスしにくい微細な挙動を解明します。さらに、機械学習は、広範な
材料データベースから学習し、新しい電解質や電極の組成、あるいは界面の構造を予
測・最適化することで、探索空間を効率的に絞り込み、開発サイクルを劇的に短縮する
強力なツールとして位置づけられています。

背景・業界文脈：持続可能なエネルギー貯蔵に向けたNIBsの台頭

リチウム資源の供給制約と価格高騰、そして地政学的リスクの高まりを背景に、ナトリ
ウムイオン電池は、安価で豊富なナトリウム資源を活用する持続可能なエネルギー貯蔵
ソリューションとして注目を集めています。しかし、NIBsはリチウムイオン電池と比較
して、エネルギー密度、サイクル寿命、急速充電性能などの面でさらなる改善が必要で
す。このギャップを埋めるためには、材料科学におけるブレークスルーが不可欠であ
り、計算科学とAIの統合は、そのための最も有望なアプローチの一つです。本レビュー
は、研究者やエンジニアがNIBs開発における主要な課題と解決策を理解するための包括
的な基盤を提供します。



今後の展望：AI駆動型材料設計によるNIBsの商用化加速

理論計算と機械学習のさらなる進展は、NIBsの電解質および電極材料の設計をAI駆動型
のアプローチへと移行させ、その商用化を加速するでしょう。これにより、より高性能
で安全、かつコスト効率の高いNIBsが市場に投入されることが期待されます。将来的に
は、これらの計算手法と実験手法がシームレスに統合された「自己駆動型研究所」が実
現され、NIBsだけでなく、他の次世代バッテリー技術においても、材料発見から最適化
までの全プロセスが劇的に加速される可能性があります。この技術革新は、再生可能エ
ネルギーの普及を後押しし、カーボンニュートラル社会の実現に大きく貢献するでしょ
う。

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

収集日: 2026年07月31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


#25 ノースウェスタン大学、特性予測機械学習モデル
「LVGP」で電子・エネルギー材料設計を加速

概要

ノースウェスタン大学のWei Chen教授の研究グループは、カテゴリー選択（元素、結

晶構造など）を数値表現に変換して材料性能を予測する機械学習モデル「Latent

Variable Gaussian Process (LVGP)」を開発しました。このツールは、エレクトロニク

ス、エネルギー貯蔵、熱管理のための新しい金属-絶縁体転移化合物の発見などに貢献
し、大規模材料データベースに対応するために継続的に強化されています。材料設計
の試行錯誤を大幅に削減し、新材料開発の効率を向上させます。

公開日 2026年07月28日  Northwestern University (Paula M. Trienens Institute For Sustainability

And Energy)  アメリカ



詳細

主要成果：ノースウェスタン大学、機械学習モデル「LVGP」で電子・エネルギー
材料の設計を加速

ノースウェスタン大学Paula M. Trienens Institute for Sustainability and EnergyのWei

Chen教授の研究グループは、材料設計における画期的な機械学習モデル「Latent

Variable Gaussian Process (LVGP)」を開発しました。このLVGPモデルは、元素組成や結
晶構造といったカテゴリカルな材料選択を数値表現に変換し、多様な材料の性能を予測
する能力を持っています。この革新的なツールは、エレクトロニクス、エネルギー貯
蔵、熱管理といった重要な分野における新しい金属-絶縁体転移化合物などの発見を加
速することに貢献しており、大規模な材料データベースに対応するため継続的に改善さ
れています。

技術・臨床詳細：カテゴリカルデータと連続データの統合による性能予測

LVGPモデルの最大の特徴は、材料設計におけるカテゴリカルな選択肢（例えば、特定
の元素の組み合わせや結晶相の種類）を、材料の連続的な物理的特性と関連付けて予測
できる点にあります。従来の機械学習モデルでは、このような混在するデータタイプを
効率的に扱うことが困難でした。LVGPは、潜在変数を用いてこれらのカテゴリカルな
情報をより意味のある数値表現に変換し、ガウス過程回帰と組み合わせることで、少数
のデータ点からでも堅牢な予測を可能にします。これにより、研究者は広大な材料探索
空間において、特定の機能（例：高い導電率、特定のバンドギャップ、優れた熱伝導
性）を持つ材料を効率的に特定できます。特に、新しい金属-絶縁体転移材料は、スイ
ッチング素子やスマートデバイスにおける応用が期待されており、LVGPはこれらの材
料の設計と最適化において不可欠なツールとして機能します。

背景・業界文脈：材料設計の課題とデータ駆動型アプローチの必要性

高性能な材料の発見は、現代の技術進歩の基盤ですが、その設計プロセスは依然として
時間とコストがかかる試行錯誤に依存しています。特に、複雑な組成や構造を持つ材料
の場合、望ましい特性を持つ最適な材料を見つけることは困難でした。マテリアルイン
フォマティクスは、データ科学と機械学習を材料科学に応用することで、この課題を解
決しようとしています。LVGPのようなモデルは、計算と実験の間のギャップを埋め、
データ駆動型のアプローチを通じて材料開発の効率を劇的に向上させるものです。これ
は、持続可能なエネルギー技術や先進エレクトロニクスの実現に不可欠な役割を果たし
ます。



今後の展望：材料設計の自動化とイノベーションの加速

LVGPモデルは、大規模な材料データベース（例：Materials Project）との連携を深め、
その予測能力と汎用性をさらに向上させることで、材料設計の自動化とイノベーション
を加速する強力なツールとなるでしょう。将来的には、この種のAI駆動型プラットフォ
ームが、特定の応用ニーズに合致するカスタム材料を自律的に設計し、その合成プロセ
スまで提案するようになることが期待されます。これにより、材料科学研究のサイクル
が大幅に短縮され、エレクトロニクス、エネルギー、環境、医療など、多岐にわたる分
野で新たな製品と技術が迅速に市場に投入されることが見込まれます。

元記事: https://trienens-institute.northwestern.edu/news-events/news/2026/creating-the-architecture-

of-materials-by-design.html

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://trienens-institute.northwestern.edu/news-events/news/2026/creating-the-architecture-of-materials-by-design.html
https://trienens-institute.northwestern.edu/news-events/news/2026/creating-the-architecture-of-materials-by-design.html


#26 東京理科大学、AI逆設計フレームワークで高速スピン
波コンピューティング向けマグノン結晶構造を最適化

概要

東京理科大学の研究者らは、AI（遺伝的アルゴリズムとマイクロマグネティックシミ
ュレーション）を用いた逆設計フレームワークを開発し、高速スピン波コンピューテ
ィング用のマグノン結晶（MC）構造を最適化しました。このアプローチは、大きなマ

グノンバンドギャップを持つ非従来型の設計を効率的に探索し、MCの設計規則を策定
することを可能にします。これにより、エネルギー効率の高いスピン演算デバイスへ
の応用が期待され、次世代コンピューティング技術の基盤を築きます。

