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今週のキーワード

AI材料開発
自律型ラボと逆設計でR&Dを加速

36
件

記事数

7
カ国

対象国

80
時間

材料探索

220万
個

新規結晶

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
AIで電池材料80時間探
索

学術論文
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○

アルゴンヌ研がAIで50万種の候補から80時間で18種
を絞り込み、高速充電・高エネ密度電解質N2116を合
成。

#02 MLIPs精度80%向上 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

AIPが液体振動エントロピーを指標にMLIPsの精度を8
0%向上させ、ポテンシャルモデルの信頼性を高める
新手法を提案。

#03 AIで触媒探索10年短縮 業界レポ
ート

●●●●
○

●●●○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●○
○

AI駆動型触媒探索が高スループット実験とMLで医薬
品開発期間を10年以上短縮、化学空間探索を加速。

#04
AIで材料R&D;を10分
の1に

解説記事
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

○

生成モデル、GNN、自律型ラボの統合で材料R&D;が1
0〜20年から1〜2年に短縮。GNoMEが240万の新材
料を予測。

#05
AIでLIB開発クローズ
ドループ

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○

AIがLIBの材料発見、状態予測、信頼性管理をクロー
ズドループ化し、性能・寿命向上に貢献するとMDPI
が報告。

#06 AIでLIB電解質最適化 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○

AIがLIB電解質をデータ駆動型で最適化し、新規溶媒
・添加剤・固体電解質の発見を加速するマルチスケー
ルフレームワークを提案。

#07
AIが耐熱誘電体2種特
定

ニュース
記事

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●○
○

AIが1.5億の仮想材料空間から将来のエレクトロニク
ス向け耐熱誘電体候補2種を特定、EV・航空宇宙需要
に対応。

#08
AIが原子レベルで材料
構築

プレスリ
リース

●●●●
●

●○○○
○

●●●○
○

●●●●
○

●●●○
○

オークリッジ研がAIで原子レベルの分子を自律操作し
、カスタム材料を構築。電子・量子材料設計を革新。

#09
MIT、AIで材料安定性
改善

ニュース
記事

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●○
○

MITがCrysVCDフレームワークを開発。AIで材料設計
の安定性を大幅改善し、計算コストを削減、実用材料
開発を加速。

#10
Ansys、逆設計でR&D;
革新

企業戦略
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○
Ansysが逆設計技術を解説。望ましい性能から材料設
計を自動化し、R&D;の時間とコストを大幅削減。

#11
LLNL、AIでPECデバイ
ス最適化

プレスリ
リース

●●●●
○

●●○○
○

●●●○
○

●●●●
○

●●●○
○

LLNLがハイブリッドDFTとAIで光電気化学デバイス
の性能を最適化。点欠陥効果などを診断し効率向上。

#12
PolyCLIPでポリマー予
測向上

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

PolyCLIPがポリマー特性予測で既存モデルを13.32%
上回り、マルチモーダルポリマーインフォマティクス
の新基盤を確立。

#13
テキサスA&M;、自律
型金属ラボ

プレスリ
リース

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●●
○

テキサスA&M;大学が2490万ドル助成金で自律型金属
発見ラボARM-MIPを設立。AIとロボットが24時間新
合金をテスト・分析。



マテリアルインフォマティクス Weekly Intelligence Report | 2026-09-05 | Page 2

# 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
AQCatが触媒2万倍高
速化

ニュース
記事

●●●●
●

●●●○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●○
○

SandboxAQのAIモデル「AQCat」がClaude Science
で触媒スクリーニングを2万倍高速化。磁気挙動も考
慮し高忠実度データで訓練。

#15
SES AI、ドローン電池
開発加速

ニュース
記事

●●●●
○

●●●○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●○
○

SES AIがAIと「Molecular Universe」でドローンバ
ッテリー開発を数年短縮。1億分子から最適な材料を
数週間で特定。

#16
MLで固体電解質設計革
新

プレスリ
リース

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●●
○

バークレー研がMLと実験データ融合で固体電解質設計
を革新。イオン輸送が粘度でなく解離メカニズムに支
配されることを発見。

#17 AIが分子を自律配置 プレスリ
リース

●●●●
●

●○○○
○

●●●○
○

●●●○
○

●●●○
○

オークリッジ研がAIガイドシステムで分子を自律配置
し機能性材料を構築。電子・量子材料の可能性を拡大
。

#18 MLで磁性合金設計革新 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
MLが磁性機能性合金設計を革新。生成GNNと高スル
ープットDFTで2D磁石を発見し、材料開発を加速。

