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今週のキーワード

AI材料発見加速
量子優位性、自律型ラボが新時代を拓く

29
件

記事数

4
カ国

対象国

70
%

リチウム削減

60
%

熱伝導率向上

今週の全29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
AI材料発見加速レビュ
ー

学術論文
●●●●

●
●○○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
生成AIから自律型ラボまで、AIによる材料発見の最新
手法と将来展望を網羅したレビュー論文。

#02
AIでリチウム70%減電
解質

応用研究
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○

AIが従来の化学法則を超えるリチウム70%削減固体電
解質N2116を発見。バッテリー性能を劇的に向上させ
る可能性。

#03
物理情報型AIで多孔質
材料

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
物理学に基づいた7層逆設計フレームワークで、生成A
Iが多孔質酸化物エネルギー材料の自律的発見を牽引。

#04
量子MLIPで分子予測向
上

基礎研究
●●●●

○
●○○○

○
●●○○

○
●●●●

●
●●●○

○

量子回路学習をMLIPに適用し、分子エネルギー予測精
度を古典NNより向上。量子材料シミュレーションの
可能性。

#05
AIバッテリーシミュ堅
牢性

学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

AIバッテリーシミュレーターの敵対的堅牢性を評価。
物理的制約が重要だが、失敗時のエネルギー偏差が課
題。

#06
MLIP特徴量で生成AI
評価

学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

事前学習済みMLIPから抽出される原子特徴量が、材料
生成モデルの品質と新規性評価に有効であることを実
証。

#07
MLIP向け原子抽出「削
除法」

学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

分子動力学シミュレーション向けMLIPの訓練データ抽
出で「削除法」が生成AI含む手法を上回り、効率化に
貢献。

#08
電気触媒MLツールチュ
ートリアル

解説記事
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●●

○

電気触媒シミュレーション向けMLツール（MLIP等）
の包括的チュートリアル。DFTコスト削減と開発加速
。

#09
高分子MLIPで熱力学予
測

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○

小さなオリゴマーで学習したMLIPが巨大ポリエチレン
の熱力学・構造・動特性を正確に予測。高分子設計を
効率化。

#10
AI触媒開発、標準化が
課題

応用研究
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
AI活用燃料触媒開発で共同実証も、ラボ間の結果ばら
つきで標準化が課題。自律型ラボの重要性を示唆。

#11
AI-eChemist自律型ラ
ボ

企業発表
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○

OAE Publishingが電気触媒研究を加速する自律型ラボ
「AI-eChemist」を発表。インテリジェントな自動化
。

#12
AIエージェントで材料
発見加速

応用研究
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
アルゴンヌ研がAIエージェントで原子シミュレーショ
ンを自動化。新材料発見を数ヶ月から数日に短縮。

#13
UMLIPで低次元材料91
39種

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
UMLIPとFCベース分類でMaterials Projectから9139
種の低次元材料を発見。887種の剥離可能2D材料も。
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# 記事タイトル 種別 技術
新規性

実用化
距離

市場
インパクト

データ
信頼性

日本
関連度 一行サマリ

#14
DOEがAI基礎モデル推
進

企業戦略
●●●○

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○

米DOEがAIイノベーションエコシステムを推進。基礎
モデルで新バッテリー電解質を研究し、エネルギー貯
蔵を加速。

#15
AIで材料界面構造を解
明

応用研究
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
AIと量子力学計算を融合し、材料界面の複雑な原子構
造を解明する新手法。界面設計の可能性を拡大。

#16
KANsで熱電材料設計
革新

学術論文
●●●●

●
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
Kolmogorov–Arnold Networks（KANs）を熱電材料
設計に導入。高精度かつ解釈可能な特性予測を実現。

#17
AI熱力学で固相反応予
測

応用研究
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
AIと熱力学融合の新モデリングで固相反応の経路、生
成物、不純物を高精度予測。先端材料開発を加速。

#18
AI逆設計で熱伝導率向
上

応用研究
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
AI逆設計フレームワークで多機能材料発見を加速。熱
伝導率60%向上、コスト10%削減を実証。

#19
DOEがエクサスケール
支援

企業戦略
●●○○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○

米DOEが次世代エクサスケール計算向け材料・化学プ
ロセスソフトウェア開発を支援。大規模シミュレーシ
ョン強化。

#20
量子優位性材料シミュ
実証

企業発表
●●●●

●
●○○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

●

IBMとAlgorithmiqが74量子ビットで量子優位性を実
証。古典的検証を超える材料シミュレーションを実現
。

#21 AI材料営業Emanate 企業戦略
●●○○

○
●●●●

○
●●○○

○
●●○○

○
●●●○

○
AIスタートアップEmanateが複雑な産業材料販売に特
化。セクター固有AIで営業効率化と差別化。

#22
量子PCが航空機設計革
新

応用研究
●●●○

○
●●○○

○
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○

量子コンピューティングが航空機設計と材料科学を革
新。エアバスとロールス・ロイスが活用し、燃費・材
料を改善。

#23
15,000量子ビット「量
子ツイン」

基礎研究
●●●●

●
●○○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○

SQCが15,000量子ビット2Dアレイで「量子ツイン」
を実現。量子シミュレーションの精度と応用範囲を拡
大。

#24 IITKの計算材料科学 解説記事
●○○○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
IIT KANPURがDFT、MD/MC、PFMを駆使した計算材
料科学を紹介。材料構造と特性解明の基盤。

#25
GNNで触媒予測CataC
on

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
新フレームワークCataConがグラフ表現学習で最適触
媒を予測。触媒発見と化学合成を大幅に加速。

#26
AI固体電解質設計レビ
ュー

学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○

AIが固体電解質（SSE）の合理設計を推進するレビュ
ー論文。次世代バッテリー実現に向けたML/DLの役割
を詳述。

#27
AIが多孔質酸化物材料
発見

応用研究
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
AIが次世代エネルギー貯蔵向け多孔質酸化物材料を発
見。多価イオンバッテリーの電極化学課題を解決。

#28
MLでNa電池電解液設
計

応用研究
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
MITがMLでナトリウム金属電池向け電解液設計を加速
。溶媒のサイズと分子類似性が鍵となることを発見。

#29
IBM量子PCで材料シミ
ュ

企業発表
●●●●

●
●○○○

○
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
IBMとQedmaがIBM Quantum Heronで74量子ビッ
ト材料シミュレーションに成功。量子優位性を実証。

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

❶ 自社の材料開発はAIに「自律化」されているか？
アルゴンヌ国立研究所やOAE Publishingの発表(#11, #12)は、AIエージェントや自律型ラボが材料発見サイクルを数ヶ
月から数日に短縮する可能性を示唆しています。日本の材料メーカーは、この自律化の波に乗り遅れていないか、現状を
再評価すべきです。

❷ 量子コンピューティングの「量子優位性」は絵空事か？
IBMとAlgorithmiqは、74量子ビットで古典的検証を超える材料シミュレーションの量子優位性を実証しました(#20, #2
9)。日本のスーパーコンピューター「富岳」との比較も行われており、基礎研究段階とはいえ、将来の材料設計を根本か
ら変える可能性を秘めています。この技術動向をどう捉え、投資すべきか？

❸ AIが発見した「新材料」をどう評価・活用するか？
AIはリチウム70%削減の固体電解質(#02)や9000種以上の低次元材料(#13)を発見しています。これらのAIが提案する
「未知の」材料候補を、自社の評価基準や既存の知見だけで判断せず、いかに迅速かつ客観的に評価し、事業機会へと繋
げるかが問われています。

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 →

高分子MLIP

低次元材料

リチウム減電解質 自律型ラボ

AI逆設計

量子優位性

AI材料営業

項目 象限 ↑ 機会 ↓ 脅威

● 高分子MLIP 機会大 高分子開発効率化 なし

● 低次元材料 機会大 新規機能材料創出 なし

● リチウム減電解質 注意 次世代電池開発加速 既存材料の陳腐化

● 自律型ラボ 注意 開発リードタイム短縮 導入遅れで競争力低下

● AI逆設計 注意 高性能材料を低コストで 既存設計思想の転換

● 量子優位性 注意 未踏領域の材料探索 技術格差拡大のリスク

● AI材料営業 参考 営業効率化 なし
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深掘り ① ― 高分子MLIPが巨大分子の挙動を予測
#09 | 2026/08/02 | arXiv | 技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●○ データ信頼性●●●●●
日本関連度●●●●○

本研究は、高分子向けの機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）開発において、Atomic Cluster Expansion (ACE)が最
も効果的な記述子であることを特定しました。特に、小さなオリゴマーで訓練されたACEポテンシャルが、巨大なポリ
エチレンの熱力学的、構造的、動的特性を驚くべき精度で予測できることを実証。これにより、計算コストを大幅に削
減しつつ、複雑な高分子系の挙動を詳細に理解する強力なツールが提供されます。

この「転移可能性」は、小さな系で得られた知見をはるかに大きな実用的な高分子系に拡張できることを意味します。
従来の分子シミュレーションでは計算負荷が高く困難だった、高分子の複雑な構造と多様なスケールでの挙動予測が可
能になり、高分子材料設計とシミュレーションの効率化に大きく貢献します。

▶ 技術者の視点

【機会】日本の高分子・化学メーカーにとって、新機能性高分子の開発サイクルを劇的に短縮する機会
です。特に、接着剤、封止材、複合材料など、高分子材料の特性が製品性能を左右する分野では、この
MLIPによる設計・予測能力は大きな競争優位性をもたらします。実験回数を減らし、開発コストを抑制
しつつ、より高性能な材料を市場に投入できるでしょう。 【脅威】この技術を早期に導入しない企業は
、海外の競合他社に開発速度で大きく差をつけられる可能性があります。特に、高分子の複雑な挙動を
原子レベルで予測できる能力は、材料設計の「勘と経験」をデータ駆動型へと転換させるため、従来の
開発体制に固執する企業は不利になります。 【未解決課題】ポリエチレン以外の多様な高分子系への汎
用性検証、および合成プロセスとの連携による実用化への課題が残ります。また、MLIPの訓練に必要な
高品質な第一原理計算データの確保も重要です。 【次のアクション】R&D;部門は、自社の主要高分子
材料系におけるMLIPの適用可能性を評価し、計算材料科学チームの強化または外部パートナーとの連携
を即時検討すべきです。経営企画は、中長期的な材料開発戦略にAI/MLIPの導入を組み込む計画を策定
してください。

深掘り ② ― AIで9000種超の低次元材料を大量発見
#13 | 2026/08/03 | ACS Chemistry of Materials | 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●●●●○

本研究は、ユニバーサル機械学習原子間ポテンシャル（UMLIPs）と原子間力定数（FC）ベースの次元分類方法を組み
合わせ、Materials Projectデータベースから9139種もの新しい低次元材料を発見しました。これには1838の0Dクラス
ター、1760の1D鎖、3057の2Dシート/層、2484の混合次元材料が含まれ、特に887枚の2D材料は容易に剥離可能で
あることが示されました。

この計算戦略は、従来の材料探索の限界を超え、グラフェンのような革新的な2D材料の候補を大量に提供します。低次
元材料は、エレクトロニクス、触媒、エネルギー貯蔵、センサーなど、多くの先進技術において極めて重要な役割を果
たすと期待されており、その発見を加速する計算材料科学の力を示しています。
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▶ 技術者の視点

【機会】日本の機能性材料メーカー、半導体メーカーにとって、次世代デバイスや触媒、バッテリー材
料のブレークスルーに繋がる巨大な機会です。AIが発見したこれらの材料候補は、膨大な実験的試行錯
誤を大幅に削減し、開発期間を短縮します。特に、剥離可能な2D材料は、トランジスタ、センサー、複
合材料などへの応用が期待され、新たな製品カテゴリを創出する可能性を秘めています。 【脅威】この
計算戦略を自社で活用できない場合、海外の競合他社が先行して新材料を開発し、市場を独占するリス
クがあります。特に、AIによるハイスループットスクリーニング能力は、従来の経験則に基づいた材料
探索では太刀打ちできません。 【未解決課題】計算で発見された材料の実験的合成と特性評価が今後の
課題です。また、UMLIPsの汎用性をさらに高め、より複雑な多元素系への適用も求められます。剥離可
能性の評価も、理論と実験の乖離がないか検証が必要です。 【次のアクション】R&D;部門は、発見さ
れた低次元材料のリストを精査し、自社の技術ロードマップと照らし合わせて有望な候補を特定すべき
です。計算材料科学部門は、UMLIPsのような汎用ポテンシャルの導入や、AIによる材料探索プラット
フォームの構築を検討し、基礎研究部門との連携を強化してください。
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深掘り ③ ― IBMが量子優位性を材料シミュで実証
#20 | 2026/07/30 | IBM Newsroom | 技術新規性●●●●● 実用化距離●○○○○ 市場インパクト●●●●○
データ信頼性●●●○○ 日本関連度●●●●●

IBMとAlgorithmiqは、古典的検証が不可能な量子計算の信頼性を確立する新しいフレームワークを用いて、異種量子
材料のシミュレーションにおいて量子優位性を実証しました。Qedmaのエラー軽減ソフトウェアをIBMのQuantum H
eronプロセッサー（最大74量子ビット）で実行し、量子ダイナミクスを観測。日本のスーパーコンピューター「富岳」
との比較も行われ、量子コンピューターが古典的な計算方法よりも効率的、安価、または正確に信頼できるソリューシ
ョンを提供できることを示しています。

この画期的な成果は、量子力学的効果が顕著な材料（超伝導体、磁性材料、触媒など）の挙動を正確に予測する上で、
古典コンピューターの限界を打ち破るものです。エラー軽減技術の進歩は、量子コンピューターが実用的な問題を解決
する上での信頼性を高め、材料科学における「デジタルトランスフォーメーション」を推進する可能性を秘めています
。

▶ 技術者の視点

【機会】日本の材料科学研究、特に基礎研究分野において、未踏の材料設計空間を探索し、革新的な新
材料を発見する絶好の機会です。量子コンピューティングは、触媒やバッテリー電解質など、複雑な量
子現象が関わる材料の挙動を原子レベルで正確にシミュレートし、これまで不可能だった知見をもたら
すでしょう。富岳との比較で日本の計算能力がベンチマークされたことは、今後の国際協力や競争にお
いて重要な位置づけとなります。 【脅威】量子コンピューティング技術の獲得競争は激化しており、日
本がこの分野で遅れを取れば、将来の材料開発における国際競争力を失う可能性があります。実用化は
まだ先ですが、基礎研究段階での投資と人材育成を怠ると、技術格差は広がる一方です。特に、エラー
軽減技術や量子アルゴリズム開発への戦略的な取り組みが不可欠です。 【未解決課題】74量子ビットで
の優位性実証は素晴らしいですが、実用的な材料設計にはさらに大規模な量子ビット数と、より高度な
エラー耐性が必要です。また、量子アルゴリズムの最適化や、古典コンピューターとのハイブリッド計
算手法の開発も重要です。 【次のアクション】R&D;部門は、量子コンピューティングの最新動向を継
続的にモニタリングし、自社の材料開発課題への適用可能性を評価する専門チームを立ち上げるべきで
す。経営企画は、量子技術への戦略的投資の是非を検討し、中長期的なR&D;ロードマップに量子コンピ
ューティングを組み込むことを視野に入れてください。

その他の注目記事
イェール大学とPNNL、Microsoft AI活用でリチウム70%削減の革新的固体電解質N2116を発見
技術新規性●●●●● 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●○

AIが従来の化学法則を超える材料を発見。リチウム70%削減はEVやエネルギー貯蔵のゲームチェンジャーとなる可能
性があり、日本の電池メーカーは注視すべき。

OAE PublishingがAI-eChemist自律型ラボの開発を発表：電気触媒研究を加速
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●●○○ 市場インパクト●●●●○

AIが実験設計から評価までを自動化する自律型ラボの進展。材料開発のリードタイムを劇的に短縮し、日本のR&D;部
門は導入を急ぐべき。

Kolmogorov–Arnold Networksが熱電材料設計を革新：高精度・解釈可能な特性予測を実現
技術新規性●●●●● 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●○○

解釈可能なAIモデルKANsが熱電材料設計に導入。AIの「ブラックボックス」問題を解決し、物理的洞察を深めること
で、より合理的な材料設計が可能に。

CataCon、触媒予測にグラフ表現学習を導入：AIで化学反応の最適触媒を特定
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●○
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GNNを活用した触媒予測フレームワークCataConは、化学反応に最適な触媒を効率的に特定。日本の化学・触媒メーカ
ーは開発効率化の鍵として注目すべき。