公開日 2026年07月28日  EurekAlert! (東京理科大学, Small Structures)  日本



詳細

主要成果：東京理科大学、AI逆設計フレームワークで高速スピン波コンピューティ
ング向けマグノン結晶構造を最適化

東京理科大学の研究チームは、人工知能（AI）を応用した逆設計フレームワークを開発
し、高速スピン波コンピューティングに不可欠なマグノン結晶（MC）構造の最適化に
成功しました。この革新的なアプローチは、遺伝的アルゴリズムとマイクロマグネティ
ックシミュレーションを組み合わせることで、従来の設計手法では見出すことが困難だ
った、大きなマグノンバンドギャップを持つ非従来型のMC設計を効率的に探索するこ
とを可能にします。この成果は、エネルギー効率の高い次世代コンピューティングデバ
イスの実現に向けた重要な一歩となります。

技術・臨床詳細：遺伝的アルゴリズムとシミュレーションの統合による効率的な探
索

本研究で開発された逆設計フレームワークは、まず遺伝的アルゴリズムがMC構造の設
計パラメータ（例：格子定数、磁性材料のパターン）を探索します。各設計候補に対し
て、マイクロマグネティックシミュレーションが実行され、そのマグノンバンドギャッ
プ（スピン波の伝播が禁止されるエネルギー範囲）が評価されます。このシミュレーシ
ョン結果は遺伝的アルゴリズムにフィードバックされ、アルゴリズムはより高い性能を
持つ設計へと進化していきます。この反復的な最適化プロセスにより、研究チームは、
特定のスピン波特性を持つMC構造を、人間が手動で試行錯誤するよりもはるかに迅速
かつ広範に探索することができました。特に、このフレームワークは、大きなバンドギ
ャップを持つ非周期的な構造や、複雑な磁性体配置を持つMCを発見し、これらの構造
からマグノン結晶の設計規則を導き出すことを可能にしました。



背景・業界文脈：スピン波コンピューティングの可能性と材料設計の課題

従来の電子ベースのコンピューティングは、発熱や消費電力の課題に直面しており、次
世代の「超低消費電力」コンピューティング技術として、スピン波（マグノン）を利用
した「マグノニクス」が注目されています。スピン波コンピューティングは、電荷移動
ではなく磁化の波を利用するため、理論的には電子デバイスよりもはるかに低いエネル
ギーで動作可能です。マグノン結晶は、スピン波の伝播を制御するための重要なコンポ
ーネントであり、その設計がデバイス性能を左右します。しかし、望ましいスピン波特
性を持つMC構造を設計することは、複雑な物理現象と多数の設計パラメータが絡み合
うため、非常に困難な課題でした。AIを用いた逆設計アプローチは、このボトルネック
を解消し、マグノニクス分野の研究開発を加速させる強力な手段として期待されます。

今後の展望：エネルギー効率の高いスピン演算デバイスの実用化

このAI逆設計フレームワークによって得られた知見と設計規則は、エネルギー効率の高
いスピン演算デバイスの実用化に大きく貢献するでしょう。特に、マグノンバンドギャ
ップを精密に制御できる能力は、スピン波フィルター、ロジックゲート、メモリ素子な
ど、様々なマグノニクスデバイスの性能向上に直結します。東京理科大学の研究は、次
世代コンピューティング技術の基盤を築くとともに、AIが複雑な物理システムにおける
材料設計のフロンティアを拡大する可能性を明確に示しています。将来的には、この技
術が、より高性能で持続可能な情報社会の実現に不可欠な役割を果たすことが期待され
ます。

元記事: https://www.eurekalert.org/news-releases/1137582

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.eurekalert.org/news-releases/1137582


#27 シンガポール国立大学、微視的データから材料の巨視
的挙動を学習するAI手法で材料発見を加速

概要

シンガポール国立大学の研究者らは、微視的なデータから複雑な材料の巨視的挙動を

学習する革新的なAI手法を開発しました。この手法は、システムの集合的挙動を捉え
る少数の隠れた変数を自動的に特定することで、高コストなシミュレーションの必要

性を減らしつつ、材料の時間的進化を正確に予測できます。これにより、エネルギ
ー、エレクトロニクス、製造分野における新材料発見を加速し、開発コストと時間を
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  National University of Singapore (NUS) Faculty of Science  シンガポー
ル



詳細

主要成果：シンガポール国立大学、AIで微視的データから材料の巨視的挙動を学習
し発見を加速

シンガポール国立大学（NUS）の研究者チームは、微視的なデータセットから複雑な材
料の巨視的な挙動を効率的に学習できる画期的なAI手法を開発しました。この手法は、
材料システムの時間的進化を正確に予測するために、その集合的挙動を支配する少数の
「隠れた変数」を自動的に特定します。これにより、高価で時間のかかる原子レベルの
シミュレーションを大幅に減らしながら、新材料の発見と最適化を加速できると期待さ
れています。

技術・臨床詳細：データ圧縮と次元削減による効率的なモデリング

このAI手法の核心は、高次元の微視的データ（例：多数の原子座標、局所的な相互作
用）を、材料の巨視的特性に直接関連する低次元の「隠れた変数」へと圧縮する能力に
あります。研究者らは、ディープラーニングと統計力学の原理を組み合わせることで、
これらの隠れた変数を自律的に抽出し、それらの時間的変化をモデル化することに成功
しました。これにより、材料がどのように変形し、相転移を起こし、あるいは特定の機
能を発揮するかといった複雑な巨視的挙動を、限られた計算リソースで予測することが
可能になります。例えば、金属材料の結晶粒界のダイナミクスや、ポリマーの自己組織
化プロセスなど、広範なスケールにわたる現象を、従来よりもはるかに効率的にシミュ
レートできるようになります。このデータ駆動型アプローチは、実験データが少ない場
合でも、堅牢な予測を生成できる柔軟性を持っています。

背景・業界文脈：マルチスケール材料モデリングの課題とAIの役割

材料の挙動は、原子レベルの相互作用から巨視的なスケールまで、様々な階層で複雑に
絡み合っています。このマルチスケールな挙動を正確にモデリングすることは、材料科
学における長年の課題でした。特に、原子レベルのシミュレーションは計算コストが高
く、長時間のダイナミクスや大規模なシステムを扱うことが困難でした。NUSの研究者
らが開発したこのAI手法は、このギャップを埋めるものであり、微視的な情報から巨視
的な予測を効率的に行うことで、材料開発のボトルネックを解消します。これは、エネ
ルギー効率の高い材料、次世代のエレクトロニクス部品、先進製造プロセスにおける材
料最適化など、多岐にわたる産業分野に大きな影響を与える可能性があります。