#19
材料AIの物理的意味探
求

学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
材料AIが予測を超え、物理的解釈、メカニズム同定、
設計指針に貢献する重要性を展望論文が強調。

#20 化学AI・自律ラボ動向 業界レポ
ート

●●●●
○

●●●○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●○
○

ChemCopilotがQ3レポート発表。ELLIS
FinlandとAcceleration
Consortiumが化学AI・自律ラボを牽引。

#21
MLでペロブスカイト安
定化

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
ML予測と自動製造プラットフォームで相安定ホルムア
ミジニウム系ペロブスカイトの発見を加速。

#22
東北大、AIで高分子発
見

プレスリ
リース

●●●●
○

●●○○
○

●●●○
○

●●●●
○

●●●●
●

東北大学WPI-AIMRがAI駆動型クローズドループシス
テムで高分子材料発見を加速。エネルギー材料探索を
改善。

#23
米国自律ラボが材料加
速

ニュース
記事

●●●●
○

●●○○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●●
○

米国の主要ラボがAI駆動型ロボットで新素材を発明。
自律型ラボが材料発見を劇的に加速。

#24
アルゴンヌ、AIで電池
候補特定

プレスリ
リース

●●●●
●

●●●○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●●
○

アルゴンヌ研がAIで50万種の安定材料から18の有望
な電池候補を80時間で特定。N2116電解質をMicroso
ft AIと協力で合成。

#25
2D材料データ統合X2D
B

学術論文
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○
X2DBインフラが実験・計算2D材料データを大規模統
合し、MLモデルと特性スクリーニングを強化。

#26 自律ラボの現状と課題 解説記事
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○

製薬R&D;における自律型クローズドループ実験の実
現可能性と課題を議論。XRDデータ分析の改善が必要
。

#27
GNoMEが220万新規結
晶発見

プレスリ
リース

●●●●
●

●●○○
○

●●●●
●

●●●○
○

●●●●
○

Google DeepMindのGNoMEが220万の新規結晶を発
見し、材料科学を800年加速。超伝導体・電池候補を
提供。

#28
Citrine、独グリーンテ
ック加速

企業戦略
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

Citrine InformaticsがドイツのForum Rathenauと提
携し、AIプラットフォームでグリーンディープテック
エコシステムを加速。

#29
LLMで科学発見閉ルー
プ化

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

LLMエージェントが科学的推論を生成し、実験結果を
解釈することでAI駆動型バイオメディカル発見の閉ル
ープ化を促進。

#30
QIAGEN、核酸抽出自
動化

新製品
●●○○

○
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

○
●●○○

○

QIAGENが臨床核酸抽出システム「QIAsymphony Co
nnect」を発売。FDA/EUDAMED承認取得で自動化を
推進。

#31 MLで自己修復ポリマー ニュース
記事

●●●●
○

●●○○
○

●●●○
○

●●●○
○

●●●○
○

ワシントン大学が機械学習で自己修復性ポリマーライ
ブラリ「DPAL」を開発。材料設計を加速し、多機能
性ポリマーを提供。

#32 UAE、AI材料投資強化 企業戦略
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○
UAEがAIインフラ投資を強化し、材料発見加速で半導
体・エネルギー貯蔵・航空宇宙産業を戦略的に育成。

#33
AI高分子発見フレーム
ワーク

解説記事
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○

Asia Research NewsがAIを活用した高分子材料発見
フレームワークを解説。データ駆動型イノベーション
を促進。
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# 記事タイトル 種別 技術
新規性

実用化
距離

市場
インパクト

データ
信頼性

日本
関連度 一行サマリ

#34 AIがMOF数十万個合成 ニュース
記事

●●●●
●

●●○○
○

●●●●
○

●●●○
○

●●●○
○

Google DeepMindとMOFGenが連携し、AIが設計し
た数十万個のMOFを結晶合成に成功。拡散モデルを活
用。

#35 AIがナノ材料開発加速 学術論文
●●●○

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

英国王立化学会がAIによるナノ材料の設計・合成・特
性評価加速をレビュー。閉ループ実験で合成効率向上
。

#36 MLで蓄熱材料探索加速 プレスリ
リース

●●●●
○

●●○○
○

●●●○
○

●●●●
○

●●●○
○

アムステルダム大学がMLで蓄熱材料探索を大幅加速。
熱化学蓄熱向け塩水和物の有望候補を迅速特定。

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

❶ 自社の材料開発プロセスはAIの波に乗り遅れていないか？
AIと自律型ラボの統合により、材料R&D;の期間が10分の1に短縮され、数百万の新規材料が予測されています。従来の試
行錯誤型アプローチでは、この速度に追いつくことは困難です。貴社のR&D;体制は、この劇的な変化に対応できています
か？