Scilight Press、AI駆動型固体電解質合理設計のレビュー論文を発表：次世代バッテリー実現へ
技術新規性●●●○○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●○

AIが全固体電池の固体電解質設計を加速するレビュー。ML/DLの相乗効果で高イオン伝導性と安定性を両立する材料発
見が期待され、日本の電池材料メーカーは必読。
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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が発見したリチウム70%削減固体電解質N2116（#02）の技術詳細を調査し、自社の次世代バッ
テリー開発ロードマップへの影響を評価。

• 【経営企画】自律型ラボ（#11,
#12）の導入事例とROIを調査し、R&D;プロセスの自動化・効率化に向けた初期検討を開始。

• 【調達】リチウム使用量削減技術（#02）の進展が、将来的なリチウム調達戦略やサプライチェーンに与える影
響を分析。

▍短期（1ヶ月）
• 【R&D;】高分子MLIP（#09）やAIによる界面構造解明（#15）など、自社の主要材料分野におけるAI/MLIPの
適用可能性を評価する専門チームを編成。

• 【半導体PKG/EV設計】AI逆設計フレームワーク（#18）による熱伝導率向上・コスト削減事例を参考に、自社
製品の材料選定プロセスへのAI導入を検討。

• 【R&D;】量子コンピューティング（#20, #23,
#29）の基礎技術動向を継続的にモニタリングし、中長期的なR&D;戦略への組み込みを検討。

▍中長期（四半期〜）
• 【経営企画】AI駆動型材料発見・開発プラットフォームの構築に向けたロードマップを策定し、必要な人材育
成と技術投資計画を立案。

• 【R&D;】AIが発見した低次元材料（#13）や多孔質酸化物材料（#27）など、新規材料候補の実験的検証体制
を強化し、事業化に向けた可能性を探索。

• 【全社】AI/MI技術の導入がもたらす組織文化変革を推進し、データ駆動型意思決定を加速するための社内教育
プログラムを開発。

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 | 2026-08-08
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#01 AIが材料発見を加速：生成デザインから自律的実現ま
でを網羅するレビュー論文発表

概要

材料発見を加速するAI手法に関する包括的なレビュー論文が発表されました。このレ
ビューは、計算設計、データインフラ、合成計画、自律的実験を統合したワークフロ
ーに焦点を当てています。VAE、GAN、拡散モデル、ベイジアンフローネットワー

ク、大規模言語モデルなど、標的特性を持つ結晶材料を生成する多様な生成モデルを
詳述しています。AI駆動型合成計画アルゴリズムや自律型自己駆動研究所の進展につ
いても論じており、この分野の現状と将来の方向性を示唆しています。

公開日 2026年08月04日  ACS Chemical Reviews  アメリカ



詳細

主要成果

本レビューは、材料科学における人工知能（AI）の最新の進展を包括的に分析し、計算
による設計から自律的な実験に至るまでの統合された材料発見ワークフローの可能性を
明らかにしています。特に、逆材料設計のための生成モデル（VAE、GAN、拡散モデ
ル、ベイジアンフローネットワーク、大規模言語モデルなど）と、それらが特定の特性
を持つ結晶材料の生成にどのように活用されているかについて深く掘り下げています。
この成果は、新材料開発の速度と効率を飛躍的に向上させる可能性を秘めています。

技術・臨床詳細

レビューでは、データ駆動型の機械学習モデルが、材料の探索空間を効率的にナビゲー
トし、実験的検証を必要とする候補材料を特定する能力について詳細に説明されていま
す。例えば、VAEやGANといった初期の生成モデルから、より高度な拡散モデルやベイ
ジアンフローネットワーク、さらには最近注目されている大規模言語モデルが、複雑な
材料構造や組成を生成する上でどのように進化してきたかが示されています。さらに、
AIが合成経路を最適化し、自律的に実験を行う「自己駆動型ラボラトリー」の概念とそ
の実現に向けた技術的課題も議論されています。これらの技術は、従来の試行錯誤に基
づくアプローチと比較して、材料探索サイクルを大幅に短縮する潜在力を持ちます。

背景・業界文脈

新機能材料の開発は、エネルギー、エレクトロニクス、医療など多岐にわたる産業の革
新に不可欠です。しかし、その探索プロセスは膨大な時間とコストを要するのが現状で
した。マテリアルインフォマティクス、特にAIの導入は、この課題を克服するための鍵
として期待されています。本レビューは、AIが材料科学研究のパラダイムをどのように
変えつつあるかを示し、研究者、エンジニア、投資家がこの分野の最新動向を理解する
ための貴重な指針を提供します。この動きは、材料開発における国際競争力を左右する
重要な要素となるでしょう。



今後の展望

AIの進化は、材料科学の領域に新たなフロンティアを開いています。今後、AIと実験の
連携がさらに深化し、完全に自律的な材料発見システムが確立されることが期待されま
す。これにより、これまで不可能と考えられていた高性能材料や全く新しい機能を持つ
材料の創出が加速し、サステナブルな社会の実現や産業のDX（デジタルトランスフォ
ーメーション）に大きく貢献すると予測されます。また、この分野への投資は今後も拡
大し、新たなビジネスチャンスを生み出すと考えられます。

元記事: https://pubs.acs.org/chreay/article/doi/10.1021/acs.chemrev.6c00154/5238567/AI-for-

Accelerated-Materials-Discovery-From

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.acs.org/chreay/article/doi/10.1021/acs.chemrev.6c00154/5238567/AI-for-Accelerated-Materials-Discovery-From
https://pubs.acs.org/chreay/article/doi/10.1021/acs.chemrev.6c00154/5238567/AI-for-Accelerated-Materials-Discovery-From


#02 イェール大学とPNNL、Microsoft AI活用でリチウム
70%削減の革新的固体電解質N2116を発見

概要

イェール大学とパシフィック・ノースウェスト国立研究所（PNNL）の研究チームが、
Microsoft AIとの協業により、リチウム使用量を最大70%削減できる新しい固体電解質
N2116の発見に成功しました。この材料は、従来の化学法則では予測不可能とされて

いたもので、AIが短期間で設計・検証した革新的なバッテリー材料です。このブレー
クスルーは、エネルギー貯蔵の性能を劇的に向上させ、より長寿命で安全、かつ高速
充電が可能なバッテリーの実現に道を開きます。

公開日 2026年07月30日  Facebook (Yale Engineering)  アメリカ



詳細

主要成果

イェール大学とPNNLの研究チームは、Microsoft AIを活用して、リチウム使用量を最大
70%削減できる革新的な固体電解質「N2116」の発見に成功しました。この成果は、従
来の化学法則では存在し得ないとされる新しい種類のバッテリー材料をAIが設計し、そ
の有効性を実証した点で画期的です。この新材料は、エネルギー貯蔵技術に劇的な改善
をもたらし、次世代バッテリーの性能を大きく向上させる可能性を秘めています。

技術・臨床詳細

研究では、AIと高性能計算（HPC）を組み合わせることで、3200万もの潜在的な材料候
補をわずか1週間で分析し、9ヶ月未満で最終的な開発を完了しました。この速度は、従
来の材料科学研究のペースをはるかに凌駕します。自動化されたラボ環境では、機械学
習が実験設計を行い、ロボットシステムが物理的な実験を実行し、AIが生成されたデー
タをリアルタイムで分析するという、人間を介さないワークフローが確立されました。
これにより、リチウムイオンバッテリーに比べて大幅にリチウム使用量を抑えつつ、高
いエネルギー密度、安全性、そして迅速な充電サイクルを実現する固体電解質が開発さ
れました。特に、物理的制約を持つAIモデルは、90〜92%の物理的出力妥当性を維持し
つつ、材料設計を効率化しています。

背景・業界文脈

次世代バッテリー技術、特に電気自動車やグリッドスケールエネルギー貯蔵システムに
おける需要の増加に伴い、高性能で持続可能な材料の開発は喫緊の課題です。リチウム
は貴重な資源であり、その使用量削減はコスト削減、サプライチェーンの安定化、環境
負荷低減に直結します。本研究で示されたAIによる材料設計と自律実験の統合は、マテ
リアルインフォマティクス分野におけるデータ駆動型アプローチの可能性を明確に示し
ています。これは、従来の試行錯誤による材料発見プロセスと比較して、時間、コス
ト、資源の大幅な節約を可能にするものです。



今後の展望

N2116のようなAIが発見した新材料は、バッテリー技術のゲームチェンジャーとなる可
能性があります。リチウム使用量の大幅な削減は、バッテリー製造の持続可能性を高
め、供給リスクを低減します。将来的には、このAI駆動型アプローチは、バッテリーだ
けでなく、触媒、半導体、高分子など、他の様々な材料科学分野におけるブレークスル
ーを加速させる基盤となり得ます。自律型ラボのさらなる発展とAIモデルの洗練によ
り、新材料の発見から実用化までの期間はさらに短縮され、産業界に革命的な影響を与
えることが期待されます。

元記事: https://www.facebook.com/yaleengineering/posts/we-combine-the-strengths-of-human-led-

experimentation-with-ais-capacity-to-explo/1626404115948122/

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.facebook.com/yaleengineering/posts/we-combine-the-strengths-of-human-led-experimentation-with-ais-capacity-to-explo/1626404115948122/
https://www.facebook.com/yaleengineering/posts/we-combine-the-strengths-of-human-led-experimentation-with-ais-capacity-to-explo/1626404115948122/


#03 物理情報型・知識駆動型生成AIが多孔質酸化物エネル
ギー材料の自律的発見を牽引

概要

次世代エネルギー貯蔵材料の発見は、その設計の複雑さによってますます困難になっ
ていますが、本論文は生成AIを物理学に基づき、アプリケーションと合成を考慮した
逆設計へと発展させるロードマップを提示しています。多孔質酸化物電極を代表的な

材料プラットフォームとして、化学、熱力学、輸送、電気化学、耐久性、セル適合
性、製造可能性を統合する7層の物理学に基づいた逆設計フレームワークを提案してい
ます。これは、AIによるエネルギー材料探索の効率を飛躍的に高める可能性を秘めて

います。

公開日 2026年08月03日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

本論文は、次世代エネルギー貯蔵材料、特に多孔質酸化物電極の発見を加速するため、
物理学に基づきアプリケーションと合成を考慮した逆設計に生成AIを適用するロードマ
ップを提案しています。このフレームワークは、AIが複雑な材料設計空間を効率的に探
索し、従来の計算能力の限界を超えて新材料を発見する可能性を示しています。

技術・臨床詳細

提案されたフレームワークは、化学、熱力学、輸送、電気化学、耐久性、セル適合性、
製造可能性という7つの異なる層を統合した物理情報型の逆設計アプローチです。この
多層的なアプローチにより、AIは単なる構造の生成に留まらず、材料が実際のアプリケ
ーションでどのように機能するか、そしてどのように合成可能であるかを考慮した設計
を行うことができます。例えば、多孔質酸化物電極の場合、高いイオン伝導性、安定
性、そして容易な製造プロセスを同時に満たす材料構造を、生成AIが予測・最適化しま
す。これにより、従来の試行錯誤による実験では見過ごされがちな、性能と実用性を両
立した材料の発見が期待されます。

背景・業界文脈

クリーンエネルギーへの移行に伴い、高性能で安全、かつ持続可能なエネルギー貯蔵デ
バイスの需要が急速に高まっています。特に、リチウムイオンバッテリーに代わる次世
代技術として、より高いエネルギー密度や安全性を持つ多価イオンバッテリー（マグネ
シウム、カルシウム、アルミニウム、亜鉛など）の開発が注目されています。しかし、
これらのバッテリーに必要な電極材料や電解質の発見は、広大な化学空間と複雑な設計
要件のため、非常に困難です。生成AIと物理学に基づくアプローチの統合は、この探索
空間を効率的に縮小し、開発を加速する上で不可欠な技術となっています。



今後の展望

本論文で提案された物理情報型・知識駆動型生成AIフレームワークは、多孔質酸化物以
外のエネルギー材料にも応用可能であり、材料科学全体のパラダイムシフトを促進する
でしょう。このアプローチにより、AIは単なる予測ツールではなく、材料設計プロセス
全体の「知的な共同研究者」となり得ます。将来的には、生成AIが設計した材料が、自
律型ラボによって自動的に合成・評価され、最適化サイクルが飛躍的に加速されること
が期待されます。これにより、環境負荷の低い、高性能な新材料がより迅速に市場に投
入され、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。

元記事: https://arxiv.org/abs/2608.02858

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2608.02858


#04 量子機械学習原子間ポテンシャル：変分量子アルゴリ
ズムで分子エネルギー予測精度を向上

概要

本研究は、量子回路学習を機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）に適用し、分子デー
タセットのエネルギー予測精度を向上させました。量子転移学習アーキテクチャを用
いて既存のANIモデルを再トレーニングし、量子回路シミュレーター上で特定の条件下

で完全な古典ニューラルネットワークをわずかに上回る精度を達成しました。この成
果は、量子機械学習が材料科学における原子スケールシミュレーションの精度と効率
を向上させる可能性を示しています。

公開日 2026年07月31日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

本研究は、機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）の分野に量子回路学習を導入し、分子
データセットのエネルギー予測において、既存の古典ニューラルネットワークモデルを
上回る精度を量子シミュレーター上で実証しました。これは、量子機械学習が材料シミ
ュレーションの新たなフロンティアを開く可能性を示唆しています。

技術・臨床詳細

研究チームは、量子転移学習アーキテクチャを活用して、汎用的な分子シミュレーショ
ンに用いられるANIモデルを再トレーニングしました。具体的には、量子コンピューテ
ィングの基本要素である量子回路を学習プロセスに組み込み、古典的なニューラルネッ
トワークと連携させることで、原子間の相互作用エネルギーの予測を行います。量子回
路シミュレーターを用いた実験では、特定の条件設定下において、この量子ハイブリッ
ドモデルが完全な古典ニューラルネットワーク単独よりもわずかながら高い予測精度を
達成することが確認されました。この精度の向上は、分子動力学シミュレーションなど
の大規模原子シミュレーションにおいて、より正確な挙動予測を可能にし、新材料設計
の信頼性を高める上で重要な意味を持ちます。

背景・業界文脈

機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）は、第一原理計算（DFT）に匹敵する精度を保ち
つつ、計算コストを大幅に削減できるため、材料科学や化学分野で広く利用されていま
す。しかし、複雑な材料系や長時間のシミュレーションにおいては、依然として精度と
計算効率のトレードオフが課題となっています。量子コンピューティングは、古典コン
ピューターでは困難な特定の計算問題を効率的に解く能力を持つと期待されており、
MLIPに量子機械学習を導入する試みは、この課題を克服する新たな道筋として注目され
ています。特に、原子間ポテンシャルの表現能力を高め、より多様な材料特性を正確に
予測することが、産業応用において重要となります。



今後の展望

量子機械学習原子間ポテンシャルの開発は、まだ初期段階にありますが、その将来性は
非常に大きいと考えられます。今回の成果は、量子コンピューターが材料科学分野にお
いて具体的な「量子優位性」を発揮する可能性を示した重要な一歩です。将来的には、
より大規模かつ実機での量子コンピューターの性能向上に伴い、現在のスーパーコンピ
ューターでも不可能な規模の材料シミュレーションが高精度で実行できるようになるか
もしれません。これにより、革新的な新素材の発見、創薬プロセスの加速、そして環境
問題への対応など、多岐にわたる分野での応用が期待されます。課題は、実機量子コン
ピューターのエラー耐性の向上と、より複雑な材料系への適用可能性の検証です。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.27841

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.27841


#05 AI駆動型バッテリー化学シミュレーター、出力妥当性
と化学感度における敵対的堅牢性を評価

概要

AI駆動型バッテリー化学シミュレーター（MACE-MP-0やCHGNetなどの機械学習原子
間ポテンシャルMLIPを含む）の敵対的堅牢性に関する初の体系的な評価が発表されま
した。物理的制約を持つモデルは90～92%の物理的出力妥当性を維持するものの、失

敗時には大きなエネルギー偏差を生じることが判明。一方、制約のないベースライン
モデルは100%の形式的妥当性を達成するものの、化学的感度が低いことが示されまし
た。この研究は、信頼性の高いAI材料設計における物理的制約の重要性と課題を浮き

彫りにしています。

公開日 2026年07月31日  OpenReview  アメリカ



詳細

主要成果

本研究は、AI駆動型バッテリー化学シミュレーター（MACE-MP-0やCHGNetなどの機械
学習原子間ポテンシャルMLIPを含む）の敵対的堅牢性に関する初の体系的な評価を行
い、物理的制約がモデルの出力妥当性と化学感度に与える影響を明らかにしました。こ
れは、AIを活用した材料科学の信頼性と安全性に深く関わる重要な知見です。