今後の展望：AIによる材料発見のパラダイムシフトと産業応用

このAI手法の成功は、材料科学におけるAIの役割が、単純なデータ解析を超えて、材料
挙動の深い理解と予測へと進化していることを示しています。将来的には、この技術
が、特定の機能要件を満たす新材料を自律的に設計し、その挙動を予測するAI駆動型材
料発見プラットフォームの中核となることが期待されます。これにより、エネルギー貯
蔵、量子コンピューティング、航空宇宙、生体材料など、様々な分野での研究開発サイ
クルが劇的に短縮され、より迅速な技術革新と製品化が可能になるでしょう。シンガポ
ール国立大学のこの成果は、AIが材料科学のフロンティアを拡大し、社会に新たな価値
をもたらす可能性を明確に示しています。

元記事: https://www.science.nus.edu.sg/blog/2026/07/ai-methods-to-discover-hidden-rules-governing-

material-behaviour/

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.science.nus.edu.sg/blog/2026/07/ai-methods-to-discover-hidden-rules-governing-material-behaviour/
https://www.science.nus.edu.sg/blog/2026/07/ai-methods-to-discover-hidden-rules-governing-material-behaviour/


#28 電解質/電極界面のイオン輸送メカニズム解明に機械
学習原子間ポテンシャル（MLIPs）がDFTと古典MDの課
題を克服

概要

このレビュー論文は、機械学習原子間ポテンシャル（MLIPs）が、密度汎関数理論

（DFT）の高い計算コストと古典分子動力学（MD）の低い精度という課題を克服し、
電解質/電極界面でのイオン輸送シミュレーションを効率化・高精度化する役割を強調
しています。論文は、データ生成、記述子、アルゴリズム、ソフトウェアを含むMLIP

の主要段階について議論し、バッテリー材料のより効率的かつ精密なシミュレーショ
ンを促進することを目指しています。この技術は、次世代バッテリー開発において不
可欠なツールとなります。

公開日 2026年07月24日  ResearchGate (学術論文/レビュー記事)



詳細

主要成果：MLIPsが電解質/電極界面のイオン輸送シミュレーションにおいてDFTの
高コストと古典MDの低精度を克服

最新のレビュー記事は、機械学習原子間ポテンシャル（MLIPs）が、バッテリーの電解
質/電極界面におけるイオン輸送メカニズムの解明において、計算科学における長年の
課題を効果的に解決することを強調しています。具体的には、MLIPsは、極めて高い計
算コストを伴う密度汎関数理論（DFT）計算と、精度が限定される古典分子動力学
（MD）シミュレーションの間のギャップを埋めることで、イオン輸送のシミュレーシ
ョンをより効率的かつ高精度で実現します。これは、次世代バッテリーの設計と最適化
にとって画期的な進歩です。

技術・臨床詳細：MLIPsのデータ生成からアルゴリズム、ソフトウェアまでの包括
的解説

本レビューでは、MLIPsを用いたイオン輸送シミュレーションの全プロセスを詳細に解
説しています。これには、MLIPsの訓練データセットを生成するための第一原理計算の
実施、原子環境を効率的に表現するための適切な記述子（例：SOAP, SNAP）の選択、
様々な機械学習アルゴリズム（例：ニューラルネットワーク、ガウス過程）の適用、そ
して関連するオープンソースソフトウェアパッケージ（例：LAMMPS, DeePMD-kit）の
活用が含まれます。MLIPsは、DFTの計算から得られた高精度なエネルギーと力のデー
タから学習し、大規模な原子システムや長時間のダイナミクスを、DFTの数千倍から数
百万倍も高速にシミュレートできます。特に、バッテリーの充電・放電中に形成される
固体電解質界面（SEI）層のような、不均一で動的な界面構造におけるイオン輸送挙動
の予測において、MLIPsは unparalleled な精度と効率を提供します。



背景・業界文脈：バッテリーの高性能化における界面現象の理解の重要性

リチウムイオン電池や次世代バッテリーの性能（エネルギー密度、急速充電、サイクル
寿命、安全性）は、電極と電解質の界面で起こる複雑な現象によって大きく左右されま
す。特に、界面におけるイオンの移動メカニズムや、固体電解質界面（SEI）層の形成
と安定性は、バッテリーの全体的な効率と耐久性を決定づける要素です。従来の実験手
法だけでは、これらの微視的な界面現象をリアルタイムで詳細に観察することは極めて
困難でした。DFTのような第一原理計算は理論的に正確ですが、その計算負荷から大規
模なシステムや長時間のシミュレーションには適用できませんでした。MLIPsの登場
は、この課題を克服し、界面現象のより深い理解と、それに基づくバッテリー材料の合
理的な設計を可能にするものです。

今後の展望：AI駆動型バッテリー材料設計とエネルギー貯蔵の未来

MLIPsの継続的な進歩は、バッテリー材料の研究開発プロセスを根本的に変革し、AI駆
動型の材料設計を加速するでしょう。これにより、研究者は、試行錯誤に費やす時間を
大幅に削減し、より高性能で安全、かつ長寿命なバッテリー材料を迅速に発見・最適化
できるようになります。レビューが示すように、MLIPs技術の発展は、ナトリウムイオ
ン電池、全固体電池、マルチイオン電池など、次世代の様々なエネルギー貯蔵システム
の商用化を推進する上で不可欠な要素となります。将来的には、MLIPsが、バッテリー
だけでなく、燃料電池や電気触媒などの他のエネルギー変換デバイスの材料設計にも広
く応用され、持続可能なエネルギー社会の実現に大きく貢献することが期待されます。

元記事: https://www.researchgate.net/publication/410775744_Machine-Learning-

Assisted_Elucidation_of_Ion_Transport_Mechanism_in_Heterogeneous_Interphases_Formed_at_the_Electrolyte-

Electrode_Interfaces

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.researchgate.net/publication/410775744_Machine-Learning-Assisted_Elucidation_of_Ion_Transport_Mechanism_in_Heterogeneous_Interphases_Formed_at_the_Electrolyte-Electrode_Interfaces
https://www.researchgate.net/publication/410775744_Machine-Learning-Assisted_Elucidation_of_Ion_Transport_Mechanism_in_Heterogeneous_Interphases_Formed_at_the_Electrolyte-Electrode_Interfaces
https://www.researchgate.net/publication/410775744_Machine-Learning-Assisted_Elucidation_of_Ion_Transport_Mechanism_in_Heterogeneous_Interphases_Formed_at_the_Electrolyte-Electrode_Interfaces


#29 Forbesが指摘：LAM ResearchとApplied Materialsが
AI統合で半導体製造生産性を最大35倍向上、Synopsys、
Siemens、NVIDIAも連携強化

概要

Forbesの記事は、LAM ResearchやApplied Materialsなどの主要半導体企業が、設計・

製造の生産性向上にAIを統合している現状を指摘しています。LAMの「Semiverse」と
Applied Materialsの「Ai^x」は、それぞれAIによるプロセス改善やデジタルツインを活
用し、チャンバーシミュレーション時間を最大35倍高速化する成果を上げています。