❷ AIが提案する「非直感的な」新材料を評価・合成する体制は？
Google DeepMindのGNoMEが220万の新規結晶を発見したように、AIは人間の直感では見つけられない材料を提案しま
す。これらの候補を効率的に合成し、実用性を評価するための設備、技術、そして専門知識が、貴社には十分に備わって
いますか？

❸ AI駆動型材料開発の国際競争で日本の強みをどう活かすか？
海外の国立研究所や大手企業がAIと自律型ラボに巨額の投資を行い、材料開発を加速しています。日本は高品質な実験デ
ータや熟練技術者という強みを持つ一方で、データ共有やAI人材育成に課題があります。この国際競争で優位性を保つた
めの戦略は明確ですか？

日本企業にとっての「機会 vs 脅威」

日本企業にとっての「機会 vs 脅威」マトリクス

機会大・脅威小 機会大・脅威大

影響小（参考） 脅威大・機会小

←
 機

会
 →

← 脅威 →

自律ラボ電池材料AI 触媒AI

原子操作AI

信頼AI

日本のMI
MIプラットフォーム

臨床自動化

項目 象限 ↑ 機会 ↓ 脅威

● 自律ラボ 注意 材料開発期間を1/10に 既存R&D;の陳腐化

● 電池材料AI 注意 高性能電池開発加速 開発競争激化

● 触媒AI 注意 高効率触媒を迅速開発 化学プロセス陳腐化

● 原子操作AI 機会大 量子材料設計の新境地 基礎研究の遅れ

● 信頼AI 機会大 実用材料設計の精度向上 AI提案の不信感

● 日本のMI 機会大 国内研究の競争力強化 —

● MIプラットフォーム 注意 持続可能材料開発加速 プラットフォーム依存
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● 臨床自動化 参考 検査効率向上 —
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深掘り ① ― AIと自律型ラボが材料R&Dを革新
#04 | 2026/09/02 | Cypris AI | 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●●●●○

Cypris AIの報告によると、生成モデル、グラフニューラルネットワーク（GNN）、自律型ラボの統合により、材料R&
D;の期間が従来の10〜20年からわずか1〜2年に劇的に短縮されています。Google DeepMindのGNoMEプロジェクト
が240万種もの新材料を予測したように、AIは触媒やバッテリー材料開発に応用され、R&D;効率を飛躍的に高めてい
ます。

この技術的進化は、AIが望ましい特性を持つ材料の候補構造を創出し、GNNが材料の構造-特性関係を学習・予測し、
自律型ラボが予測された材料を自動で合成・評価する「閉ループ」型のR&D;サイクルを構築することで実現します。
これにより、人間が介入する手作業や試行錯誤が大幅に削減され、材料発見のプロセス全体が加速されます。

▶ 技術者の視点

AIと自律型ラボの融合は、材料開発のパラダイムを根本から変えつつあります。R&D;期間が10分の1に
短縮されるという数値は非常に野心的ですが、AIによる探索空間の効率化とロボットによる高速実験の
組み合わせは、その可能性を十分に示唆しています。しかし、AIが提案する材料の合成難易度や、実環
境での性能・安定性評価、そして量産化へのスケールアップにはまだ多くの課題が残ります。 【機会】
としては、開発期間の大幅短縮による市場投入の加速、既存の知見では見つけられなかった非直感的な
新材料の発見、R&D;コストの削減が挙げられます。特に、日本の材料・素材メーカーにとっては、新た
な高機能材料を迅速に市場に投入し、競争優位性を確立するチャンスです。 【脅威】としては、この技
術への投資や導入が遅れることで、海外勢に大きくリードを許し、既存のR&D;体制が陳腐化するリスク
があります。特に、AI・ロボティクス技術を使いこなせるデータサイエンティストやエンジニアの不足
は喫緊の課題です。日本の製造業は、この変革の波に乗り遅れないよう、R&D;部門はAI/自律型ラボの
ロードマップを策定し、経営企画部門は戦略的な投資を検討すべきです。

深掘り ② ― AIがバッテリー材料探索を劇的に加速
#01 | 2026/08/28 | Argonne National Laboratory | 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●●●●○

アルゴンヌ国立研究所は、AI駆動型の手法を用いることで、バッテリー開発における材料探索プロセスを劇的に加速さ
せました。AIは50万種の安定な材料候補からわずか80時間で18種の候補を絞り込み、その後のHPC検証を経て5種の新
規材料候補を特定。最終的にN2116電解質の合成に成功し、高速充電・高エネルギー密度・長寿命を実現する持続可能
なバッテリーへの道を開きました。