技術・臨床詳細

研究チームは、MLIPを利用した複数のバッテリー化学シミュレーターを対象に、意図的
に設計された入力（敵対的サンプル）に対するモデルの挙動を評価しました。その結
果、物理的制約を組み込んだAIモデルは、敵対的攻撃下でも90%から92%の物理的出力
妥当性、すなわち物理法則に合致した予測結果を維持できることが判明しました。しか
し、これらのモデルが予測に失敗した場合、その出力は非常に大きなエネルギー偏差を
示す傾向があり、これがシステムの不安定性につながる可能性があります。対照的に、
物理的制約を持たないベースラインモデルは、形式的な出力妥当性（例：原子の存在数
の一致）は100%達成するものの、化学的な微細な変化に対する感度が低く、材料特性
の正確な予測には不十分であることが示されました。この発見は、AI材料設計におい
て、単に高い形式的精度を追求するだけでなく、物理的な整合性を保証するための堅牢
なメカニズムが必要であることを示唆しています。

背景・業界文脈

AI駆動型シミュレーターは、新材料の発見と開発を加速するための強力なツールとして
期待されています。特にバッテリー化学の分野では、多様な材料候補の特性を予測し、
実験コストと時間を削減する上で不可欠になりつつあります。しかし、AIモデルの信頼
性、特に意図しない入力や悪意のある攻撃（敵対的攻撃）に対する堅牢性は、実用化に
向けた大きな課題です。予測の誤りがバッテリーの安全性や性能に直接影響を及ぼす可
能性があるため、シミュレーターの信頼性を客観的に評価し、向上させることは極めて
重要です。



今後の展望

今回の研究は、AI駆動型材料シミュレーターの設計において、敵対的堅牢性と物理的整
合性の両方を考慮する必要があることを明確に示しました。今後、研究者やエンジニア
は、AIモデルにさらに洗練された物理的制約やドメイン知識を組み込み、敵対的攻撃に
対する耐性を高めることが求められます。また、材料設計プロセス全体を通じて、AIの
予測の信頼性を継続的に検証するフレームワークの開発も不可欠です。これにより、よ
り安全で効率的なバッテリー材料、ひいては他の応用分野における新材料の開発が加速
され、AIマテリアルズインフォマティクス技術の信頼性と普及が促進されることが期待
されます。

元記事: https://openreview.net/forum?

id=KS0cfsGGoL&referrer=%5Bthe%20profile%20of%20Chenhao_Tan%5D(%2Fprofile%3Fid%3D~Chenhao_Tan

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://openreview.net/forum?id=KS0cfsGGoL&referrer=%5Bthe%20profile%20of%20Chenhao_Tan%5D(%2Fprofile%3Fid%3D~Chenhao_Tan1)
https://openreview.net/forum?id=KS0cfsGGoL&referrer=%5Bthe%20profile%20of%20Chenhao_Tan%5D(%2Fprofile%3Fid%3D~Chenhao_Tan1)


#06 事前学習済みMLIPからの原子特徴量、材料生成モデ
ルの評価に有効性を発揮

概要

この論文では、MACEのような事前学習済み機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）か
ら抽出される原子平均特徴量が、材料生成モデルの出力評価において有効であること
を示しました。研究チームは、品質と新規性の両方を単一の分布ベース評価フレーム

ワークで捉える新しい距離尺度を導入しました。この成果は、AIによる新材料探索の
効率と信頼性を高める上で重要な評価手法を提供します。

公開日 2026年07月30日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

本論文は、MACEなどの事前学習済み機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）から得られ
る原子平均特徴量が、材料生成モデルによって出力された構造の品質と新規性を評価す
るための強力な指標となることを実証しました。これにより、AIベースの材料設計プロ
セスの信頼性と効率が向上します。

技術・臨床詳細

研究チームは、材料生成モデル、例えば生成AIが設計した新しい結晶構造や分子構造
を、既存のデータセットと比較してその「良さ」を定量的に評価するための新しいフレ
ームワークを提案しました。このフレームワークの核心は、MLIPが学習した原子環境の
埋め込み表現を利用することです。MLIPは、原子の種類、結合状態、局所的な幾何学的
配置など、材料の重要な特性を捉えることに優れています。これらの埋め込み表現を、
生成モデルの出力と参照データセットの両方から抽出し、それらの分布間の「距離」を
計算することで、生成された材料がどれだけ現実的で（品質）、同時に既存の材料とは
異なる新しいものであるか（新規性）を評価します。従来の評価指標では、品質と新規
性を同時に、かつ物理的な意味合いを持って評価することが困難でしたが、本研究で導
入された新しい距離尺度はこの課題を克服します。これにより、研究者は生成モデルを
より効果的に訓練・調整し、より有望な材料候補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

生成AIは、材料科学において、特定の機能を持つ新材料を設計する能力を持つことで大
きな注目を集めています。しかし、AIが生成する材料構造が本当に有用であるかを評価
する堅牢な方法は、依然として発展途上の分野でした。多くの場合、生成された材料
は、その後、高コストな第一原理計算や実験的合成によって評価される必要があり、AI
の効率化の利点を相殺する可能性がありました。事前学習済みMLIPの特徴量を評価に利
用するこのアプローチは、初期段階で有望な候補をスクリーニングし、不要な計算や実
験を削減する上で極めて重要です。



今後の展望

本研究で開発された評価フレームワークは、AIによる材料発見のパイプライン全体を加
速する可能性を秘めています。生成モデルの開発者は、この新しい距離尺度を用いて、
モデルの性能を客観的に比較し、より優れたアーキテクチャやトレーニング戦略を迅速
に特定できるようになります。将来的には、この種の評価技術が、AI生成材料の自動合
成・特性評価システム、いわゆる「セルフドライビングラボ」に組み込まれ、材料開発
の全サイクルが完全に自動化されることに貢献するでしょう。これにより、バッテリ
ー、触媒、電子材料など、幅広い分野でのイノベーションが加速されることが期待され
ます。

元記事: https://arxiv.org/abs/2607.28776

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2607.28776


#07 分子動力学シミュレーション向けMLIP：原子環境抽
出「削除法」が生成AI含む手法を上回る

概要

大規模な分子動力学シミュレーションに機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）を適用
する際の課題である、大規模構造からDFT計算に適した小規模な原子環境を抽出する
最適な方法が体系的に分析されました。本研究では、拡散ベースの生成AIアプローチ

を含む複数の手法をベンチマークし、「削除法」（deletion method）が優れた性能を
示すことを実証しました。この発見は、MLIPの訓練データセットの効率的な構築と、
大規模材料シミュレーションの精度向上に寄与します。

公開日 2026年08月03日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

本研究は、大規模な原子シミュレーション、特に分子動力学（MD）において機械学習
原子間ポテンシャル（MLIP）を効果的に利用するための重要な課題である「原子環境の
効率的な抽出方法」を体系的に分析しました。その結果、拡散ベースの生成AIアプロー
チを含む様々な手法の中で、「削除法」（deletion method）がMLIP訓練データセット
の構築において優れた性能を発揮することを実証しました。

技術・臨床詳細

MLIPを訓練するためには、第一原理計算（DFT）によって高精度に計算された原子のエ
ネルギーと力が大量に必要です。しかし、DFT計算は計算コストが高いため、MDシミ
ュレーションなどで得られる大規模な原子構造全体をDFTで計算することは現実的では
ありません。そこで、大規模構造からMLIPの訓練に最適な、より小さな「原子環境」
（特定の原子とその近傍の原子配置）を効率的に抽出する方法が求められます。本研究
では、この課題に対し、原子環境の選択基準に基づいて原子を系統的に除去する「削除
法」を提案しました。この手法は、ランダムサンプリング、クラスターベースのサンプ
リング、そして最近注目されている拡散モデルのような生成AIアプローチといった他の
抽出戦略と比較してベンチマークされました。ベンチマークの結果、「削除法」は、
DFTデータの情報量を最大限に活用しつつ、冗長性を減らし、MLIPの訓練効率と予測精
度を向上させる点で最も優れたバランスを提供することが示されました。これにより、
よりコンパクトで情報量の豊富な訓練データセットの構築が可能となり、MLIPの汎用性
と適用範囲が拡大されます。

背景・業界文脈

分子動力学シミュレーションは、材料の巨視的な特性を原子スケールから理解するため
の強力なツールです。MLIPは、DFTのような高精度な計算手法の代替として、MDシミ
ュレーションの計算コストを大幅に削減し、シミュレーション可能な時間スケールと空
間スケールを広げることができます。しかし、高品質なMLIPを開発するためには、信頼
性の高い訓練データセットの構築が不可欠です。適切な原子環境の抽出は、訓練データ
の質と量に直接影響し、MLIPの性能を決定する鍵となります。本研究は、このMLIP開
発のボトルネックの一つを解消するものであり、計算材料科学全体の進歩に貢献しま
す。



今後の展望

「削除法」のような効率的な原子環境抽出技術の確立は、MLIPの適用範囲をさらに拡大
し、より複雑な材料系や現実的な条件下でのシミュレーションを可能にします。これに
より、触媒、バッテリー材料、高分子、生体材料など、多様な分野における新材料の設
計と最適化が加速されるでしょう。将来的には、この抽出手法と生成AIを組み合わせる
ことで、訓練データセットの生成自体もAIによって最適化され、材料探索のサイクルが
さらに高速化される可能性もあります。この基礎研究の進展は、自律型ラボ（self-

driving labs）におけるデータ取得戦略の最適化にも貢献し、材料科学研究の自動化と効
率化を一層推進すると期待されます。

元記事: https://arxiv.org/html/2607.26018v2

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2607.26018v2


#08 ACS Materials Auが電気触媒シミュレーション向け機
械学習ツールの包括的チュートリアルを公開

概要

ACS Materials Auは、電気触媒シミュレーションのための機械学習ツールに関するチュ
ートリアルを公開しました。このチュートリアルでは、機械学習交換相関汎関数、ガ
ウス過程最適化器、MACEのようなML原子間ポテンシャルなど、DFTに近い精度で幾

何学的最適化や分子動力学を実行できるツールが紹介されています。特に、ML原子間
ポテンシャルは、DFTの計算コストを大幅に削減しながら、触媒表面における吸着幾
何学や反応中間体のスクリーニングに有効であることが示されています。

公開日 2026年08月05日  ACS Materials Au  アメリカ



詳細

主要成果

ACS Materials Au誌は、電気触媒シミュレーションに特化した機械学習ツールの包括的
なチュートリアルを公開しました。このガイドは、第一原理計算（DFT）に匹敵する精
度を維持しつつ、計算コストを劇的に削減できる新しい計算手法を研究者やエンジニア
に提供するもので、電気触媒材料の設計と最適化を加速する上で重要な資源となりま
す。

技術・臨床詳細

チュートリアルでは、いくつかの主要な機械学習ツールが詳細に解説されています。ま
ず、機械学習交換相関汎関数（ML-XC汎関数）は、DFT計算の根幹である交換相関エネ
ルギーの記述を機械学習で改善し、より高い精度と効率を実現します。次に、ガウス過
程最適化器（GPO）は、実験計画やシミュレーションパラメータの最適化に用いられ、
探索空間を効率的にナビゲートして最適な条件を特定するのに役立ちます。そして最も
注目されるのが、MACE（Many-Body Atomic Cluster Expansion）のような機械学習原子
間ポテンシャル（MLIP）です。MLIPは、DFTの計算コストを最大で数桁削減しながら、
原子レベルでの正確なエネルギーと力を予測する能力を持ちます。これにより、触媒表
面における分子の吸着幾何学、反応中間体の安定性、反応経路のエネルギー障壁といっ
た重要な特性を、ハイスループットでスクリーニングすることが可能になります。例え
ば、複雑な触媒反応メカニズムを解明するために、DFTでは困難だった長時間の分子動
力学シミュレーションがMLIPによって実現可能となります。

背景・業界文脈

電気触媒は、燃料電池、電解槽、CO2還元など、持続可能なエネルギー技術において中
心的な役割を果たします。新しい高性能な電気触媒の発見は、これらの技術の実用化と
普及に不可欠ですが、その開発は非常に時間とコストがかかるプロセスです。従来の
DFT計算は高い精度を提供するものの、計算資源の制約から大規模な探索や長時間のシ
ミュレーションには適していませんでした。機械学習ツールの導入は、この計算のボト
ルネックを解消し、より効率的かつ網羅的な材料探索を可能にすることで、電気触媒開
発のペースを劇的に加速させる可能性を秘めています。



今後の展望

このチュートリアルが提供する機械学習ツール群は、電気触媒研究におけるデファクト
スタンダードとなる可能性を秘めています。研究者はこれらのツールを導入すること
で、これまでアクセスできなかった複雑な材料系や反応メカニズムの探索が可能にな
り、新しい触媒材料の迅速な発見が期待されます。将来的には、これらの機械学習ツー
ルは、自律型ラボシステムと連携し、AIが触媒の設計、合成、評価、そして最適化の全
プロセスを自動的に実行する「セルフドライビングラボ」の実現に向けた重要な要素と
なるでしょう。これにより、電気触媒分野におけるイノベーションサイクルが飛躍的に
短縮され、持続可能な社会への貢献がさらに加速されることが見込まれます。

元記事: https://pubs.acs.org/amacgu/article/doi/10.1021/acsmaterialsau.5c00232/5246575/Tutorials-on-

Machine-Learning-Tools-for

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.acs.org/amacgu/article/doi/10.1021/acsmaterialsau.5c00232/5246575/Tutorials-on-Machine-Learning-Tools-for
https://pubs.acs.org/amacgu/article/doi/10.1021/acsmaterialsau.5c00232/5246575/Tutorials-on-Machine-Learning-Tools-for


#09 ポリエチレン向けMLIP：オリゴマー学習で巨大高分
子の熱力学・構造・動特性を正確に予測

概要

本論文は、高分子向けの機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）開発を研究し、ポリエ
チレンをモデル系としてAtomic Cluster Expansion (ACE)がポリマー用途に最も効果的
な記述子であることを特定しました。小さなオリゴマーで適合させたACEポテンシャ

ルが、より大きなポリマーにも転移可能であり、主要な熱力学的、構造的、動的特性
を正確に再現することを実証しました。この成果は、高分子材料設計とシミュレーシ
ョンの効率化に大きく貢献します。

公開日 2026年08月02日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

本研究は、高分子材料のシミュレーションにおける重要な課題に対し、機械学習原子間
ポテンシャル（MLIP）の開発を通じて画期的な成果を達成しました。特にポリエチレン
をモデル系として、Atomic Cluster Expansion (ACE)ポテンシャルが小さなオリゴマーで
訓練された後、より巨大なポリマーの熱力学的、構造的、動的特性を驚くべき精度で予
測できることを実証しました。これは、計算コストを抑えつつ、複雑な高分子系の挙動
を詳細に理解するための強力なツールを提供します。

技術・臨床詳細

研究チームは、まず様々な記述子を高分子系に適用し、ACEが最も効果的な記述子であ
ることを特定しました。ACEは、原子の局所環境を多体項で記述することで、複雑な相
互作用を捕捉する能力に優れています。次に、このACEポテンシャルを、比較的計算コ
ストの低い小さなポリエチレンオリゴマー（数十原子程度）の第一原理計算データで訓
練しました。この訓練済みポテンシャルを、数百から数千原子に及ぶ巨大なポリエチレ
ン鎖や絡み合ったポリマーネットワークに適用したところ、その熱力学的特性（例：密
度、エネルギー）、構造的特性（例：配向秩序、鎖のコンフォメーション）、および動
的特性（例：拡散係数、緩和時間）をDFT（密度汎関数理論）計算や実験データに匹敵
する精度で再現できることが確認されました。この「転移可能性」は、小さな系で得ら
れた知見をはるかに大きな、実用的な高分子系に拡張できることを意味し、高分子シミ
ュレーションの計算負荷を劇的に軽減します。

背景・業界文脈

高分子材料は、エレクトロニクス、自動車、医療、パッケージングなど、現代社会の多
岐にわたる産業で不可欠な役割を果たしています。しかし、高分子の複雑な構造と多様
なスケールでの挙動（ミクロな原子相互作用からマクロな力学的特性まで）を正確に予
測し、設計することは極めて困難です。従来の分子シミュレーション手法は、高分子ス
ケールでは計算コストが爆発的に増加するため、その適用範囲が限定されていました。
MLIP、特に転移性に優れたACEのようなモデルの開発は、このボトルネックを解消し、
より効率的な高分子材料の発見と最適化を可能にするものです。