さらに、Synopsys、SiemensはNVIDIAと提携し、EDA向け自律型エンジニアリングワ
ークフローや自己検証型AIエージェントを開発し、チップ検証を加速し、数千のプロ
セス変数を最適化することで、半導体業界全体の効率を劇的に向上させています。

公開日 2026年07月30日  Forbes  アメリカ



詳細

主要成果：LAM Research、Applied Materials、Synopsys、Siemens、NVIDIAが
AI統合で半導体製造生産性を大幅向上

Forbesの記事によると、半導体業界の主要プレーヤーであるLAM ResearchとApplied

Materialsは、設計・製造の生産性向上に人工知能（AI）を深く統合することで、目覚ま
しい成果を上げています。特にApplied Materialsの「Ai^x」プラットフォームは、AIと
GPU加速シミュレーションの活用により、製造チャンバーシミュレーション時間を最大
35倍高速化するなど、劇的な効率改善を報告しています。さらに、電子設計自動化
（EDA）ソフトウェア大手のSynopsysとSiemensはNVIDIAと戦略的に提携し、EDA向け
自律型エンジニアリングワークフローや自己検証型AIエージェントを開発することで、
チップ検証の加速と数千に及ぶプロセス変数の最適化を実現しており、半導体産業全体
のイノベーションサイクルを飛躍的に加速させています。

技術・臨床詳細：デジタルツイン、自律型AIエージェント、GPU加速シミュレーシ

ョンの統合

LAM Researchの「Semiverse」構想とApplied Materialsの「Ai^x」プラットフォーム
は、半導体製造プロセスのデジタルツインを作成し、AIが仮想環境でプロセスを最適化
することを可能にします。これにより、物理的な試作回数や実験コストを大幅に削減で
きます。例えば、エッチングや堆積といった複雑な製造工程において、AIは膨大なシミ
ュレーションデータから最適なプロセスパラメータを学習し、その結果を実際の製造ラ
インにフィードバックします。NVIDIAとの提携では、SynopsysとSiemensが、GPU加速
されたコンピューティングリソースを活用して、EDAワークフローにおけるAIエージェ
ントの能力を最大限に引き出しています。これらの自律型AIエージェントは、チップ設
計の初期段階から検証、そして最終的な製造までの全プロセスにおいて、ボトルネック
を特定し、解決策を提案します。特にチップ検証においては、従来の人間主導の数週間
かかるプロセスを、AIが数時間で完了できるレベルにまで高速化し、数千に及ぶプロセ
ス変数を同時に最適化することで、歩留まり向上と性能最大化に貢献しています。



背景・業界文脈：ムーアの法則の減速と半導体産業の新たな成長ドライバーとして
のAI

半導体業界は、微細化の物理的限界に直面し、ムーアの法則の減速という大きな課題に
直面しています。これまでの性能向上のペースを維持するためには、材料科学、プロセ
ス技術、設計自動化の各分野で根本的なイノベーションが不可欠です。AIは、この課題
を解決するための強力なドライバーとして浮上しており、データの解析、パターンの認
識、最適化、そして自律的な意思決定を通じて、半導体産業の生産性と効率を劇的に向
上させる可能性を秘めています。主要企業のAIへの大規模な投資と協業は、AIが半導体
産業の未来を形作る中心的な技術であるという共通認識を示しています。

今後の展望：AIによる半導体エコシステム全体の変革と競争力強化

AIの半導体製造への統合は、個々のチップ性能の向上だけでなく、半導体エコシステム
全体の変革を加速させるでしょう。設計サイクルから製造プロセス、品質管理、そして
サプライチェーン最適化に至るまで、AIはあらゆる段階で価値を創造します。この動き
は、次世代のAIアクセラレータ、量子コンピューティングチップ、そしてエッジAIデバ
イスの迅速な開発を可能にし、各企業および国の競争力を強化します。NVIDIA、
Applied Materials、LAM Research、Synopsys、Siemensといった業界リーダーたちの協
調的な取り組みは、AIが半導体産業のイノベーションの新たな時代を切り開き、デジタ
ル社会の基盤をより強固なものにしていく未来を示唆しています。

元記事: https://www.forbes.com/sites/tomcoughlin/2026/07/30/ai-is-needed-to-make-semiconductor-

engineering-work-more-productive/

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.forbes.com/sites/tomcoughlin/2026/07/30/ai-is-needed-to-make-semiconductor-engineering-work-more-productive/
https://www.forbes.com/sites/tomcoughlin/2026/07/30/ai-is-needed-to-make-semiconductor-engineering-work-more-productive/


#30 液体電解質設計に統合モデリングフレームワークが有
効、Bioengineer.orgが再利用可能性レポートを公開

概要

Bioengineer.orgが公開した再利用可能性レポートによると、液体電解質処方設計のた
めの統一された機械学習フレームワークが評価されました。このフレームワークは、
分子構造表現と組成レベルの情報を物理学に基づいたアーキテクチャで統合してお

り、堅牢性、多様な動作レジーム間の転移性、およびさまざまな特性予測におけるベ
ースラインに対する優れた性能を示しています。これにより、AI駆動型電解質設計の
新たな基準が確立され、次世代バッテリーや電気化学デバイスの開発を加速すること

が期待されます。

公開日 2026年07月30日  Bioengineer.org



詳細

主要成果：統合モデリングフレームワークが液体電解質設計のAI駆動化基準を確立

Bioengineer.orgが発表した再利用可能性レポートは、液体電解質処方設計のための統一
された機械学習フレームワークが極めて有効であることを明らかにしました。この革新
的なフレームワークは、分子構造表現と組成レベルの情報を物理学に基づいたアーキテ
クチャ内でシームレスに統合し、その堅牢性、多様な動作レジーム間での高い転移性、
および様々な特性予測における既存ベースラインモデルに対する優れた性能を実証しま
した。この成果は、AI駆動型電解質設計の新たな基準を確立し、エネルギー貯蔵技術の
発展に大きく貢献するものです。

技術・臨床詳細：分子記述子と物理学ベースAIの融合

この統合モデリングフレームワークは、電解質の分子レベルの構造情報（例：溶媒分子
の結合特性、イオンの電荷分布）を、電解液全体の組成情報（例：塩濃度、添加剤の割
合）と組み合わせることで、電解液の巨視的な特性（例：イオン伝導度、粘度、安定
性）を予測します。重要なのは、このフレームワークが単なるデータフィットではな
く、物理学の基本的な法則（例：分子間力、熱力学）をモデルのアーキテクチャに組み
込んでいる点です。これにより、限られたデータセットからでも信頼性の高い予測が可
能となり、また、訓練データに含まれない新しい電解質組成に対しても高い転移性を発
揮します。レポートでは、特に電気化学デバイスの広い動作範囲（例：異なる温度、電
圧）にわたる性能予測において、従来のモデルを上回る精度が報告されており、電解液
の安定性、イオン移動度、電極適合性といった重要なパラメータの最適化に大きく寄与
します。