このAI統合型アプローチは、従来のシミュレーションや実験的手法では数年かかる可能性のあるプロセスをわずか数日
で実行する能力を示しています。N2116電解質は、特にリチウムイオンバッテリーの性能限界を押し上げる可能性があ
り、EV（電気自動車）や再生可能エネルギー貯蔵システムへの応用が期待されます。
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▶ 技術者の視点

AIが50万種の材料候補から80時間で18種を絞り込み、新規電解質N2116を合成したという成果は、バ
ッテリー材料開発の速度を桁違いに向上させる可能性を示しています。高速充電、高エネルギー密度、
長寿命という特性は、EVや再生可能エネルギー貯蔵システムにとって非常に魅力的です。ただし、N21
16電解質の具体的な性能数値（エネルギー密度、サイクル寿命、安全性）や、量産性、コストに関する
詳細な情報がまだ不足しており、実用化にはさらなる検証が必要です。 【機会】としては、次世代バッ
テリー材料開発のリードタイムを劇的に短縮し、高性能で安全な電解質を早期に市場投入することで、
EV市場やエネルギー貯蔵市場での競争力を大きく向上させることができます。日本のセルメーカーや材
料メーカーにとっては、この技術を取り込むことで新たなビジネスチャンスが生まれます。 【脅威】と
しては、海外の国立研究所や企業がAIを活用して先行開発を進めることで、日本のバッテリー材料メー
カーが競争力を失う可能性があります。特に、サプライチェーン全体での材料開発のスピードアップに
対応できない場合、調達・購買部門は新たなサプライヤーへの切り替えを余儀なくされるかもしれませ
ん。日本の電池材料R&D;部門は、N2116電解質に関する詳細情報を速やかに収集し、競合動向を分析
するとともに、自社のAI導入戦略を加速させるべきです。
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深掘り ③ ― Google DeepMind GNoMEが材料科学を800年加速
#27 | 2026/08/28 | Facebook (DeepMind) | 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●●●●○

Google DeepMindのAIツール「GNoME」が、220万の新しい無機結晶構造を発見し、材料科学の進展を800年分加速
させたと報告されています。GNoMEは既存の材料プロジェクトから学習したAIモデルを活用し、新材料の安定性を予
測することで、合成の有望な候補を38万件特定しました。

これらの予測された結晶は、超伝導体、次世代電池、高性能半導体などの将来の革新的な技術開発に貢献する可能性が
あり、研究コミュニティに公開されています。AIが広大な材料空間を効率的に探索し、安定した構造を持つ新しい候補
を迅速に生成することで、従来の試行錯誤的なプロセスを劇的に変革しています。

▶ 技術者の視点

GNoMEが220万の新規結晶を発見し、材料科学を800年加速したという報告は、AIの探索能力のスケー
ルを象徴するものです。この数値は計算上の成果であり、実合成・評価にはまだ時間がかかりますが、
38万件もの安定な候補が特定されたことは、今後の材料開発のブレークスルーに繋がる可能性を秘めて
います。しかし、これらの予測された結晶の合成可能性や、特定の機能性（超伝導転移温度、電池性能
など）の実験的検証には、まだ多くの課題があります。 【機会】としては、AIが提供する膨大な新材料
候補から、これまでにない機能を持つ材料を発見し、イノベーションを創出できる点です。基礎研究の
加速はもちろん、高性能半導体や次世代電池など、日本の主要産業を支える材料開発に新たな道を開き
ます。 【脅威】としては、AIによる材料探索能力の格差が拡大し、データと計算リソースへのアクセス
が限られる企業や国が、新材料開発競争で後れを取るリスクです。特に、Googleのような巨大IT企業が
この分野をリードすることで、材料開発の主導権がIT企業に移る可能性も考えられます。日本のR&D;
部門は、GNoMEのような公開データベースを積極的に活用し、計算材料科学チームを強化するとともに
、経営企画部門はAI投資の優先順位付けと、オープンイノベーション戦略の検討を急ぐべきです。

その他の注目記事
東北大学WPI-AIMRがAIで高分子材料発見を加速（東北大学 (WPI-AIMR)）
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 日本関連度●●●●●