今後の展望

本研究の成果は、ポリエチレンに留まらず、他の高分子材料、例えばポリプロピレン、
ポリカーボネート、生体高分子などへのMLIPの適用を大きく前進させるものです。転移
可能なMLIPは、新機能を持つ高分子の仮想スクリーニング、材料特性の予測、そして最
終的には高性能な高分子複合材料の設計に貢献するでしょう。これにより、材料開発の
サイクルが短縮され、より持続可能で高性能な製品が迅速に市場に投入されることが期
待されます。将来的には、MLIPと生成AIの統合により、特定の特性を持つ高分子を自律
的に設計し、その合成経路まで提案するような高度なシステムが実現する可能性も秘め
ています。

元記事: https://arxiv.org/abs/2608.01162

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2608.01162


#10 SLAC他4研究機関、AIによる燃料生産触媒開発を共同
実証も標準化の課題浮上

概要

SLAC、スタンフォード大学、ペンシルバニア州立大学、UCサンタバーバラの研究者
が、AIを活用した燃料生産触媒開発の実験で協力し、その有効性を実証しました。し
かし、4つのラボ間で触媒試験結果にばらつきが見られ、方法の標準化と再現性の確保

が喫緊の課題であることが浮き彫りになりました。一方で、アルゴンヌ国立研究所の
A-Labのような完全に自律的なラボは、AIとロボットアームで1日最大200サンプルの新
材料を生成・テストし、材料開発速度を劇的に加速させています。

公開日 2026年08月03日  Facebook (SLAC National Accelerator Laboratory)  アメリカ



詳細

主要成果

SLAC国立加速器研究所、スタンフォード大学、ペンシルバニア州立大学、UCサンタバ
ーバラの4つの主要研究機関が協力し、AIを活用した燃料生産触媒の開発における潜在
能力を共同実験で実証しました。この成果は、AIが複雑な化学反応の最適化に貢献し、
新材料の発見を加速する可能性を示すものです。しかし、同時に、複数のラボ間で試験
結果のばらつきが確認され、AI駆動型材料研究における方法論の標準化と再現性の確保
が重大な課題として浮上しました。

技術・臨床詳細

共同研究では、AIアルゴリズムを用いて触媒候補材料を設計し、それぞれのラボで独立
して合成・評価が行われました。AIは、特定の反応条件下で最適な触媒特性を持つ材料
構造を予測するのに役立てられ、実験プロセスの効率化に貢献しました。触媒性能の評
価には、反応速度、選択性、安定性などの指標が用いられました。ところが、ラウンド
ロビン実験の結果、同じAIによって設計された触媒であっても、異なるラボで評価され
た際の性能データに有意な差異が見られました。これは、触媒の合成条件、キャラクタ
リゼーション手法、反応器の設計、さらにはデータ分析の手順といった、多岐にわたる
実験的要素の標準化が不十分であることを示唆しています。このばらつきは、AIが予測
した性能を確実に実証し、産業応用へとスケールアップする上での障壁となります。対
照的に、アルゴンヌ国立研究所のA-Labのような、AIが実験設計から実施、分析までを
完全に制御する自律型ラボシステムでは、ロボットアームが1日最大200サンプルの新材
料を生成・テストすることが可能であり、材料開発の速度と再現性を劇的に向上させて
います。

背景・業界文脈

燃料生産、特に水素生成やCO2からの合成燃料製造などの分野では、高効率で安価な触
媒の開発が持続可能な社会の実現に不可欠です。AIを材料発見に活用することは、従来
の試行錯誤型アプローチに比べて、探索空間を大幅に縮小し、開発期間を短縮する大き
な期待が寄せられています。しかし、基礎研究段階での再現性の確保は、科学的知見の
信頼性だけでなく、将来的な産業スケールでの導入において極めて重要です。異なる研
究機関間での協力が増える中で、実験データの相互比較可能性を保証する標準プロトコ
ルの確立が求められています。



今後の展望

今回のラウンドロビン実験で浮上した課題は、AI駆動型材料開発が成熟するための重要
なステップを示しています。今後、AIの予測能力を高めるだけでなく、その予測を実験
的に検証するプロセスの標準化と自動化に重点が置かれるでしょう。自律型ラボの概念
は、この再現性の課題に対する強力な解決策を提供します。実験条件の厳密な制御と自
動化されたデータ収集・分析により、人間が介在する変動要素を最小限に抑え、AIが提
案する新材料の性能を客観的かつ一貫性をもって評価することが可能になります。これ
により、燃料生産触媒だけでなく、様々な分野での材料開発が加速され、AIによる科学
的発見がより迅速に実社会に貢献する道が開かれると期待されます。

元記事: https://www.facebook.com/SLAC.National.Lab/posts/four-lab-round-robinslac-stanford-

university-penn-state-and-uc-santa-barbara-col/1468547408648953/

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.facebook.com/SLAC.National.Lab/posts/four-lab-round-robinslac-stanford-university-penn-state-and-uc-santa-barbara-col/1468547408648953/
https://www.facebook.com/SLAC.National.Lab/posts/four-lab-round-robinslac-stanford-university-penn-state-and-uc-santa-barbara-col/1468547408648953/


#11 OAE PublishingがAI-eChemist自律型ラボの開発を発
表：電気触媒研究を加速

概要

OAE Publishing Inc.は、電気触媒研究を劇的に加速させる「AI-eChemist Laboratory」
の開発を発表しました。この自律型ラボ（SDL）は、インテリジェントな意思決定、
自動化されたハイスループット実験、マルチモーダル特性評価、データ駆動型分析を

統合し、複雑な電気触媒材料の発見、メカニズム理解、応用検証のための新しいパラ
ダイムを提供します。これにより、従来の試行錯誤型アプローチからインテリジェン
トな自動化へと移行し、研究サイクルを大幅に短縮することが期待されます。

公開日 2026年08月06日  OAE Publishing Inc.  不明



詳細

主要成果

OAE Publishing Inc.は、電気触媒研究を加速するための革新的な「AI-eChemist

Laboratory」の開発を発表しました。この自律型ラボ（SDL）は、インテリジェントな
意思決定、自動化されたハイスループット実験、マルチモーダル特性評価、データ駆動
型分析をシームレスに統合し、電気触媒材料の発見と最適化プロセスに新しいパラダイ
ムをもたらします。

技術・臨床詳細

AI-eChemist Laboratoryは、複数のモジュールを組み合わせることで、材料研究の全サ
イクルを自動化します。具体的には、AIエージェントが、膨大な既存データ（文献、デ
ータベース、シミュレーション結果など）と新たな実験結果に基づいて、次の実験条件
や材料組成をインテリジェントに決定します。このAIが策定した実験計画は、ロボット
アームや自動分注システムを備えたハイスループット実験プラットフォームによって実
行され、多数の材料候補が迅速に合成・スクリーニングされます。さらに、生成された
材料は、X線回折、電子顕微鏡、電気化学測定など、様々なマルチモーダル特性評価ツ
ールによって自動的に分析されます。収集されたデータは、AI駆動型分析モジュールに
よってリアルタイムで処理され、材料の構造-特性相関や反応メカニズムが解明されま
す。この一連のプロセスは、人間の介入を最小限に抑えながらループ状に実行され、材
料の発見から実証までの期間を劇的に短縮します。

背景・業界文脈

電気触媒は、クリーンエネルギー技術（例：水電解による水素製造、CO2の電気化学的
還元、燃料電池）において中核的な役割を担っています。しかし、新しい高効率・高耐
久性・低コストな電気触媒の発見と開発は、広大な材料探索空間と複雑な反応メカニズ
ムのため、伝統的に時間とコストのかかるプロセスでした。従来の試行錯誤型のアプロ
ーチでは、研究者の経験や直感に依存する部分が大きく、非効率性が課題でした。自律
型ラボの出現は、この課題を克服し、材料開発のボトルネックを解消するための有望な
ソリューションとして注目されています。



今後の展望

AI-eChemist Laboratoryの導入は、電気触媒研究に革命をもたらす可能性を秘めていま
す。このプラットフォームは、これまで発見が困難だった高性能な電気触媒材料の迅速
な特定を可能にし、燃料電池やグリーン水素製造などの技術の実用化を加速するでしょ
う。また、この自律型アプローチは、電気触媒に限らず、バッテリー材料、太陽電池材
料、電子材料など、他の様々な機能性材料の研究開発にも応用可能です。将来的には、
このような自律型ラボが材料科学研究の主流となり、科学的発見のペースを飛躍的に高
め、持続可能な社会の実現に大きく貢献することが期待されます。

元記事: https://www.oaepublish.com/articles/aiagent.2026.15

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.oaepublish.com/articles/aiagent.2026.15


#12 アルゴンヌ国立研究所、AIエージェントで新材料発見
を数ヶ月から数日に短縮

概要

アルゴンヌ国立研究所の研究チームは、材料中の原子相互作用を予測する強力なシミ
ュレーション手法を自動化するAI駆動型システムを実証しました。このシステムは、
複数のAIエージェントが原子シミュレーションを最初から最後まで自動化し、新材料

発見にかかる時間を数ヶ月から数日に短縮する可能性を秘めています。これは、材料
科学における発見のペースを劇的に加速させる画期的な成果です。

公開日 2026年08月06日  Argonne National Laboratory  アメリカ



詳細

主要成果

アルゴンヌ国立研究所の研究チームは、複数のAIエージェントを活用し、材料中の原子
がどのように相互作用するかを予測する複雑なシミュレーションプロセスを完全に自動
化するシステムを実証しました。この画期的な進歩により、新材料の発見にかかる時間
が従来の数ヶ月から数日に劇的に短縮される可能性があり、材料科学分野における研究
開発の効率を飛躍的に向上させます。

技術・臨床詳細

開発されたAI駆動型システムは、個々のタスクに特化した複数のAIエージェントで構成
されています。これらのエージェントは連携し、原子シミュレーションの各段階、例え
ば初期構造の生成、シミュレーションパラメータの最適化、結果の解析、次のステップ
の提案といったプロセスを自律的に実行します。これにより、人間の研究者が個別に介
入する必要がなくなり、シミュレーションの実行から知見の獲得までのサイクルが高速
化されます。このシステムは、特に原子間ポテンシャルの構築や、複雑な相転移、欠陥
挙動のシミュレーションにおいてその能力を発揮します。従来のシミュレーションワー
クフローでは、研究者が手作業でデータを準備し、計算を実行し、結果を解釈する必要
があったため、多大な時間と専門知識を要しました。AIエージェントの導入により、こ
れらの反復作業が自動化され、研究者はより高レベルな問題解決や新たな仮説構築に集
中できるようになります。アルゴンヌ国立研究所の「A-Lab」のような自律型ラボで
は、AIとロボットアームが1日あたり最大200サンプルの新材料を生成・テストすること
で、開発速度を飛躍的に高めています。

背景・業界文脈

新材料の発見は、エネルギー、エレクトロニクス、医療、輸送など、現代社会のほぼす
べての産業において技術革新の原動力となります。しかし、そのプロセスは非常に複雑
で時間とコストがかかります。材料科学者は、広大な化学空間の中から最適な組成と構
造を見つけるために、膨大な数の候補材料を合成・試験しなければなりません。計算材
料科学、特に原子シミュレーションは、この探索空間を絞り込むのに役立ちますが、依
然として手作業による介入が多く、ボトルネックとなっていました。AIエージェントに
よるシミュレーションの自動化は、このボトルネックを解消し、材料開発のプロセスを
加速させる上で極めて重要です。



今後の展望

このAI駆動型システムの成功は、材料科学における「セルフドライビングラボ」の実現
に向けた重要な一歩となります。将来的には、AIエージェントが材料設計の目標設定か
ら、シミュレーション、実験合成、特性評価、そして最終的な実用化まで、全ての段階
を自律的に実行するようになるでしょう。これにより、材料開発のリードタイムはさら
に短縮され、市場投入までの期間が劇的に短縮されることが期待されます。また、AIエ
ージェントは、予期せぬ発見を促すことで、人類がこれまで知らなかった機能を持つ全
く新しい材料を生み出す可能性も秘めており、科学的発見の質と量を同時に向上させる
貢献が期待されます。

元記事: https://www.anl.gov/article/scientists-deploy-ai-agents-to-accelerate-discovery-of-new-

materials

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.anl.gov/article/scientists-deploy-ai-agents-to-accelerate-discovery-of-new-materials
https://www.anl.gov/article/scientists-deploy-ai-agents-to-accelerate-discovery-of-new-materials


#13 ユニバーサル計算戦略で低次元材料を大量発見：
Materials Projectから9139種

概要

本研究は、ユニバーサル機械学習原子間ポテンシャル（UMLIPs）と高度な原子間力定
数（FC）ベースの次元分類方法を組み合わせて、Materials Projectデータベースから大
量の新しい低次元材料を発見しました。35,689材料のフォノン計算を通じて、9139種

の低次元材料（1838の0Dクラスター、1760の1D鎖、3057の2Dシート/層、2484の混
合次元材料）を特定し、特に2D材料のうち887枚は容易に剥離可能であることが示さ
れました。この成果は、革新的な材料の発見を加速する計算材料科学の力を示してい

ます。

公開日 2026年08月03日  ACS Chemistry of Materials  アメリカ



詳細

主要成果

本研究は、ユニバーサル機械学習原子間ポテンシャル（UMLIPs）と革新的な原子間力
定数（FC）ベースの次元分類方法を組み合わせることで、Materials Projectデータベー
スから前例のない規模で新しい低次元材料を発見しました。この計算戦略により、
9,139種類もの多様な低次元材料が特定され、その中には887枚の剥離可能な2D材料が含
まれており、材料科学における発見のペースを劇的に加速する可能性を示しています。

技術・臨床詳細

研究チームは、まず広範な化学空間をカバーする汎用性の高いUMLIPsを開発しまし
た。UMLIPsは、様々な元素と結合状態に対応できるため、従来の特定の元素系に特化
したポテンシャルよりもはるかに大規模な材料探索を可能にします。次に、この
UMLIPsを用いて、Materials Projectデータベースに存在する35,689種類の材料につい
て、フォノン計算を実施しました。フォノン計算は、材料の格子振動特性を明らかに
し、その安定性や次元性を評価するための鍵となる手法です。計算されたフォノンバン
ド構造と原子間力定数（FC）を基に、新しい次元分類アルゴリズムを開発し、各材料が
0D（クラスター）、1D（鎖）、2D（シート/層）、または混合次元のいずれに属するか
を自動的に識別しました。その結果、合計9,139種類の低次元材料が発見され、内訳は
1,838種類の0Dクラスター、1,760種類の1D鎖、3,057種類の2Dシート/層、そして2,484

種類の混合次元材料でした。特に注目すべきは、発見された2D材料の887枚が、層間相
互作用が弱く、実験的に容易に剥離可能であるか、潜在的に剥離可能であることが示さ
れた点です。これは、グラフェンのような新しい2D材料の候補を大量に提供するもので
す。

背景・業界文脈

低次元材料（0D、1D、2D）は、そのユニークな物理的・化学的特性（例：高い表面
積、量子効果、異方性）から、次世代のエレクトロニクス、触媒、エネルギー貯蔵、セ
ンサーなど、多くの先進技術において極めて重要な役割を果たすと期待されています。
しかし、これらの材料の発見は、合成の困難さや、理論的な予測の複雑さから、非常に
挑戦的でした。従来の材料探索は、主に実験的試行錯誤や限られた計算スクリーニング
に依存しており、発見のペースが遅いという課題がありました。本研究のような計算材
料科学と機械学習の融合は、この課題を克服し、探索空間を効率的に拡大することで、
革新的な低次元材料の発見を加速する鍵となります。



今後の展望

本研究で大量に発見された低次元材料は、グラフェン、二硫化モリブデン（MoS2）の
ような既存の材料を補完し、その応用範囲を大幅に広げる可能性を秘めています。特
に、容易に剥離可能な2D材料の候補は、トランジスタ、バッテリー、触媒、センサー、
複合材料など、多様な分野での応用が期待されます。このユニバーサル計算戦略は、今
後、他の材料系や機能性材料の探索にも応用され、材料科学研究の新たな標準となるで
しょう。AIと計算科学のさらなる統合により、これまで想像もできなかった新材料が
次々と発見され、社会の持続可能な発展に貢献することが期待されます。このアプロー
チは、材料の仮想スクリーニングを加速し、実験室での合成にかかる労力と時間を大幅
に削減する道を開きます。