背景・業界文脈：次世代エネルギー貯蔵における電解質の重要性

バッテリーや燃料電池などの電気化学エネルギー貯蔵デバイスにおいて、電解質はイオ
ン輸送の媒体としてその性能と安全性を決定づける最も重要なコンポーネントの一つで
す。しかし、高性能で安全、かつコスト効率の高い電解質を設計することは、その複雑
な化学組成と物理特性の相互作用から、極めて困難な課題でした。従来の電解質開発
は、時間とコストがかかる実験的な試行錯誤に大きく依存しており、新材料の発見速度
が制約されていました。AIと計算科学を統合したデータ駆動型のアプローチは、このボ
トルネックを解消し、電解質設計の効率を劇的に向上させるための鍵として期待されて
います。



今後の展望：AIによる電解質設計の加速と広範な応用

この統合モデリングフレームワークは、液体電解質設計におけるAIの応用を加速し、次
世代バッテリー（例：リチウムイオン電池、ナトリウムイオン電池）や電気分解セル、
燃料電池などの開発に直接貢献するでしょう。将来的には、このフレームワークがさら
に洗練され、異なる材料タイプ（例：固体電解質）にも適用可能になることで、より広
範なエネルギー貯蔵および変換技術における材料設計の標準ツールとなることが期待さ
れます。AI駆動型電解質設計の進展は、より持続可能でエネルギー効率の高い社会の実
現に向けた重要なステップとなるでしょう。

元記事: https://bioengineer.org/reusability-report-exploring-the-utility-and-extensibility-of-an-

integrated-modelling-framework-for-liquid-electrolyte-design/

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://bioengineer.org/reusability-report-exploring-the-utility-and-extensibility-of-an-integrated-modelling-framework-for-liquid-electrolyte-design/
https://bioengineer.org/reusability-report-exploring-the-utility-and-extensibility-of-an-integrated-modelling-framework-for-liquid-electrolyte-design/


#31 バッファロー大学、DOE Genesis助成金でAI・量子技
術の炭素燃料触媒・量子材料研究を加速

概要

バッファロー大学（UB）の研究者らが、AIと量子技術に焦点を当てた3つの米国エネ

ルギー省（DOE）Genesisミッション助成金を獲得しました。その一つ「CLEAR-AI」
は、炭素ベース燃料・化学物質の電解合成における触媒・プロセス開発を加速するた

めのクローズドループ型AIプラットフォームです。もう一つの「ATOMIQ」は、AIと基
礎物理学を組み合わせて量子材料における導電率低下を理解し軽減することを目指し
ます。これらのプロジェクトは、エネルギー科学における重要な課題を解決し、イノ

ベーションを推進するものです。

公開日 2026年07月24日  University at Buffalo (UB) RENEW (Department of Energy Genesis

Mission grants)  アメリカ



詳細

主要成果：バッファロー大学、DOE Genesis助成金でAIと量子技術を統合し、炭素
燃料触媒と量子材料研究を加速

バッファロー大学（UB）の研究者チームは、米国エネルギー省（DOE）のGenesisミッ
ションから、AIと量子技術に焦点を当てた合計3つの主要助成金を獲得しました。これ
らの大規模な資金提供は、クリーンエネルギーと先進材料科学の分野における重要な課
題を解決することを目的としています。特に、「CLEAR-AI」プロジェクトは炭素ベース
燃料および化学物質の電解合成における触媒・プロセス開発を加速するクローズドルー
プ型エージェントAIプラットフォームであり、「ATOMIQ」プロジェクトは、AIと基礎
物理学を組み合わせて量子材料における導電率低下のメカニズムを解明し、それを軽減
することを目指しています。

技術・臨床詳細：クローズドループ型AIによる触媒最適化と量子材料の物理学的理
解

「CLEAR-AI」（Closed-Loop Experimentation with Reinforcement Learning for Artificial

Intelligence）プラットフォームは、強化学習（Reinforcement Learning）アルゴリズム
を活用し、実験結果から継続的に学習して次の最適な実験条件を提案するクローズドル
ープ型の研究サイクルを構築します。これにより、炭素ベース燃料（例：メタノール、
エタノール）や高価値化学物質の電解合成において、高効率・高選択性の触媒を、従来
よりもはるかに短期間で発見・最適化することが可能になります。一方、「ATOMIQ」
（AI-driven TOpological Materials for Quantum Information）プロジェクトでは、AIと量
子物理学の深い知識を融合させ、超伝導体やトポロジカル材料などの量子材料において
観測される導電率低下（デコヒーレンス）の根本原因を特定し、その軽減策を開発しま
す。AIは、複雑な量子シミュレーションデータからパターンを抽出し、材料の微細構造
と電子特性の間の隠れた関係性を明らかにすることで、量子コンピューティングや量子
通信技術の信頼性向上に貢献します。



背景・業界文脈：クリーンエネルギーと量子技術の課題とAIの役割

化石燃料からの脱却と持続可能な社会の実現には、炭素ベースの化学物質を再生可能エ
ネルギーから効率的に生産する技術が不可欠です。電解合成は有望な方法ですが、効率
的な触媒開発がボトルネックとなっています。また、量子コンピューティングや量子通
信などの量子技術は、未来の技術を牽引する可能性を秘めていますが、量子材料におけ
るノイズやデコヒーレンスは、その実用化を阻む大きな障壁です。UBが獲得したDOE

Genesis助成金は、これらの喫緊の課題に対し、AIと量子技術の最先端を組み合わせた
学際的アプローチで挑むことを可能にし、米国の科学技術のリーダーシップを強化する
ものです。

今後の展望：エネルギー転換と量子革命への貢献

「CLEAR-AI」と「ATOMIQ」のプロジェクトは、それぞれクリーンエネルギー生産と量
子技術の発展に直接貢献するでしょう。「CLEAR-AI」は、持続可能な化学産業への移行
を加速し、二酸化炭素排出量の削減に寄与します。「ATOMIQ」は、量子コンピューテ
ィングのハードウェア基盤を強化し、そのスケーラビリティと堅牢性を向上させること
で、量子革命の実現を早めることが期待されます。これらの成果は、AIが科学発見のあ
らゆる側面に浸透し、人類が直面する最も複雑な課題を解決するための強力なツールと
なる未来を明確に示しています。UBの研究は、国家レベルの戦略的目標達成に向けた
重要な一歩となるでしょう。

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

releases/2026/07/genesis-mission-grants-buffalo-AI-research.detail.html

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.buffalo.edu/renew/news.host.html/content/shared/university/news/news-center-releases/2026/07/genesis-mission-grants-buffalo-AI-research.detail.html
https://www.buffalo.edu/renew/news.host.html/content/shared/university/news/news-center-releases/2026/07/genesis-mission-grants-buffalo-AI-research.detail.html


#32 華南理工大学・西安交通大学、新「HULU」フレーム
ワークでクリーンエネルギー材料発見を加速

概要

華南理工大学と西安交通大学の研究者らは、先進的な機械学習ポテンシャル（MLPs）
をモンテカルロ吸着シミュレーションと統合する柔軟なPythonフレームワーク
「HULU」を開発しました。HULUは、高精度AIモデルを吸着シミュレーションソフト

ウェアとネイティブに互換させることで、クリーンエネルギー材料の発見を加速しま
す。特に、大気水収穫や水素貯蔵などの材料で、より正確な予測を可能にし、開発効
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29日  EurekAlert! (華南理工大学・西安交通大学, Nano Research)  中国



詳細

主要成果：華南理工大学・西安交通大学、新フレームワーク「HULU」でクリーン
エネルギー材料発見を加速

華南理工大学と西安交通大学の研究チームは、先進的な機械学習ポテンシャル
（MLPs）をモンテカルロ吸着シミュレーションとシームレスに統合するための、柔軟
なPythonフレームワーク「HULU」を開発しました。この画期的なフレームワークは、
高精度なAIモデルを既存の吸着シミュレーションソフトウェアとネイティブに互換させ
ることで、クリーンエネルギー材料の発見プロセスを劇的に加速します。特に、大気か
らの水収穫や高効率な水素貯蔵といった重要な応用分野における材料設計において、こ
れまでよりもはるかに正確な予測を可能にし、開発効率を大幅に向上させることが期待
されます。

技術・臨床詳細：MLPsとモンテカルロシミュレーションの高性能統合

HULUフレームワークの核心は、第一原理計算（DFT）に匹敵する精度を持ちながら、古
典分子動力学（MD）シミュレーションのような高速性を実現するMLPsの能力を最大限
に引き出す点にあります。従来の吸着シミュレーションは、精度と計算コストの間でト
レードオフを抱えていましたが、HULUはMLPsの高い精度をモンテカルロ法による吸着
シミュレーションに直接組み込むことで、この課題を克服します。具体的には、HULU

は、MLPsによって計算された原子間相互作用エネルギーを利用して、様々な温度や圧
力下での吸着分子の配置、吸着量、吸着等温線を高精度で予測します。Pythonベースで
あるため、研究者はHULUを既存のワークフローに容易に組み込み、カスタマイズする
ことができます。この統合により、材料探索における試行錯誤の回数を劇的に減らし、
特に多孔質材料や複合材料における吸着特性の最適化を効率化します。

背景・業界文脈：クリーンエネルギー材料開発のボトルネック解消

大気水収穫、水素貯蔵、CO2回収などのクリーンエネルギー技術は、持続可能な社会の
実現に不可欠ですが、これらの技術の性能は、その基盤となる材料の吸着特性に大きく
依存します。しかし、理想的な吸着材料を発見し、その性能を正確に予測することは、
広大な材料探索空間と複雑な物理化学的相互作用のため、非常に困難でした。従来のシ
ミュレーション手法では、精度が不足するか、計算コストが高すぎて実用的ではないと
いう問題がありました。HULUフレームワークは、AIと高性能計算を融合することで、
この材料開発のボトルネックを解消し、クリーンエネルギー分野におけるイノベーショ
ンを加速するための強力なツールを提供します。



今後の展望：AI駆動型材料発見の汎用ツールとしてのHULU

HULUフレームワークは、クリーンエネルギー材料の発見を加速するだけでなく、化学
工業、環境科学、医薬品開発など、吸着現象が重要な役割を果たす他の多くの分野にも
応用できる汎用的なツールとなる可能性を秘めています。研究チームは今後、HULUの
機能をさらに拡張し、異なる種類のMLPsやシミュレーション手法との連携を強化する
計画です。これにより、AIが自律的に吸着材料を設計し、その性能を予測する「AI駆動
型材料発見」のビジョンがさらに現実味を帯び、持続可能な社会の実現に不可欠な基盤
技術となることが期待されます。

元記事: https://www.eurekalert.org/news-releases/1137983

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.eurekalert.org/news-releases/1137983


#33 機械学習原子間ポテンシャル（MLIPs）のためのオン
トロジーが研究の比較・再現性を向上、arXiv論文で提案

概要

このプレプリントは、機械学習原子間ポテンシャル（MLIPs）、そのハイパーパラメー
ター、訓練データセット、およびベンチマークを体系的に記述するためのOWL 2 DLオ
ントロジー「MLIPs ontology」を紹介しています。このオントロジーは、散在するメ

タデータの課題に対処し、材料科学と機械学習の既存のオントロジーを結びつけるこ
とで、MLIP研究の比較、再現性、および開発の向上を目指しています。計算材料科学
のコミュニティにとって、より効率的な知識共有と協力を促進する重要なツールとな

ります。

公開日 2026年07月25日  arXiv (プレプリント)



詳細

主要成果：MLIPs研究の比較・再現性を向上させる新オントロジー「MLIPs

ontology」がarXivで提案

最新のarXivプレプリントは、機械学習原子間ポテンシャル（MLIPs）の分野における重
要な課題、すなわち研究の比較可能性と再現性の欠如に対処するための画期的な解決策
を提案しています。これは、「MLIPs ontology」と呼ばれるOWL 2 DLオントロジーで
あり、MLIPs、そのハイパーパラメーター、訓練データセット、およびベンチマークの
結果を体系的かつ標準化された方法で記述することを目的としています。このオントロ
ジーは、材料科学と機械学習の既存のオントロジーを結びつけることで、研究者間の知
識共有と協力を促進し、MLIPsの研究開発を加速させることが期待されます。

技術・臨床詳細：メタデータの標準化とセマンティックウェブ技術の活用

「MLIPs ontology」は、セマンティックウェブ技術（特にOWL 2 DL言語）を活用し
て、MLIPsの様々な側面を形式的に定義します。これには、使用される機械学習モデル
のタイプ（例：ニューラルネットワーク、ガウス過程）、入力特徴量（記述子）、ハイ
パーパラメーターの設定、訓練に使用されたデータセットの構成（例：材料の種類、デ
ータ点数、第一原理計算の種類）、そしてベンチマークテストの条件と結果（例：予測
精度、計算効率）などが含まれます。現在、MLIPs研究に関するメタデータは様々な形
式で散在しており、異なる研究結果を比較したり、他者のモデルを再現したりすること
が困難でした。このオントロジーは、これらの情報を構造化されたデータとして表現す
ることで、検索可能性と相互運用性を大幅に向上させます。例えば、特定の材料系に最
適化されたMLIPsを探したり、特定の性能基準を満たすモデルを特定したりすること
が、はるかに容易になります。

背景・業界文脈：計算材料科学におけるデータ管理と再現性の課題

計算材料科学は、新材料の発見と設計においてますます重要になっていますが、その進
歩は、生成される膨大な量の計算データの効果的な管理と共有、そして研究の再現性の
確保に依存しています。特にMLIPsのようなデータ駆動型のアプローチでは、訓練デー
タ、モデルアーキテクチャ、ハイパーパラメーターの選択が結果に大きく影響するた
め、これらの情報を透明かつ標準的に記述することが不可欠です。しかし、この分野の
急速な発展に伴い、標準化されたメタデータ記述のための共通の枠組みが不足していま
した。MLIPs ontologyは、このギャップを埋め、より堅牢で信頼性の高い研究エコシス
テムを構築するための基盤を提供します。