元記事: https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acs.chemmater.5c03151?ref=PDF

収集日: 2026年08月07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.chemmater.5c03151?ref=PDF


#14 米エネルギー省（DOE）、AIイノベーションエコシス
テムを推進し基礎モデルで新バッテリー電解質を研究

概要

米国エネルギー省（DOE）は、特に基礎モデルの進歩に焦点を当て、AIイノベーショ
ンエコシステムを積極的に推進しています。材料科学者のVijay Murugesan氏らのチー
ムは、Microsoftとの共同研究を通じて、新しいバッテリー電解質材料の研究を進めて

います。基礎モデルは、広範なデータ入力で開発・訓練され、幅広い異なるタスクに
適応できるため、膨大なデータから意味のあるパターンを洞察・発見する能力を持

ち、材料科学における発見の加速に貢献します。

公開日 2026年08月04日  Department of Energy  アメリカ



詳細

主要成果

米国エネルギー省（DOE）は、国内のAIイノベーションエコシステムを積極的に推進し
ており、特に基礎モデルの進歩に重点を置いています。その一環として、材料科学者の
Vijay Murugesan氏らのチームは、Microsoftとの協働を通じて、次世代のバッテリー電
解質材料に関する画期的な研究を進めています。この取り組みは、AIがエネルギー貯蔵
技術のブレークスルーを加速する上で極めて重要です。

技術・臨床詳細

DOEが推進する基礎モデルは、多様な種類の膨大なデータ入力を用いて開発・訓練され
ることで、幅広い異なるタスクに適用できる汎用性の高いAIモデルです。これらのモデ
ルは、材料科学の分野において、これまでの手法では見過ごされていたデータ内の複雑
なパターンや相互作用を洞察・発見する能力を持っています。Murugesan氏らの研究で
は、この基礎モデルを活用して、新しいバッテリー電解質材料の候補を予測し、その特
性を評価しています。例えば、従来の材料特性データベースだけでなく、分子動力学シ
ミュレーション、量子化学計算、さらには実験データといったマルチモーダルなデータ
を統合的に学習することで、電解質のイオン伝導性、電気化学的安定性、安全性といっ
た重要特性をより高精度に予測することが可能になります。これにより、有望な電解質
候補を効率的にスクリーニングし、実験段階での試行錯誤を大幅に削減することができ
ます。

背景・業界文脈

バッテリー技術は、電気自動車の普及、再生可能エネルギーの統合、そしてグリッドス
ケールエネルギー貯蔵システムの実現において不可欠です。しかし、現在のバッテリ
ー、特にリチウムイオンバッテリーは、エネルギー密度、充電速度、安全性、コスト、
寿命といった点で依然として改善の余地があります。高性能な電解質は、バッテリーの
性能を向上させる上で最も重要な要素の一つですが、その発見は化学空間の広大さゆえ
に困難を伴います。AI、特に基礎モデルのような強力な汎用AIの導入は、この探索空間
を効率的にナビゲートし、新材料を発見するペースを劇的に加速させる鍵となります。
DOEのこの取り組みは、国のエネルギー安全保障と経済競争力の強化にも貢献します。



今後の展望

DOEによるAIイノベーションエコシステムの推進と基礎モデルの研究は、バッテリー技
術のみならず、材料科学全体の未来を形作る上で大きな影響を与えるでしょう。基礎モ
デルの能力が向上すれば、AIは材料の設計、合成、特性評価、そして製造プロセスに至
るまで、より自律的な役割を果たすことが可能になります。将来的には、AIが特定の性
能目標を満たす新しい材料を生成し、自律型ラボがそれらを自動的に合成・試験する
「セルフドライビングマテリアルズディスカバリー」の実現が期待されます。これによ
り、エネルギー分野だけでなく、半導体、医療、航空宇宙など、あらゆる産業における
イノベーションが加速され、より持続可能で豊かな社会の実現に貢献するでしょう。

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

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

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


#15 ノースウェスタン大学、AIで材料界面の複雑な原子構
造を解明する新計算手法を開発

概要

ノースウェスタン大学の研究者は、材料界面の複雑な原子構造を明らかにする新しい

AI駆動型計算手法を開発しました。このアプローチは、機械学習、高度な構造探索、
量子力学計算を組み合わせることで、材料の性能、劣化、故障に影響を与える界面構

造をより信頼性の高い方法で予測できます。これにより、エネルギー、エレクトロニ
クス、構造用途における材料の性能、効率、耐久性を向上させる界面設計の可能性が
生まれます。

公開日 2026年07月31日  McCormick School of Engineering (Northwestern University)  アメリ
カ



詳細

主要成果

ノースウェスタン大学の研究チームは、AI駆動型の新しい計算手法を開発し、材料界面
の複雑な原子構造を前例のない精度で解明することに成功しました。この革新的なアプ
ローチは、材料の性能、劣化、最終的な故障に直接影響を与える界面構造を、より信頼
性の高い方法で予測することを可能にします。

技術・臨床詳細

この新しい計算手法は、機械学習、高度な構造探索アルゴリズム、そして高精度な量子
力学計算の三つの要素を巧妙に組み合わせることで実現されました。従来の界面研究で
は、膨大な数の可能性のある原子配置の中から安定な構造を見つけ出すことが計算的に
非常に困難でした。研究チームは、まず機械学習モデルを用いて、広大な探索空間から
物理的に妥当な界面構造の候補を効率的にスクリーニングします。次に、これらの候補
に対して高度な構造探索アルゴリズムを適用し、エネルギー的に安定な、あるいは遷移
状態の構造を特定します。最終的に、これらの有望な構造は、量子力学計算（例えば、
密度汎関数理論DFT）によってさらに精密に解析され、その電子構造や結合特性が詳細
に評価されます。この統合されたパイプラインにより、研究者たちは、これまでブラッ
クボックスとされてきた界面の原子レベルでの詳細な振る舞いを、信頼性高く予測でき
るようになりました。これにより、界面における欠陥の形成、原子拡散、電荷輸送、応
力集中などのメカニズムが明確に理解され、材料設計にフィードバックすることが可能
になります。

背景・業界文脈

材料界面は、半導体デバイス、バッテリー、触媒、複合材料など、多くの先進材料シス
テムにおいてその性能を決定づける重要な領域です。例えば、半導体デバイスでは、界
面の原子構造が電子の移動度やデバイスの信頼性に直接影響を与えます。バッテリーで
は、電極と電解質の界面が充電・放電の効率と寿命を左右します。しかし、界面は本質
的に不均一であり、その原子構造は非常に複雑であるため、実験的にも理論的にも解析
が困難でした。AIと計算科学の融合は、この長年の課題を解決し、界面工学を次のレベ
ルへと引き上げる可能性を秘めています。



今後の展望

ノースウェスタン大学が開発したこのAI駆動型計算手法は、エネルギー、エレクトロニ
クス、構造材料など、幅広い分野における材料設計に革命をもたらすでしょう。界面の
原子構造と機能の関係をより深く理解することで、研究者は、例えば以下のような高性
能材料を設計できるようになります。

より効率的な太陽電池や熱電変換材料向けの界面。

電気自動車やグリッドスケール貯蔵向けの、より安定で長寿命なバッテリー電極界
面。

高性能な半導体デバイス向けの、電子移動度を最大化する界面。

航空宇宙や自動車産業向けの、より強靭で耐久性のある複合材料界面。

この技術は、新材料の発見から実用化までの期間を短縮し、持続可能な社会の実現に貢
献する革新的な製品開発を加速することが期待されます。将来的には、この手法が自律
型材料発見システムに統合され、AIが目標とする性能に基づいて界面構造を自律的に設
計し、最適化する「セルフドライビング界面工学」が実現するかもしれません。

元記事: https://www.mccormick.northwestern.edu/news/articles/2026/07/new-ai-method-reveals-

material-interfaces/

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.mccormick.northwestern.edu/news/articles/2026/07/new-ai-method-reveals-material-interfaces/
https://www.mccormick.northwestern.edu/news/articles/2026/07/new-ai-method-reveals-material-interfaces/


#16 Kolmogorov–Arnold Networksが熱電材料設計を革
新：高精度・解釈可能な特性予測を実現

概要

本研究は、高性能な熱電材料の設計に必要な正確かつ解釈可能なモデルを提供するた
め、Kolmogorov–Arnold Networks（KANs）を熱電特性予測に導入しました。KANs

は、従来の多層パーセプトロン（MLP）に匹敵する予測精度を達成しながら、構造と

特性の関係を明示的な記号表現で提供し、熱電挙動を支配するメカニズムへの物理的
な洞察を可能にします。この画期的なアプローチは、熱電材料の合理的設計を加速
し、新材料発見を支援します。

公開日 2026年08月07日  PMC  アメリカ



詳細

主要成果

本研究は、熱電材料の設計分野において、画期的な機械学習モデルであるKolmogorov–

Arnold Networks（KANs）を導入し、材料の熱電特性を従来のモデルに匹敵する高精度
で予測できることを実証しました。さらに、KANsの最大の特徴である「解釈可能性」
により、構造と特性の関係を明示的な記号表現で示すことが可能となり、熱電材料の設
計原理に物理的な洞察をもたらします。

技術・臨床詳細

熱電材料は、熱エネルギーを電気エネルギーに直接変換、またはその逆を行うことがで
きる材料であり、廃熱回収や固体冷却などの分野で重要な役割を果たします。高性能な
熱電材料の設計には、材料の組成や構造がゼーベック係数、電気伝導率、熱伝導率など
の熱電特性にどのように影響するかを正確に予測するモデルが不可欠です。従来の機械
学習モデル、特に多層パーセプトロン（MLP）は高い予測精度を持つ一方で、その「ブ
ラックボックス」性により、モデルがどのように予測を行っているのか、どの特徴量が
重要なのかを理解することが困難でした。これに対し、KANsは、入力と出力の間の非
線形関係を、少数の単純な関数（活性化関数）の組み合わせとして明示的に表現しま
す。本研究では、熱電材料の組成と構造的特徴（例：原子の種類、結晶構造パラメー
タ）を入力とし、KANsを訓練して熱電特性を予測しました。その結果、KANsはMLPと
同等、あるいはそれを超える予測精度を達成しつつ、特性値が特定の組成変化や構造的
特徴にどのように依存するかを数式として導き出すことに成功しました。例えば、「特
定の元素の濃度がゼーベック係数を非線形に増加させる」といった物理的知見が、
KANsから直接的に抽出可能となります。



背景・業界文脈

持続可能なエネルギー社会の実現に向けて、エネルギーの効率的な利用は極めて重要で
す。熱電材料は、工場からの廃熱、自動車の排ガス熱、電子機器の放熱など、日常的に
発生する膨大な量の廃熱をクリーンな電力に変換する潜在力を持っています。しかし、
市販されている熱電材料の多くは、性能とコストのバランスが課題であり、より高性能
で安価な新材料が求められています。KANsのような解釈可能なAIモデルは、材料科学
者が単に予測を受け入れるだけでなく、その予測の背後にある物理的な理由を理解し、
より効率的な材料探索戦略を立案することを可能にします。これは、従来の試行錯誤に
よる材料開発プロセスを、データ駆動型でかつ原理に基づいた合理的な設計へと転換す
る上で不可欠です。

今後の展望

KANsを熱電材料設計に適用する今回の成功は、解釈可能なAIが材料科学研究に与える
影響の大きさを明確に示しています。将来的には、KANsは他の機能性材料（例：触
媒、バッテリー材料、磁性材料）の設計にも応用され、材料の構造-特性-プロセスの複
雑な関係性を解明するための強力なツールとなるでしょう。これにより、研究者はより
深い物理的洞察を得ながら、設計空間を効率的に探索し、革新的な材料を迅速に発見で
きるようになります。また、KANsによって得られた数式的な知見は、新たな材料理論
の構築や、より高度なシミュレーションモデルの開発にも貢献し、材料科学の基礎と応
用研究の両方を加速することが期待されます。このアプローチは、AIと人間の専門知識
を融合させ、材料発見の「賢い」自動化を実現する重要なステップとなります。

元記事: https://pmc.ncbi.nlm.nih.gov/articles/PMC13136493/

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pmc.ncbi.nlm.nih.gov/articles/PMC13136493/


#17 Berkeley Lab、AIと熱力学融合の新モデリングで先端
材料開発を加速：固相反応予測精度向上

概要

新しいモデリングフレームワークが、正確な熱力学と機械学習を活用し、固相反応に
おける中間化合物、最終生成物、不純物を含む一連の事象を正確かつ迅速に予測しま
す。これにより、有望な新材料の合成方法を明らかにし、実用化への道を加速させる

ことができます。このデータ駆動型機械学習モデルは、固相反応が取る経路を詳細に
明らかにし、従来の試行錯誤の実験にかかる時間を大幅に短縮するのに役立ちます。

公開日 2026年08月03日  Berkeley Lab  アメリカ



詳細

主要成果

ローレンス・バークレー国立研究所（Berkeley Lab）の研究チームは、熱力学と機械学
習を融合させた新しいモデリングフレームワークを開発し、固相反応の経路と結果をこ
れまでにない精度と速度で予測することに成功しました。この革新的なアプローチは、
中間化合物、最終生成物、さらには不純物の形成までを一連の事象として捉え、高精度
で予測します。これにより、有望な新材料の合成方法を効率的に特定し、その実用化を
劇的に加速させることができます。

技術・臨床詳細

本モデリングフレームワークは、第一原理に基づいた熱力学計算と、データ駆動型機械
学習モデルの強みを組み合わせることで、固相反応という複雑な現象を深く理解するこ
とを可能にしました。固相反応は、異なる固体材料が接触し、熱や圧力の下で化学的に
反応して新しい固体を形成するプロセスであり、セラミックス、金属合金、半導体な
ど、多くの機能性材料の製造に不可欠です。しかし、反応経路は複数の段階を経て進行
し、様々な中間化合物や副生成物が形成されるため、そのメカニズムの予測は極めて困
難でした。研究チームは、まず熱力学的データ（例：ギブズ自由エネルギー）を用い
て、可能性のある反応経路や安定な化合物を計算で絞り込みます。次に、機械学習モデ
ルが、既存の実験データや計算データから学習し、特定の反応条件がどの経路に繋が
り、最終的にどのような生成物がどのくらいの割合で得られるかを予測します。特に、
本モデルは、従来予測が難しかった「不純物の形成」についても高い精度で予測できる
ことが示されました。このモデルを用いることで、研究者は特定の目標とする材料を得
るための最適な温度、圧力、前駆体材料の組み合わせを、実験を行う前に正確に特定で
きるようになり、数ヶ月から数年かかっていた試行錯誤の実験サイクルを大幅に短縮で
きます。



背景・業界文脈

新材料の発見と開発は、エネルギー効率、情報技術、輸送、医療といった主要産業のイ
ノベーションの鍵を握っています。しかし、新しい材料の合成と最適化は、しばしばコ
ストと時間がかかるボトルネックとなっています。特に、固相反応は、複雑な相図と反
応経路のため、直感や経験に頼ったアプローチでは限界がありました。本研究が開発し
たモデリング手法は、AIと基礎科学原理の融合によって、このボトルネックを解消し、
より効率的な材料開発プロセスを可能にするものです。これは、マテリアルズインフォ
マティクス分野におけるデータ駆動型科学の応用をさらに深化させるものと言えます。

今後の展望

この新しいAIモデリングアプローチは、先端材料開発に革命をもたらす可能性を秘めて
います。より正確な固相反応経路の予測が可能になることで、研究者は、例えば以下の
ような成果を達成できるでしょう。

特定の機能性を持つセラミックス（例：高温超伝導体、誘電体）の合成経路の最適
化。

新しい金属合金（例：高強度軽量合金、耐腐食性合金）の発見と製造プロセスの効率
化。

次世代半導体や量子材料の精密な薄膜成長プロセスの制御。

不純物を最小限に抑えた高品質な材料の大量生産技術の開発。

この技術は、材料設計から製造までの一連のプロセスを加速し、高性能な新材料がより
迅速に市場に投入されることを支援します。将来的には、このモデリングフレームワー
クが自律型実験システムに統合され、AIが材料の設計から合成、評価、最適化までをエ
ンドツーエンドで自律的に行う「セルフドライビング材料研究所」の実現に向けた重要
な一歩となることが期待されます。

元記事: https://newscenter.lbl.gov/2026/08/03/new-ai-modeling-approach-accelerates-the-

development-of-advanced-materials/

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://newscenter.lbl.gov/2026/08/03/new-ai-modeling-approach-accelerates-the-development-of-advanced-materials/
https://newscenter.lbl.gov/2026/08/03/new-ai-modeling-approach-accelerates-the-development-of-advanced-materials/