今後の展望：MLIPs研究コミュニティの活性化とAI材料科学の発展

「MLIPs ontology」の導入は、MLIPs研究コミュニティ内での知識交換とコラボレーシ
ョンを活性化し、新しいモデルやアルゴリズムの開発を加速するでしょう。これによ
り、研究者は既存の成果をより容易に構築し、異なる手法間の比較を客観的に行うこと
ができます。長期的には、このオントロジーが、AI駆動型材料発見プラットフォームに
おける知識表現の標準となり、材料設計の自動化と効率化をさらに推進することが期待
されます。これは、エネルギー、エレクトロニクス、医療など、多岐にわたる分野での
材料イノベーションを加速させ、持続可能な社会の実現に貢献するものです。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.23219

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.23219


#34 熱力学に基づく機械学習、エネルギー材料発見におけ
るエントロピーと非調和性の課題を克服へ（arXivプレプ
リント）

概要

この展望記事は、現在の機械学習（ML）モデルが主にゼロ温度記述に限定されている

という限界に対処するため、エネルギー材料発見のための「熱力学に基づく機械学
習」の開発を提唱しています。エントロピーと非調和性の重要性を強調し、MLIPsやハ
イブリッドML-統計力学フレームワークなどの新たな戦略をレビューし、直接的な自

由エネルギー学習とエントロピー認識表現のためのロードマップを概説しています。
これにより、より現実的な条件下での材料挙動予測の精度が向上し、エネルギー材料
開発を加速します。

公開日 2026年07月28日  arXiv (プレプリント)



詳細

主要成果：熱力学に基づく機械学習がエネルギー材料発見のエントロピー・非調和
性課題を克服

最新のarXivプレプリントで発表された展望記事は、現在の機械学習（ML）モデルが主
にゼロ温度条件下での材料記述に限定されているという重大な限界を克服するため、エ
ネルギー材料発見のための「熱力学に基づく機械学習」という新しいパラダイムの開発
を提唱しています。このアプローチは、材料の安定性や機能に不可欠なエントロピーと
非調和性の重要性を強調し、既存の機械学習原子間ポテンシャル（MLIPs）や、ハイブ
リッドML-統計力学フレームワークなどの新たな戦略をレビューしています。これによ
り、より現実的な動作条件下での材料挙動予測の精度を大幅に向上させることが期待さ
れます。

技術・臨床詳細：自由エネルギー学習とエントロピー認識表現のロードマップ

現在主流のMLIPsは、主に原子の配置からエネルギーと力を予測することに特化してお
り、温度や圧力といった有限温度効果から生じるエントロピー寄与を直接考慮すること
は困難です。本展望記事では、この課題に対処するための具体的なロードマップを概説
しています。その一つは、直接的に自由エネルギーを学習するMLモデルの開発です。
自由エネルギーは、エントロピーとエンタルピーの両方を含む熱力学的な量であり、材
料の安定性や相転移を有限温度下で正確に予測するために不可欠です。もう一つは、
MLモデルの入力表現（記述子）がエントロピーに関する情報を内包する「エントロピ
ー認識表現」を開発することです。例えば、原子の振動自由度や配置の無秩序さを捉え
るような記述子を組み込むことで、MLモデルが材料の動的挙動からエントロピーを効
果的に学習できるようになります。また、MLと統計力学の原理を組み合わせたハイブ
リッドフレームワークは、これらの複雑な熱力学量をより効率的に扱う可能性を秘めて
います。



背景・業界文脈：現実世界での材料設計における熱力学的精度の必要性

エネルギー材料（例：バッテリー、熱電材料、触媒）は、多くの場合、広範な温度や圧
力範囲で機能することが求められます。しかし、従来の計算材料科学の手法や、現在の
MLモデルの多くは、絶対零度に近い条件下での特性予測に特化しており、現実の動作
環境で材料がどのように振る舞うかを正確に予測することが困難でした。材料の熱的安
定性、相転移、拡散、反応速度など、多くの重要な特性は、エントロピーや非調和性と
いった熱力学的な要因に強く影響されます。したがって、熱力学を考慮したMLアプロ
ーチの開発は、計算材料科学の予測能力を現実の産業応用へと橋渡しするために不可欠
です。

今後の展望：エネルギー材料のAI駆動型開発の高度化と産業への影響

「熱力学に基づく機械学習」の進展は、エネルギー材料のAI駆動型開発を新たなレベル
へと引き上げます。これにより、研究者は、より現実的な条件下で材料の性能を正確に
予測できるようになり、より安定で効率的なバッテリー、耐久性のある触媒、高性能な
熱電材料の設計を加速できます。このアプローチが広く採用されれば、新材料の発見か
ら実用化までの期間が大幅に短縮され、エネルギー分野におけるイノベーションが加速
するでしょう。将来的には、この技術が、材料の寿命予測や劣化メカニズムの理解にも
応用され、製品の信頼性と安全性の向上にも貢献することが期待されます。これは、持
続可能なエネルギー社会の実現に向けた重要な基盤技術となるでしょう。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.26296

収集日: 2026年07月31日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.26296


#35 テネシー大学、AI駆動型材料ラボ「ATHENA」に
2000万ドルのNSF助成金獲得、材料特性評価を30倍加速

概要

テネシー大学は、ナノスケールおよび原子スケール材料に焦点を当てたAI駆動型材料
ラボ「ATHENA」を設立するため、国立科学財団（NSF）から2000万ドルの助成金を受
けました。ATHENAはAI駆動型研究所の全国ネットワークの一部となり、自動実験、

AI、高度な顕微鏡をクローズドループ発見システムに統合します。これにより、エネ
ルギー貯蔵、量子コンピューティング、先進製造の応用における材料特性評価実験を
10〜30倍高速化することを目指しており、材料科学の発見プロセスを劇的に加速させ

ます。

公開日 2026年07月28日  AI Loop (テネシー大学に関する報道)  アメリカ



詳細

主要成果：テネシー大学、AI駆動型材料ラボ「ATHENA」に2000万ドルのNSF助成
金、材料特性評価を最大30倍高速化

テネシー大学は、国立科学財団（NSF）から2000万ドルの大型助成金を獲得し、ナノス
ケールおよび原子スケール材料に特化したAI駆動型材料ラボ「ATHENA」を設立するこ
とを発表しました。この「ATHENA」（AI-driven THroughput Exascale NAnoscience）
ラボは、AI駆動型研究所の全国ネットワークの重要なハブとなり、自動実験、人工知能
（AI）、そして最先端の顕微鏡技術を統合したクローズドループ発見システムを構築し
ます。この革新的なアプローチにより、エネルギー貯蔵、量子コンピューティング、先
進製造などの分野における材料特性評価実験を10〜30倍高速化することを目指してお
り、材料科学の発見プロセスに革命をもたらすことが期待されます。

技術・臨床詳細：自動実験とAIによるデータ駆動型材料発見

ATHENAラボの中心にあるのは、AIアルゴリズムが実験を設計し、ロボットがそれを実
行し、高度な顕微鏡（例：走査型トンネル顕微鏡、透過型電子顕微鏡）がナノスケール
での材料特性を自動的に測定する、完全自動化されたワークフローです。得られた膨大
な量のデータは、AIモデルにリアルタイムでフィードバックされ、AIは学習を継続し、
次の実験ステップを最適化します。このクローズドループシステムにより、人間が手動
で行う実験設計と解析のボトルネックが解消され、材料探索の試行錯誤が劇的に削減さ
れます。特に、極めて微細な構造や複雑な組成を持つナノスケール材料の特性評価にお
いて、AIは人間には見落としがちなパターンや相関関係を特定し、最適な材料組成やプ
ロセス条件を迅速に導き出すことが可能です。これにより、実験の実行からデータ解
析、新たな仮説の生成までの一連のサイクルが飛躍的に加速されます。



背景・業界文脈：次世代技術を支えるナノスケール材料の重要性と開発課題

ナノスケールおよび原子スケール材料は、次世代のエネルギー貯蔵デバイス（例：高効
率バッテリー）、量子コンピューティング（例：超伝導材料、トポロジカル材料）、そ
して先進製造業（例：高性能複合材料）といった革新的な技術の基盤を形成します。し
かし、これらの材料は、その微細な構造が巨視的な特性に複雑に影響するため、開発に
は膨大な時間と精密な特性評価、そして深い物理学的理解が求められます。従来の実験
手法や手動によるデータ解析では、開発速度に限界があり、イノベーションのボトルネ
ックとなっていました。NSFのこのような大型助成金は、AIとロボティクスを統合する
ことで、この課題を根本的に解決し、米国がこれらの戦略的分野でリーダーシップを維
持・強化するための重要な投資です。

今後の展望：AI駆動型材料発見の標準化と広範な産業応用

ATHENAラボの設立は、AI駆動型材料発見の手法を確立し、ナノスケール材料研究の標
準を再定義するでしょう。このラボで開発される技術と知見は、エネルギー貯蔵効率の
劇的な向上、量子コンピューティングのスケーラビリティと堅牢性の向上、そして先進
製造プロセスにおける材料の最適化に直接貢献します。将来的には、このクローズドル
ープシステムが、医薬品開発、触媒科学、環境科学など、他の科学分野にも応用され、
幅広い産業でのイノベーションを加速させることが期待されます。テネシー大学のこの
成果は、AIが科学発見のフロンティアを拡大し、社会に新たな価値をもたらす可能性を
明確に示しています。

元記事: https://www.ailoop.tech/article/university-of-tennessee-lands-20m-nsf-grant-for-ai-materials-

lab
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#36 富士通、AIワークロードの爆発的増加で半導体産業が
再定義、シリコンインターポーザや次世代熱材料の重要性
増す

概要

富士通は、AIワークロードの爆発的な増加によって半導体産業が根本的に再定義され

ていると指摘しました。この記事では、AIインフラの性能を最大化するために、シリ
コンインターポーザや次世代熱材料などの先進的なパッケージング技術と材料の重要
性が高まっていることを強調しています。個々のチップ性能だけでなく、コンピュー

ティングエコシステム全体のAI駆動型最適化がますます重要になっており、材料科学
の革新が半導体の未来を左右すると提言しています。
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詳細

主要成果：富士通、AIワークロードの爆発的増加が半導体産業を再定義、先進材料
の重要性が高まる

富士通は、人工知能（AI）ワークロードの爆発的な増加が半導体産業を根本的に再定義
しているという見解を発表しました。この変化は、個々のチップの性能追求だけでな
く、コンピューティングエコシステム全体のAI駆動型最適化が不可欠であることを意味
しており、特にシリコンインターポーザや次世代熱材料といった先進的なパッケージン
グ技術と材料の重要性がかつてないほど高まっています。材料科学における革新が、半
導体技術の未来を左右する決定的な要因であると強調されています。

技術・臨床詳細：AI時代のパッケージング技術と熱管理材料の進化

AIワークロードは、大量のデータ処理と並列計算を要求するため、高性能チップはこれ
まで以上に高密度に集積され、大きな発熱を伴います。この課題に対処するため、富士
通は、複数のチップを統合するシリコンインターポーザのような先進的なパッケージン
グ技術が、データ転送速度を最大化し、信号遅延を最小化する上で極めて重要であると
指摘しています。また、高効率な熱管理は、チップの安定稼働と寿命延長に不可欠であ
り、ダイヤモンドやグラファイト複合材などの次世代熱材料の開発が喫緊の課題となっ
ています。これらの材料は、熱伝導率が高く、チップから発生する熱を効率的に放散す
ることで、AIプロセッサの性能を最大限に引き出すことを可能にします。AI自体も、こ
れらの材料の設計と最適化、および製造プロセスの改善に活用されており、材料発見か
ら実装までのサイクルを加速させています。

背景・業界文脈：ムーアの法則の物理的限界とAIによるイノベーション

半導体業界は、ムーアの法則の物理的限界に直面しており、トランジスタの微細化だけ
では性能向上のペースを維持することが難しくなっています。このため、パッケージン
グ技術と先進材料が、次世代半導体の性能向上とコスト削減の新たなフロンティアとし
て注目されています。AI技術の進化は、高性能なAIチップの需要を爆発的に高めていま
すが、同時にこれらのチップが抱える発熱や電力消費の問題も顕在化させています。富
士通のこの分析は、AIが単なる利用技術ではなく、半導体そのものの設計と製造プロセ
ス、そしてそれを支える材料科学を根本から変革する「イネーブラー」としての役割を
強調するものです。



今後の展望：材料とパッケージングがリードする半導体イノベーションの未来

富士通は、半導体産業がAI時代に適応するためには、材料科学とパッケージング技術へ
の戦略的な投資が不可欠であると結論付けています。シリコンインターポーザや次世代
熱材料などの革新は、AIプロセッサの性能と信頼性を飛躍的に向上させ、データセンタ
ー、エッジデバイス、自律走行車など、AIが活用されるあらゆる分野で技術革新を加速
するでしょう。今後、半導体メーカーは、個々のチップ性能だけでなく、システムの集
積度、熱管理、電力効率といった全体的な最適化に焦点を当てる必要があり、材料科学
者との連携がこれまで以上に重要になります。富士通の提言は、日本の技術がこのグロ
ーバルな競争において重要な役割を果たす可能性を示唆しています。

元記事: https://global.fujitsu/en-global/technology/key-technologies/news/ta-the-semiconductor-

industry-redefined-by-ai-20260729
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