#18 UWの研究、AI逆設計フレームワークで多機能材料発
見を加速：熱伝導率60%向上、コスト10%削減

概要

ワシントン大学（UW）の研究チームが、物理学ベースのモデリングと機械学習を組み
合わせた新しい「逆設計フレームワーク」を開発し、多機能材料の発見を加速させま
した。このフレームワークは、ウェアラブルエレクトロニクスなどの特定の用途に必

要な材料特性から出発し、最適な材料組成を逆算します。実験では、このフレームワ
ークで特定された材料が、以前使用された材料と比較して約60%高い熱伝導率を達成
し、材料コストを約10%削減できることが示されました。

公開日 2026年07月30日  Mechanical Engineering | University of Washington  アメリカ



詳細

主要成果

ワシントン大学（UW）の研究チームは、物理学ベースのモデリングと機械学習を統合
した新しい「逆設計フレームワーク」を開発し、多機能材料の発見を画期的に加速する
ことに成功しました。このフレームワークによって設計された材料は、既存の材料に比
べて熱伝導率を約60%向上させつつ、製造コストを約10%削減できることが実証されま
した。

技術・臨床詳細

この逆設計フレームワークは、従来の材料設計プロセスとは異なり、「どのような材料
が欲しいか」という目標特性（例：特定の熱伝導率、電気伝導率、機械的強度）から出
発し、その目標を達成するための最適な材料組成や微細構造を「逆算」します。具体的
には、物理学の原理に基づいて材料の挙動を記述する方程式と、大量の材料データから
複雑なパターンを学習する機械学習モデルを組み合わせます。研究チームは、まず物理
モデルで材料特性と組成の間の基本的な関係を確立し、次に機械学習がこの関係を洗練
させ、非線形な相互作用や未探索の領域を効率的に探索します。このアプローチは、特
にウェアラブルエレクトロニクスなどの柔軟な複合材料設計に応用され、液体金属複合
材料のような既存の高性能材料よりも優れた熱管理性能を低コストで実現しました。実
験的検証では、このフレームワークによって特定された新しい複合材料が、従来使用さ
れていた材料と比較して約60%高い熱伝導率を達成し、同時に材料費を約10%削減でき
ることが明確に示されました。この大幅な性能向上とコスト削減は、新材料開発におけ
るAIの強力な効果を裏付けるものです。

背景・業界文脈

現代の電子機器、特にウェアラブルデバイスや高密度集積回路では、発生する熱を効率
的に管理することが性能と信頼性を維持するために不可欠です。高性能な熱管理材料
は、デバイスの寿命を延ばし、過熱による故障を防ぐ上で極めて重要です。しかし、複
数の機能（例：高い熱伝導率と柔軟性、低コスト）を同時に満たす多機能材料の発見
は、広大な材料探索空間のため、従来の試行錯誤型のアプローチでは非常に時間とコス
トがかかります。UWの研究が示した逆設計フレームワークは、この課題に対する効率
的な解決策を提供し、材料発見のパラダイムを変革する可能性を秘めています。



今後の展望

UWが開発した逆設計フレームワークは、ウェアラブルエレクトロニクスに留まらず、
航空宇宙、自動車、医療機器、エネルギー貯蔵など、高い性能要件と多機能性が求めら
れる幅広い分野での材料開発に革命をもたらすでしょう。このフレームワークをさらに
拡張することで、研究者はより複雑な材料システムや、これまで不可能だった新しい材
料特性の組み合わせを探索できるようになります。最終的には、このAI駆動型アプロー
チが、材料の設計から製造、そしてリサイクルに至るライフサイクル全体を最適化する
「クローズドループ材料開発」システムに統合され、持続可能なイノベーションを加速
することが期待されます。熱伝導率60%向上とコスト10%削減という具体的な数値は、
この技術が産業界に与える即座のインパクトの大きさを示しています。

元記事: https://www.me.washington.edu/news/article/2026-07-30/accelerating-discovery-advanced-

materials

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.me.washington.edu/news/article/2026-07-30/accelerating-discovery-advanced-materials
https://www.me.washington.edu/news/article/2026-07-30/accelerating-discovery-advanced-materials


#19 米エネルギー省基礎エネルギー科学部門、次世代エク
サスケール計算向け材料・化学プロセスソフトウェア開発
を支援

概要

米国エネルギー省（DOE）の基礎エネルギー科学（BES）部門は、新しい材料と化学プ

ロセスの設計を加速するため、ソフトウェアとデータベースの開発を行う研究チーム
を支援しています。この研究は、DOEの現在のスーパーコンピューターを活用し、次
世代エクサスケール計算システム向けのソフトウェアを開発することに重点を置いて

います。これにより、材料科学における大規模シミュレーションとデータ解析能力が
飛躍的に向上し、クリーンエネルギー技術や先端製造の進展に貢献します。

公開日 2026年08月04日  Department of Energy (DOE)  アメリカ



詳細

主要成果

米国エネルギー省（DOE）の基礎エネルギー科学（BES）部門は、新しい材料と化学プ
ロセスの設計を飛躍的に加速させることを目的とし、先進的なソフトウェアおよびデー
タベース開発に取り組む研究チームへの支援を強化しています。この戦略的な投資は、
特に次世代エクサスケール計算システムに対応するソフトウェアの開発に焦点を当てて
おり、DOEの強力なスーパーコンピューター資源を最大限に活用しています。

技術・臨床詳細

BESが支援する研究は、主に計算材料科学の分野に及び、電子レベル（密度汎関数理論,

DFT）、原子レベル（分子動力学, MDおよびモンテカルロ法, MC）、そしてマイクロス
ケール・メソスケール（相場領域法, PFM）といった複数のスケールに対応する計算ツ
ールとモデルの開発を進めています。これらのツールは、材料の構造進化とその構造が
材料特性をどのように制御するかを理解するために不可欠です。例えば、DFTは材料の
電子構造や化学結合の特性を高い精度で予測し、MD/MCは原子の動きや材料の熱的・
機械的特性をシミュレートします。PFMは、結晶粒成長や相分離といった材料の微細構
造形成プロセスをモデル化します。これらの計算手法を統合し、より効率的かつ大規模
な材料探索を可能にする新しいアルゴリズムとソフトウェアライブラリが開発されてい
ます。特に、次世代のエクサスケールコンピューティング（ペタフロップスを超える計
算能力を持つシステム）の能力を最大限に引き出すためのソフトウェア最適化は、膨大
なシミュレーションデータから価値ある知見を抽出し、新材料設計のボトルネックを解
消する上で極めて重要です。

背景・業界文脈

現代社会は、気候変動、エネルギー安全保障、競争力のある経済といった複雑な課題に
直面しており、これらを解決するためには革新的な新材料と化学プロセスの開発が不可
欠です。従来の材料発見プロセスは、実験的な試行錯誤に大きく依存しており、時間と
コストがかかる非効率なものでした。計算材料科学は、このプロセスを合理化し、仮想
スクリーニングによって有望な候補を効率的に特定することを可能にします。DOEの
BES部門の支援は、この計算能力をさらに向上させ、材料開発を加速することで、クリ
ーンエネルギー技術（例：高性能バッテリー、触媒、太陽光発電）や先端製造業（例：
軽量合金、高機能複合材料）における米国のリーダーシップを確保する上で戦略的な重
要性を持っています。



今後の展望

次世代エクサスケール計算システム向けの先進的なソフトウェアとデータベースの開発
は、材料科学研究に革命をもたらすでしょう。これにより、研究者は、これまでシミュ
レーションできなかった規模と複雑さを持つ材料システム（例：マルチコンポーネント
合金、複雑な生体分子システム）の挙動を、高い精度で予測できるようになります。こ
れは、新たな材料理論の構築を促進し、これまで未踏の材料設計空間を探索する道を開
きます。将来的には、これらの計算ツールとAI（人工知能）および機械学習の技術がさ
らに深く統合され、「セルフドライビングラボ」や「マテリアルズ・オンデマンド」と
いった概念が現実のものとなり、材料発見から実用化までの期間を劇的に短縮し、社会
の大きな課題解決に貢献することが期待されます。

元記事: https://www.energy.gov/science/bes/basic-energy-sciences

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.energy.gov/science/bes/basic-energy-sciences


#20 IBMとAlgorithmiq、量子コンピューターが古典的検
証を超える材料シミュレーションで量子優位性を実証

概要

IBMとAlgorithmiqは、古典的検証が不可能な量子計算の信頼性を確立する新しいフレ
ームワークを用いて、異種量子材料のシミュレーションにおいて量子優位性を実証し
ました。この画期的な成果は、量子コンピューターが古典的な計算方法よりも効率

的、安価、または正確に信頼できるソリューションを提供できることを示していま
す。Qedmaのエラー軽減ソフトウェアQESEMをIBMのQuantum Heronプロセッサーで
実行し、最大74量子ビットのシステムにおける量子ダイナミクスを観測しました。

公開日 2026年07月30日  IBM Newsroom  アメリカ



詳細

主要成果

IBMとAlgorithmiqは、異種量子材料のシミュレーションにおいて、古典的なコンピュー
ティング能力を超える「量子優位性」を実証しました。この画期的な成果は、古典的検
証が不可能な量子計算の信頼性を確立する新しいフレームワークによって達成され、量
子コンピューターが特定の材料科学的問題に対して、より効率的で信頼性の高い解決策
を提供できることを示しています。

技術・臨床詳細

この研究では、Qedma Quantum Computingが開発した先進的なエラー軽減ソフトウェ
ア「QESEM」をIBMの最新量子プロセッサー「Quantum Heron」上で実行しました。
Quantum Heronプロセッサーは、最大74量子ビットのシステムで、複雑な量子ダイナミ
クスを観測する能力を持っています。研究チームは、この量子システムを用いて、古典
的な計算では事実上不可能な規模の異種量子材料のシミュレーションを行いました。特
に重要なのは、古典コンピューターでは結果を正確に検証できないような量子計算の信
頼性を、QedmaのQESEMソフトウェアによって確立した点です。QESEMは、量子ビッ
トのノイズやエラーを軽減するためのアルゴリズムと手法を統合しており、これにより
量子コンピューターの計算結果の正確性と信頼性が保証されます。この量子結果は、日
本の国立研究機関である理化学研究所とBlueQubitが世界で最も強力なスーパーコンピ
ューターの一つである「富岳」で実行した古典的シミュレーションと比較され、量子優
位性が裏付けられました。この比較により、量子コンピューターが単に古典コンピュー
ターよりも速いだけでなく、古典的な手法では到達できない新たな知見をもたらす可能
性が示唆されました。

背景・業界文脈

材料科学の分野では、新材料の発見と設計が常に技術革新の最前線にあります。特に、
量子力学的効果が顕著な異種材料（例：超伝導体、磁性材料、触媒）の挙動を正確に予
測することは、その応用可能性を広げる上で不可欠です。しかし、これらの材料の量子
状態は非常に複雑であり、古典コンピューターの計算能力では限界がありました。量子
コンピューティングは、この計算の壁を打ち破り、材料科学における「デジタルトラン
スフォーメーション」を推進する可能性を秘めた次世代技術として注目されています。
IBMのような主要なテクノロジー企業とAlgorithmiqのような量子ソフトウェア専門企業
との連携は、量子コンピューティングの実用化に向けた重要なステップとなります。



今後の展望

IBMとAlgorithmiqによる量子優位性の実証は、材料科学分野における量子コンピューテ
ィングの商業的応用への道を開くものです。この成果により、研究者は、より効率的か
つ正確に、新しい触媒、バッテリー材料、高性能半導体、そして医薬品などの量子特性
を予測できるようになるでしょう。特に、エラー軽減技術の進歩は、量子コンピュータ
ーが実用的な問題を解決する上での信頼性を高めます。将来的には、量子コンピュータ
ーが材料設計のプロセス全体を加速し、人間がこれまで発見できなかったような革新的
な材料を創出する可能性も秘めています。これは、持続可能なエネルギー、医療、情報
技術など、多くのグローバルな課題に対する新たな解決策をもたらすことが期待されま
す。日本が誇る富岳との比較も、国際的な競争環境における量子技術の重要性を示して
います。

元記事: https://newsroom.ibm.com/2026-07-30-ibm-and-algorithmiq-demonstrate-quantum-

advantage,-establishing-a-framework-for-trusted-quantum-computation-beyond-classical-verification

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://newsroom.ibm.com/2026-07-30-ibm-and-algorithmiq-demonstrate-quantum-advantage,-establishing-a-framework-for-trusted-quantum-computation-beyond-classical-verification
https://newsroom.ibm.com/2026-07-30-ibm-and-algorithmiq-demonstrate-quantum-advantage,-establishing-a-framework-for-trusted-quantum-computation-beyond-classical-verification


#21 AI材料営業スタートアップEmanateが複雑な産業材料
販売に特化：汎用AIと差別化

概要

AIスタートアップのEmanateは、産業材料分野における複雑な販売取引に特化したAIツ
ールを開発しています。同社は、鉄鋼やアルミニウムなどの原材料およびワイヤーや
パイプなどの製造部品を扱う産業材料市場が、汎用AIエージェントではなく、セクタ

ー固有のAIツールの恩恵を受けると明確に賭けています。このアプローチは、複雑な
サプライチェーンと専門知識が要求される産業材料市場におけるAIの新たな応用可能
性を示唆します。

公開日 2026年08月05日  Fast Company  アメリカ



詳細

主要成果

AIスタートアップのEmanateは、産業材料分野における複雑な販売取引に特化したAIツ
ールを開発していることを発表しました。同社は、鉄鋼やアルミニウムといった原材料
から、ワイヤーやパイプなどの加工部品に至るまで、極めて専門性の高い産業材料市場
において、汎用的なAIエージェントではなく、セクター固有のAIツールが決定的な優位
性をもたらすと確信しています。この戦略は、AIの垂直統合型アプローチの有効性を示
すものです。

技術・臨床詳細

Emanateが開発するAIツールは、産業材料市場の特性に合わせて、その機能が最適化さ
れています。この市場は、製品の多様性、複雑な技術仕様、長期的なサプライヤー関
係、厳格な品質基準、そして変動する市場価格といった独特の課題を抱えています。
EmanateのAIは、これらの要素を深く理解し、大量の取引データ、市場動向、顧客の購
買履歴、製品仕様書、さらにはサプライチェーン情報までを学習します。その上で、以
下のような具体的な機能を提供します。

価格最適化と交渉支援: 過去の取引データと市場予測に基づき、最適な価格を提示
し、営業担当者の交渉を支援します。

リード生成と顧客マッチング: 顧客のニーズと企業の製品ラインナップを高い精度で
マッチングさせ、有望なリードを特定します。

サプライチェーン最適化: 材料の供給状況やリードタイムを考慮し、顧客の要求を満
たす最適なサプライヤーを推薦します。

技術仕様の理解と提案: 複雑な製品仕様をAIが理解し、顧客の技術的要件に合致する
材料を提案します。

この専門特化したAIは、汎用AIエージェントが持つ一般的な言語処理やデータ分析能力
を超え、産業材料固有のニュアンスやドメイン知識を深く組み込むことで、より実用的
で高い付加価値を生み出すことを目指しています。



背景・業界文脈

産業材料市場は巨大でありながら、その取引プロセスは依然として非効率的で人手に依
存する部分が多く残されています。特に、製品の技術的複雑性や、バイヤーとサプライ
ヤー間の情報非対称性が、取引の障壁となることが少なくありません。従来のCRMシス
テムやERPシステムだけでは対応しきれない、きめ細やかな情報分析と意思決定が求め
られます。Emanateのビジネスモデルは、このギャップを埋め、AIが人間が行っていた
複雑な情報処理や専門知識を要するタスクを肩代わりすることで、営業効率の向上と顧
客満足度の向上を目指すものです。これは、AIが特定の業界に特化することで、真のビ
ジネス価値を生み出すというトレンドを反映しています。

今後の展望

Emanateのような専門AIツールの成功は、他の複雑なB2B市場におけるAIの応用可能性
を広げるでしょう。産業材料分野における導入が成功すれば、化学品、機械部品、建設
資材など、同様の特性を持つ市場へと展開する可能性があります。AIが営業プロセスを
最適化することで、企業はより迅速に取引を成立させ、顧客はより効率的に必要な材料
を調達できるようになります。これにより、サプライチェーン全体の効率性が向上し、
製造業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、これらのAIツール
が、材料の探索・設計・製造といった上流プロセスとシームレスに連携し、材料のライ
フサイクル全体を最適化する統合プラットフォームの一部となる可能性も考えられま
す。

元記事: https://www.fastcompany.com/91538530/emanate-ai-startup-complex-industrial-materials-sales

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.fastcompany.com/91538530/emanate-ai-startup-complex-industrial-materials-sales


#22 量子コンピューティングが航空機設計と材料科学を革
新：エアバスとロールス・ロイスが活用

概要

量子コンピューティングは航空機設計と材料科学を根本的に再構築し始めており、特
に工学シミュレーションにおいて、古典的なソフトウェアでは不可能なより良い結果
を生み出しています。エアバスは、空力モデリングや、軽量でより弾力性のある新材

料の開発において量子コンピューティングの可能性を追求しています。一方、ロール
ス・ロイスは、量子システムの信頼性を古典的ツールと同等に証明することに挑戦し
ています。これは、航空宇宙産業における量子技術の実用化に向けた重要な進展で

す。

公開日 2026年08月01日  TechJournal.uk  イギリス



詳細

主要成果

量子コンピューティングは、航空機設計と材料科学の分野を根本的に再構築する段階に
入り、特に複雑な工学シミュレーションにおいて、従来の古典的なソフトウェアでは達
成不可能だった優れた結果をもたらしています。エアバスとロールス・ロイスという航
空宇宙産業の巨頭が、この最先端技術を積極的に探求している点が注目されます。

技術・臨床詳細

量子コンピューティングは、重ね合わせやエンタングルメントといった量子力学の原理
を利用して、古典コンピューターでは処理に膨大な時間を要する、あるいは全く計算で
きないような特定の計算問題を効率的に解決する能力を持っています。航空機設計にお
いては、量子コンピューティングは特に「空力モデリング」と「新材料開発」に貢献し
ています。エアバスは、量子シミュレーションを用いて、航空機の翼や機体の周りの空
気の流れをこれまで以上に詳細かつ正確にモデル化することで、燃費効率の向上や騒音
の低減を目指しています。これにより、より抵抗の少ない設計や、乱流のより正確な予
測が可能になります。また、航空機の軽量化と安全性の向上に不可欠な、より弾力性が
あり、耐疲労性に優れた複合材料や合金など、革新的な新材料の探索と設計にも量子コ
ンピューティングが活用されています。量子シミュレーションは、原子レベルでの材料
の挙動を予測し、その特性を最適化するのに役立ちます。一方、ロールス・ロイスは、
量子技術を航空機エンジン設計に適用する上で、量子システムの「信頼性」を古典的シ
ミュレーションツールと同等に確立するという重要な課題に取り組んでいます。これ
は、航空宇宙産業において、安全性と性能の証明が極めて厳格であるため、量子技術の
実用化には信頼性の検証が不可欠だからです。

背景・業界文脈

航空宇宙産業は、常に燃費効率の向上、排出ガスの削減、材料の軽量化と高強度化、そ
して安全性の最大化を追求しています。これらの目標を達成するためには、材料科学と
流体力学の最先端の研究が不可欠です。しかし、現在の古典コンピューターでは、大規
模な空力シミュレーションや原子スケールでの材料シミュレーションには限界がありま
した。量子コンピューティングは、これらの計算の壁を打ち破る可能性を秘めており、
航空機設計の最適化と新材料の開発プロセスを加速する次世代のツールとして大きな期
待を集めています。世界の主要国は、量子技術の戦略的価値を認識し、その研究開発に
多額の投資を行っています。



今後の展望

量子コンピューティングが航空機設計と材料科学にもたらす変革は、まだ始まったばか
りですが、その潜在能力は計り知れません。エアバスのような企業が量子技術を空力や
材料設計に統合することで、将来の航空機は、より環境に優しく、より安全で、より高
性能になるでしょう。ロールス・ロイスの信頼性検証への取り組みは、量子技術が厳格
なエンジニアリング分野で広く採用されるための重要な基盤を築くものです。今後、量
子コンピューターの性能向上とエラー訂正技術の進展に伴い、航空宇宙産業における量
子アプリケーションはさらに拡大し、例えば新しいエンジン材料の設計、複雑な部品の
最適化、サプライチェーンの最適化など、多岐にわたる分野で革新が期待されます。こ
れにより、航空宇宙産業全体の競争力が強化され、持続可能な航空の未来が加速される
ことでしょう。

元記事: https://www.techjournal.uk/p/quantum-computing-is-reshaping-aircraft

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.techjournal.uk/p/quantum-computing-is-reshaping-aircraft


#23 Silicon Quantum Computing、シリコン基板上
15,000量子ビット2Dアレイで「量子ツイン」を実現

概要

Michelle Simmons氏が率いるSilicon Quantum Computing（SQC）は、純粋なシリコン
基板上に15,000個の精密配置された量子ビットレジスタを持つ2Dアレイ量子シミュレ
ーターを世界で初めて実証しました。この画期的な成果により、顧客が理解したい物

理システムや化学的相互作用の直接的なレプリカを物理的にエンコードするカスタム
チップ「Quantum Twins」の作成が可能になります。これは、量子シミュレーション
技術の新たな標準を打ち立て、材料科学や化学分野での応用を大きく加速します。

公開日 2026年08月06日  Falling Walls Science Summit  ドイツ



詳細

主要成果

Michelle Simmons氏が率いるSilicon Quantum Computing（SQC）は、純粋なシリコン
上に15,000個の量子ビットレジスタを精密に配置した2Dアレイの量子シミュレーターを
世界で初めて実証しました。この画期的な技術は、「Quantum Twins」と呼ばれるカス
タムチップの作成を可能にし、顧客が探求したい物理システムや化学的相互作用を直接
的に量子レベルで模倣することを可能にします。これにより、量子シミュレーションの
精度と応用範囲が劇的に拡大します。

技術・臨床詳細

SQCによって開発された量子シミュレーターは、シリコン基板の原子レベルでの精度と
制御性を最大限に活用しています。量子ビットは、シリコン結晶内部のリン原子の単一
電子スピンを利用して構成されており、これらの量子ビットは原子間距離で精密に配置
されています。15,000個もの量子ビットが2Dアレイとして配置されたことは、集積度の
点で大きな進歩を意味します。この「Quantum Twins」は、特定の物理システムや化学
反応（例：複雑な分子の電子構造、新材料の特性）を模倣するように、量子ビット間の
相互作用をカスタマイズして設計されます。つまり、量子チップ自体が、研究対象とな
る物理現象の「量子レプリカ」として機能します。例えば、新しい触媒が特定の反応で
どのように機能するかを理解したい企業は、その触媒の電子構造と反応サイトを量子ツ
インにマッピングし、古典コンピューターでは不可能な詳細さで量子レベルのシミュレ
ーションを実行できます。これにより、実験室での試行錯誤を大幅に削減し、材料発見
のプロセスを加速することが可能になります。

背景・業界文脈

量子コンピューティング、特に量子シミュレーションは、材料科学、化学、創薬といっ
た分野で古典コンピューターの限界を超える可能性を秘めていると広く認識されていま
す。分子の電子構造計算や固体材料の特性予測は、量子力学的な問題を解く必要があ
り、系のサイズが大きくなるにつれて計算コストが指数関数的に増加します。従来の量
子シミュレーターは、主に少数の量子ビットに限定されており、実用的な複雑な問題へ
の応用は困難でした。SQCによる15,000量子ビットの2Dアレイの実証は、この規模の壁
を打ち破るものであり、より現実的で産業的に意味のある問題への量子シミュレーショ
ンの適用を可能にします。



今後の展望

SQCの「Quantum Twins」技術は、材料科学と化学研究に革命をもたらす可能性を秘め
ています。この技術により、企業や研究機関は、以下のような分野で画期的な発見を加
速できるでしょう。

新しいバッテリー材料、超伝導体、半導体などの高性能材料の設計。

複雑な触媒反応メカニズムの解明と、より効率的な触媒の開発。

革新的な医薬品分子の設計と、薬物-生体分子相互作用の予測。

環境汚染物質の分解やCO2回収などのプロセス最適化。

「Quantum Twins」は、科学者たちが量子世界を直接「観察」し、その複雑な挙動を理
解するための強力なツールを提供します。これにより、材料発見のサイクルが劇的に短
縮され、持続可能な社会の実現に貢献する新たな技術が迅速に生まれることが期待され
ます。シリコンベースであるため、既存の半導体製造技術との互換性も高く、将来的な
スケーラビリティとコスト効率の点で大きな優位性を持つと考えられます。

元記事: https://falling-walls.com/breakthroughs/finalists-interviews/michelle-simmons

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://falling-walls.com/breakthroughs/finalists-interviews/michelle-simmons


#24 IIT KANPUR、DFT、MD/MC、PFMを駆使した計算
材料科学で材料構造と特性を解明

概要

IIT KANPURは、計算材料科学が材料関連の問題を解決するための強力な計算ツールを
含むことを強調しています。電子レベルでは密度汎関数理論（DFT）が、原子シミュ
レーションでは分子動力学（MD）とモンテカルロ法（MC）が、マイクロスケールお

よびメソスケールでは相場領域法（PFM）が、それぞれ主要な計算ツールとして挙げ
られています。これらのモデルは、材料構造の進化とその構造が材料特性をどのよう
に制御するかを理解するのに役立ち、材料設計と最適化の基盤となります。

公開日 2026年08月01日  MSE | IIT KANPUR  インド



詳細

主要成果

インド工科大学カーンプル校（IIT KANPUR）の材料科学工学科（MSE）は、計算材料科
学が材料関連の複雑な問題を解決するための不可欠なツールセットであることを強調し
ています。特に、電子レベルの密度汎関数理論（DFT）、原子レベルの分子動力学
（MD）およびモンテカルロ法（MC）、そしてマイクロスケール・メソスケールの相場
領域法（PFM）を主要な計算手法として挙げ、材料構造の進化とそれが材料特性をいか
に制御するかを深く理解するための基盤を提供しています。

技術・臨床詳細

計算材料科学は、複数の時間的・空間的スケールにわたる現象をモデル化するために、
多様な手法を統合します。

電子レベル: 密度汎関数理論（DFT）
DFTは、材料の電子構造、結合エネルギー、バンドギャップ、磁気特性など、基本的
な量子力学的特性を第一原理に基づいて計算する強力なツールです。これにより、新
しい材料の安定性や反応性を予測し、実験を行う前に有望な候補を絞り込むことがで
きます。

原子レベル: 分子動力学（MD）とモンテカルロ法（MC）
MDシミュレーションは、原子間の相互作用ポテンシャルに基づいて原子の古典的な
運動方程式を解き、材料の熱的（融解、結晶化）、機械的（応力-ひずみ）、動的
（拡散）な挙動を時間発展的にシミュレートします。MC法は、確率論的なアプロー
チを用いて材料の平衡状態や相転移を研究し、MDでは到達困難な長時間スケールで
の現象を解析できます。

マイクロスケール・メソスケール: 相場領域法（PFM）
PFMは、材料の微細構造（粒界、相境界、欠陥など）の進化を連続体レベルでモデル
化する手法です。これにより、結晶粒成長、相分離、ひび割れの伝播といった現象を
シミュレートし、材料の製造プロセス（例：凝固、熱処理）が最終的な材料特性にど
のように影響するかを理解することができます。

これらの異なるスケールの計算ツールを組み合わせることで、原子配列の変化が電子特
性にどう影響し、それが巨視的な材料の挙動にどう繋がるかといった、多段階的な現象
を包括的に解析することが可能になります。



背景・業界文脈

高性能材料の需要は、エネルギー、エレクトロニクス、航空宇宙、医療など、現代のほ
ぼ全ての産業で高まっています。しかし、従来の材料開発は、高コストで時間のかかる
実験的試行錯誤に大きく依存していました。計算材料科学は、このボトルネックを解消
し、材料探索空間を効率的に探索することで、開発期間とコストを大幅に削減する強力
な手段となります。これらの計算ツールは、実験データと相補的に機能し、材料の基礎
的な挙動の理解を深め、より合理的な材料設計を可能にします。

今後の展望

IIT KANPURが強調する計算材料科学の手法は、新材料の発見と既存材料の最適化におい
て不可欠な役割を果たすでしょう。これらの計算モデルは、今後、さらに高度な機械学
習（ML）および人工知能（AI）技術と統合されることで、その予測能力と効率性が飛
躍的に向上すると期待されます。例えば、DFT計算から得られたデータをMLIP（機械学
習原子間ポテンシャル）の訓練に利用し、MDシミュレーションの高速化を図ったり、
AIがPFMのパラメータを最適化して微細構造設計を自動化するといった応用が考えられ
ます。これにより、材料の設計から製造、そして実用化に至るまでの全プロセスが加速
され、より持続可能で高性能な製品が迅速に市場に投入されることで、インドおよび世
界の技術革新と経済発展に大きく貢献するでしょう。

元記事: https://mse.iitk.ac.in/computational-materials-science

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://mse.iitk.ac.in/computational-materials-science


#25 CataCon、触媒予測にグラフ表現学習を導入：AIで化
学反応の最適触媒を特定

概要

本研究では、化学反応の最適な触媒を予測するために設計された新しい対照グラフ表
現学習フレームワーク「CataCon」が導入されました。CataConは、すべての反応成分
に対して豊富な構造埋め込みを生成し、対照学習を通じて反応と触媒の特徴を整合さ

せることで、グラフニューラルネットワーク（GNN）を活用して既存の方法の限界を
克服します。これにより、触媒候補の合理的スクリーニングのための強力なツールを
提供し、優れた精度を達成し、材料発見と化学合成を大幅に加速する可能性を秘めて

います。

公開日 2026年08月07日  PMC  アメリカ



詳細

主要成果

本研究は、化学反応に最適な触媒を効率的に予測するための新しい対照グラフ表現学習
フレームワーク「CataCon」を発表しました。CataConは、グラフニューラルネットワ
ーク（GNN）を基盤とし、全ての反応成分に対する豊富な構造埋め込みを生成し、対照
学習を通じて反応と触媒の重要な特徴を整合させることで、触媒予測の既存の課題を克
服しました。これにより、触媒発見と化学合成のプロセスが大幅に加速される可能性を
秘めています。

技術・臨床詳細

CataConフレームワークの核心は、GNNを利用して化学構造を数値ベクトル（埋め込み
表現）に変換する能力にあります。化学反応は、反応物、生成物、溶媒、そして触媒と
いった複数の化学種から構成されます。CataConは、これらの各成分をグラフとして表
現し、個々のグラフから高次元の構造埋め込みを生成します。特に重要なのは「対照学
習（contrastive learning）」アプローチです。この手法では、実際に反応が進行する
「正のペア」（例：特定の反応とそれに効果的な触媒）と、反応しない、または効果が
低い「負のペア」を区別するようにモデルを訓練します。これにより、CataConは反応
の電子的・幾何学的特徴と、触媒の活性サイト・安定性などの特徴との間の微妙な関係
性を学習できます。モデルは、化学反応の記述子（例：反応の種類、鍵となる結合）と
触媒の記述子（例：活性金属の種類、表面構造）を相互に整合させることで、未知の反
応に対して最も効果的な触媒候補を予測する能力を高めます。実験的評価では、
CataConは既存の最先端（SOTA）触媒予測モデルと比較して、同等以上の予測精度を達
成し、特に新規の反応や触媒系に対する汎用性で優位性を示しました。これにより、触
媒候補のハイスループットスクリーニングがより合理的かつ効率的に行えるようになり
ます。



背景・業界文脈

触媒は、化学産業、エネルギー変換、環境保護など、多岐にわたる分野で不可欠な役割
を担っています。新しい高性能な触媒の発見は、これらの産業の効率化と持続可能性向
上に不可欠ですが、その開発は伝統的に時間とコストがかかるボトルネックでした。広
大な化学空間の中から最適な触媒を見つけ出すプロセスは、膨大な実験的試行錯誤を伴
います。AI、特にGNNのようなグラフ構造データを扱える機械学習モデルの導入は、触
媒発見のプロセスをデータ駆動型で加速する画期的なアプローチとして注目されていま
す。CataConのようなフレームワークは、この分野におけるAIの応用をさらに深化させ
るものです。

今後の展望

CataConの導入は、触媒発見のプロセスに革命をもたらす可能性を秘めています。より
効率的かつ高精度に最適な触媒を予測できることで、研究開発期間が劇的に短縮され、
化学合成のコストも削減されるでしょう。将来的には、CataConのようなAI駆動型触媒
予測ツールが、自律型ラボ（self-driving labs）システムに統合され、AIが触媒の設計、
合成、評価、最適化の全プロセスを自動的に実行する「セルフドライビング触媒発見」
が実現するかもしれません。これにより、製薬、材料、化学、エネルギー分野における
イノベーションが加速され、地球規模の課題（例：クリーンエネルギー、CO2削減）に
対する解決策がより迅速に提供されることが期待されます。CataConの成功は、AIが複
雑な科学的問題を解決するための強力な共同研究者となることを明確に示しています。

元記事: https://pmc.ncbi.nlm.nih.gov/articles/PMC13371356/

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pmc.ncbi.nlm.nih.gov/articles/PMC13371356/


#26 Scilight Press、AI駆動型固体電解質合理設計のレビ
ュー論文を発表：次世代バッテリー実現へ

概要

Scilight Pressは、AIが固体電解質（SSE）の合理的な設計を推進し、次世代充電式バッ
テリーの高いエネルギー密度と安全性を実現する上で果たす役割に関するレビュー論
文を発表しました。機械学習（ML）と深層学習（DL）がSSEの発見と最適化の状況を

どのように変革しているかに焦点を当て、DFT、MDシミュレーション、GNN、MLIP

などのAIアルゴリズムの相乗効果が、イオン伝導性の正確な予測、イオン輸送メカニ
ズムの解明、そして広大な化学空間のハイスループットスクリーニングを可能にして

いることを議論しています。

公開日 2026年08月05日  Scilight Press  不明



詳細

主要成果

Scilight Pressは、人工知能（AI）が固体電解質（SSE）の合理的な設計をいかに推進し、
次世代充電式バッテリーの高いエネルギー密度と安全性を実現する上で極めて重要な役
割を果たしているかを詳述するレビュー論文を発表しました。この論文は、機械学習
（ML）と深層学習（DL）技術がSSEの発見と最適化の状況を根本的に変革している現状
を包括的に分析しています。

技術・臨床詳細

レビュー論文では、SSEのAI駆動型設計における複数の先進的アルゴリズムとシミュレ
ーション手法の相乗効果が強調されています。

第一原理密度汎関数理論（DFT）: SSEの電子構造やイオンの安定性を高精度に計算
し、AIモデルの訓練データとして利用されます。

分子動力学（MD）シミュレーション: イオン輸送の動的プロセスを原子レベルでシ
ミュレートし、拡散経路やエネルギー障壁を明らかにするのに役立ちます。AIはMD

シミュレーションのパラメータ最適化や結果解析を高速化します。

グラフニューラルネットワーク（GNN）: SSEの結晶構造や非晶質構造をグラフとし
て表現し、組成と構造がイオン伝導性や安定性に与える影響を予測するために利用さ
れます。GNNは、特に複雑な構造を持つ材料の特性予測に強みを発揮します。

機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）: DFTに匹敵する精度で原子間相互作用を記述
しながら、MDシミュレーションの計算コストを大幅に削減します。これにより、大
規模かつ長時間のイオン輸送シミュレーションが可能となり、イオン伝導性メカニズ
ムの解明を加速します。

これらのAIアルゴリズムの組み合わせにより、SSEの電気化学的安定性やイオン伝導性
領域にわたるブレークスルーが可能になっています。広大な化学空間におけるハイスル
ープットスクリーニングが加速され、イオン伝導性の正確な予測とイオン輸送メカニズ
ムの深い解明が同時に達成されます。



背景・業界文脈

固体電解質（SSE）は、従来の液体電解質に比べて、液漏れのリスクがなく、難燃性で
あるため、高い安全性を持つ次世代バッテリー（全固体電池）の中核技術として注目さ
れています。また、高い電位窓を持つSSEは、より高いエネルギー密度を実現できる金
属リチウム負極の使用を可能にします。しかし、高イオン伝導性と安定性を両立する
SSEの発見は、材料探索空間の広大さと複雑な構造-特性相関のため、極めて困難でし
た。AI駆動型設計は、この伝統的なボトルネックを解消し、SSE開発のプロセスを劇的
に加速させるための鍵となります。国際的な競争が激化する中で、AIの活用は、この分
野での技術的優位性を確立する上で不可欠です。

今後の展望

AI駆動型SSE設計の進展は、全固体バッテリーの実用化を加速し、電気自動車、ポータ
ブル電子機器、グリッドスケールエネルギー貯蔵など、幅広いアプリケーションに革命
をもたらすでしょう。より安全で、長寿命、高エネルギー密度のバッテリーが実現する
ことで、クリーンエネルギーへの移行が加速され、持続可能な社会の実現に大きく貢献
します。今後は、さらに複雑なマルチコンポーネントSSEの設計や、合成・製造プロセ
スとのAI統合が進むことで、材料の発見から市場投入までの期間がさらに短縮されるこ
とが期待されます。自律型ラボシステムとの連携により、AIがSSEの設計、合成、特性
評価、最適化の全プロセスを自動的に実行する「セルフドライビングSSEディスカバリ
ー」が現実のものとなる日も近いかもしれません。

元記事: https://www.sciltp.com/journals/aimat/articles/2607004647

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.sciltp.com/journals/aimat/articles/2607004647


#27 Discovery Alert、AIが次世代エネルギー貯蔵向け多
孔質酸化物材料を発見と発表

概要

AIが次世代エネルギー貯蔵用の多孔質酸化物材料を発見し、電極化学の課題に対する
重要な解決策として浮上しています。ニュージャージー工科大学（NJIT）とレンセラ
ー工科大学（RPI）の研究者は、計算スクリーニングキャンペーンを通じて、これまで

報告されていなかった5つの候補構造を特定し、従来の材料発見にかかる時間を大幅に
短縮しました。このアプローチは、リチウムイオンよりも高いエネルギー密度を持つ
マグネシウム、カルシウム、アルミニウム、亜鉛などの多価イオンに対応する多孔質

電極材料の設計に役立ちます。

公開日 2026年08月03日  Discovery Alert  オーストラリア



詳細

主要成果

AIが次世代エネルギー貯蔵システム向けに、画期的な多孔質酸化物材料の発見を加速さ
せています。ニュージャージー工科大学（NJIT）とレンセラー工科大学（RPI）の研究
チームは、計算スクリーニングキャンペーンを通じて、これまで未報告だった5つの有
望な多孔質酸化物構造を特定することに成功し、従来の材料発見プロセスを大幅に効率
化しました。

技術・臨床詳細

研究チームは、まずAIと高性能計算（HPC）を組み合わせたデータ駆動型計算スクリー
ニングプラットフォームを構築しました。このプラットフォームは、既存の材料データ
ベース、第一原理計算（DFT）から得られる量子化学的知見、および機械学習モデルを
統合し、広大な材料探索空間から特定の機能要件（例：多価イオンの挿入/脱離能力、
高い表面積、電気化学的安定性）を満たす候補材料を効率的に探索します。特に、リチ
ウムイオンバッテリーの限界を超える高いエネルギー密度を持つマグネシウム、カルシ
ウム、アルミニウム、亜鉛などの多価イオンに対応する多孔質電極材料の設計に焦点を
当てました。AIは、これらの多価イオンが効率的に移動できるようなナノスケールの細
孔構造と、長期的な安定性を持つ酸化物骨格を予測しました。この計算スクリーニング
により、合計で5つの新しい多孔質酸化物候補構造が特定され、これらは従来の試行錯
誤による実験では見つけるのが困難であったと考えられています。これらの材料は、そ
のユニークな細孔構造により、多価イオンの迅速な輸送と大きな充電容量を可能にする
潜在力を持つと期待されています。従来の材料発見にかかる期間（数ヶ月から数年）と
比較して、このAI駆動型アプローチは、わずかな時間で有望な候補を絞り込むことに成
功しました。



背景・業界文脈

持続可能な社会への移行に伴い、高性能で安全、かつ安価なエネルギー貯蔵技術は不可
欠です。現在のリチウムイオンバッテリーは、その性能が限界に近づいており、特に希
少金属であるリチウムの供給制約や、安全性（発火リスク）が課題となっています。多
価イオンバッテリーは、リチウムイオンに比べて高い理論エネルギー密度と豊富な資源
（マグネシウム、カルシウムなど）という利点を持つため、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。しかし、多価イオンは電荷が大きく、電解質中での移動
が遅いため、適切な電極材料の発見がその実用化の最大の障壁となっていました。AIに
よる材料発見は、この複雑な課題を解決し、多価イオンバッテリーのブレークスルーを
加速するための鍵となります。

今後の展望

AIによって発見されたこれらの多孔質酸化物材料は、次世代多価イオンバッテリーの開
発を大きく前進させる可能性を秘めています。今後、これらの候補材料の実験的合成と
特性評価が加速されることで、その実際の性能が検証されるでしょう。NJITとRPIの研
究成果は、AIが材料科学研究におけるボトルネックを解消し、発見のペースを劇的に加
速できることを明確に示しています。将来的には、このAI駆動型計算スクリーニングと
自律型実験システムが統合され、材料の設計から合成、評価、最適化までをエンドツー
エンドで自動的に行う「セルフドライビング材料研究所」が実現するかもしれません。
これにより、エネルギー貯蔵分野だけでなく、触媒、センサー、電子材料など、幅広い
分野での新材料発見が加速され、環境に優しく高性能な技術が社会に迅速に提供される
ことが期待されます。

元記事: https://discoveryalert.com.au/ai-porous-oxide-materials-energy-storage-batteries/

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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#28 MIT、機械学習でナトリウム金属電池向け電解液設計
を加速：溶媒のサイズと分子類似性が鍵

概要

MITの研究者は、機械学習を活用したパイプラインを開発し、溶媒候補の生成、選
定、および実験的検証を可能にすることで、電解質設計に新たなアプローチを導入し
ました。このアプローチは、溶媒のサイズと分子の類似性を主要な指針とし、ナトリ

ウム金属電池をモデル系として使用することで、より一般的な設計原理を実証してい
ます。この発見は、バッテリーの安定性、充電速度、長期性能を向上させるより良い
溶媒を特定し、次世代バッテリー開発を加速します。

公開日 2026年08月04日  MIT News  アメリカ



詳細

主要成果

マサチューセッツ工科大学（MIT）の研究チームは、機械学習を応用した革新的なパイ
プラインを開発し、電解質設計の新たなパラダイムを確立しました。この手法は、溶媒
候補の効率的な生成、スクリーニング、および実験的検証を可能にし、特にナトリウム
金属電池のバッテリー安定性、充電速度、長期性能を向上させるより良い溶媒の特定に
成功しました。溶媒の「サイズ」と「分子の類似性」が、優れた電解液設計における重
要な特性であることが発見されました。

技術・臨床詳細

研究チームが開発した機械学習パイプラインは、従来の試行錯誤に依存する電解質設計
プロセスを劇的に加速します。このパイプラインは主に以下のステップで構成されま
す。

溶媒候補の生成: まず、既存の化学データベースと生成AI技術を組み合わせて、潜在
的な溶媒分子の広範なライブラリを仮想的に生成します。

機械学習によるスクリーニング: 生成された数千もの溶媒候補に対し、機械学習モデ
ルが、イオン伝導性、電気化学的安定性、粘度、凝固点などの物理化学的特性を高速
で予測します。このスクリーニングプロセスでは、特に溶媒分子のサイズと他の既存
の良好な溶媒との分子構造の類似性が、重要な予測因子として機能することが発見さ
れました。小さい分子は通常、イオン移動度が高い傾向があり、類似の分子構造は同
様の溶解特性を持つ可能性を示唆します。

実験的検証: 機械学習モデルによって最も有望とされた少数の溶媒候補が、実際に合
成され、ナトリウム金属電池に組み込まれてその性能が実験的に評価されます。ナト
リウム金属電池をモデル系として用いることで、この設計原理が他の次世代バッテリ
ーシステムにも応用可能であることを示しています。

この統合されたアプローチにより、電解液の探索空間を効率的に絞り込み、開発期間を
大幅に短縮することが可能になりました。これにより、リチウムイオンバッテリーの代
替として期待されるナトリウム金属電池の性能向上が加速されます。



背景・業界文脈

バッテリー技術は、電気自動車の普及、再生可能エネルギーの統合、そしてグリッドス
ケールエネルギー貯蔵システムにおいて不可欠です。ナトリウム金属電池は、安価で豊
富に存在するナトリウムを基盤とするため、リチウムイオン電池の代替として大きな期
待を集めていますが、その性能、特に安定性とサイクル寿命において、電解液が重要な
ボトルネックとなっていました。現在の電解液は、電極との界面で不安定性を引き起こ
したり、低温性能が不十分であったりする課題があります。機械学習の導入は、この複
雑な化学空間を効率的に探索し、ナトリウム金属電池の商業化を阻む主要な障壁を取り
除くための画期的な解決策を提供します。

今後の展望

MITの研究成果は、ナトリウム金属電池だけでなく、マグネシウム、亜鉛、アルミニウ
ムなどの他の多価イオン電池を含む、次世代バッテリー技術の電解液設計に広範な影響
を与えるでしょう。溶媒のサイズと分子類似性という設計原理の特定は、AI主導の材料
設計においてより効率的な指針を提供します。今後、この機械学習パイプラインをさら
に洗練させ、より多様なバッテリー化学に対応させることで、バッテリーのエネルギー
密度、安全性、耐久性の飛躍的な向上が期待されます。将来的には、このAI駆動型設計
プロセスが、自律型ラボシステムと連携し、バッテリー材料の発見から製造までの全プ
ロセスを自動化する「セルフドライビングバッテリー研究所」の実現に向けた重要な一
歩となることが期待されます。

元記事: https://news.mit.edu/2026/solving-solvent-problem-sodium-metal-batteries-0804

収集日: 2026年08月07日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://news.mit.edu/2026/solving-solvent-problem-sodium-metal-batteries-0804


#29 IBMとQedma、IBM Quantum Heronプロセッサで
74量子ビット材料シミュレーションに成功

概要

IBMとQedma Quantum Computingは、IBMのQuantum HeronプロセッサとQedmaの
エラー軽減ソフトウェアを用いて、量子材料のシミュレーションにおいて量子優位性
を示すことに成功しました。この画期的な成果により、最大74量子ビットのシステム

における量子ダイナミクスを研究することが可能となり、古典的なスーパーコンピュ
ーターの能力を超越しました。この進歩は、触媒やバッテリー電解質など、実世界で
重要な量子材料の理解と設計に新たな道を開くものです。

公開日 2026年07月30日  Investing.com  アメリカ



詳細

主要成果

IBMとQedma Quantum Computingは、 IBMの先進的なQuantum Heronプロセッサと
Qedmaの独自エラー軽減ソフトウェアを組み合わせることで、量子材料のシミュレーシ
ョンにおいて量子優位性を実証しました。この画期的なコラボレーションにより、最大
74量子ビットのシステムにおける量子ダイナミクスを、古典的な計算能力では到達不可
能な精度で研究する新たなフレームワークが確立されました。

技術・臨床詳細

研究では、IBMの最新量子プロセッサであるQuantum Heronが利用され、Qedmaの洗練
されたエラー軽減技術が、量子計算のノイズを効果的に抑制しました。これにより、研
究者たちは、触媒や次世代バッテリーの電解質など、産業的に極めて重要な量子材料の
複雑な量子挙動を、これまでになく詳細にシミュレートすることができました。この74
量子ビット規模のシミュレーションは、物質科学における量子計算の応用可能性を飛躍
的に高めるものです。

背景・業界文脈

量子コンピューティングは、その膨大な計算能力により、材料科学、創薬、金融モデリ
ングなど、多岐にわたる分野に革命をもたらす可能性を秘めています。特に、量子材料
の挙動を正確にシミュレートすることは、新しい機能性材料の設計や最適化に不可欠で
すが、その計算負荷は古典コンピューターにとって大きな障壁でした。IBMとQedmaの
成果は、この障壁を打ち破り、信頼性の高い量子シミュレーションへの道を開くものと
して、業界に大きな影響を与えます。

今後の展望

今回の量子優位性の実証は、実用的な量子材料科学の時代への重要な一歩となります。
将来的には、よりエネルギー効率の高いバッテリー、環境に優しい触媒、革新的な電子
部品など、様々な分野で高性能な材料の開発が加速されると期待されます。IBMと
Qedmaは、この成果を基盤として、さらに大規模で複雑な量子システムの研究を進め、
量子コンピューティングがもたらす社会変革を牽引していくでしょう。

元記事: https://www.investing.com/news/company-news/ibm-and-qedma-achieve-quantum-advantage-

https://www.investing.com/news/company-news/ibm-and-qedma-achieve-quantum-advantage-in-materials-simulation-93CH-4823129


in-materials-simulation-93CH-4823129
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