日本発のAI駆動型クローズドループシステムで高分子材料発見を加速。エネルギー材料探索の効率改善に期待。

Ansys、逆設計技術が材料R&D;を革新（Ansys）
技術新規性●●●○○ 実用化距離●●●●○ 市場インパクト●●●●○

Ansysが逆設計技術を解説。望ましい性能から材料設計を自動化し、R&D;の時間とコストを大幅削減するソリューショ
ンを提供。

SandboxAQ、AIモデル「AQCat」がClaude Scienceで触媒スクリーニングを2万倍高速化（Quantum Zeitgeist）
技術新規性●●●●● 実用化距離●●●○○ 市場インパクト●●●●○

AIモデルAQCatが触媒スクリーニングを2万倍高速化。磁気挙動も考慮し、高忠実度データで訓練されており、化学・
医薬品開発を加速。

MDPI、AI活用でリチウムイオンバッテリー開発をクローズドループ化（MDPI）
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●○

AIがLIBの材料発見、状態予測、信頼性管理をクローズドループ化。データ駆動型予測で性能と寿命向上に貢献。

Energy & Environmental Science、AIがリチウムイオンバッテリー電解質をデータ駆動型で最適化（Energy & Environmental Science）
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●○

AIがLIB電解質をデータ駆動型で最適化。新規溶媒、添加剤、固体電解質の加速発見に向けたマルチスケールフレーム
ワークを提案。
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今週のアクション提案

記事評価マトリクスと機会/脅威分析を踏まえたアクション提案です。

▍即時（今週中）
• 【R&D;】AI駆動型材料発見に関する最新記事（特に#01, #04,
#27）を社内関係者と共有し、技術動向を認識する。

• 【経営企画】自律型ラボやAIプラットフォームへの投資動向を調査し、自社のR&D;戦略への影響を評価する。

• 【調達】AIを活用した材料サプライヤーの動向を注視し、将来的なサプライチェーンの変化に備える。

▍短期（1ヶ月）
• 【R&D;】自社の材料開発プロセスにおけるAI導入のフィージビリティスタディを開始。特にデータ整備とAIモ
デル構築の課題を洗い出す。

• 【人事・教育】マテリアルズインフォマティクス分野のAI人材育成プログラムの検討を開始。外部研修や大学
との連携も視野に入れる。

• 【半導体PKG/EV設計】AIによる新規誘電体材料やバッテリー材料の候補について、自社製品への適用可能性を
評価する。

▍中長期（四半期〜）
• 【R&D;】AIとロボティクスを統合した「自律型ラボ」の導入を具体的に検討し、ロードマップを策定する。

• 【経営企画】AI駆動型材料開発を核としたオープンイノベーション戦略を立案。国内外のAIスタートアップや
研究機関との連携を模索する。

• 【材料・素材メーカー】AIによる「逆設計」技術を導入し、顧客の要求性能から最適な材料組成を効率的に導
き出す体制を構築する。

troy-technical.jp 独自キュレーション。記事著作権は各原著作者に帰属。 | Gemini API + Claude | 2026-09-05
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収録記事一覧

#01 アルゴンヌ国立研究所、AI活用でバッテリー材料探索を80時間で完遂、高速充電・高エネルギー
密度電解質N2116合成に成功

#02 AIP Publishing、液体振動エントロピー指標で経験的原子間ポテンシャルの精度を80%向上、

MLIPsの体系的検証に新機軸

#03 News-Medical、AI駆動型触媒探索が医薬品開発期間を10年短縮、高スループット実験とMLで化
学空間を最大化

#04 Cypris AI、生成モデル、GNN、自律型ラボが材料R&Dを10分の1に短縮、Google DeepMind
GNoMEが240万の新材料を予測

#05 MDPI、AI活用でリチウムイオンバッテリー開発をクローズドループ化、データ駆動型予測・状

態予測・信頼性管理で革新

#06 Energy & Environmental Science、AIがリチウムイオンバッテリー電解質をデータ駆動型で最
適化、新規溶媒・添加剤・固体電解質を加速発見

#07 SciTechDaily、AIが1.5億の仮想材料空間から将来のエレクトロニクス向け耐熱誘電体候補2種を
特定、EV・航空宇宙需要に対応

#08 オークリッジ国立研究所、AIが原子レベルでカスタム材料を自律構築、電子・量子材料設計を革
新

#09 MIT CrysVCDフレームワーク、AIで材料設計の安定性を大幅改善、計算コスト削減と実用材料
開発を加速

#10 Ansys、逆設計技術が材料R&Dを革新、望ましい性能から設計を自動化し時間とコストを大幅削

減

#11 LLNL、ハイブリッドDFTシミュレーションとAIで光電気化学デバイスの性能最適化、点欠陥効
果・ドーピング・合金化を診断

#12 ACS Publications、PolyCLIPがポリマー特性予測で既存モデルを13.32%上回り、マルチモーダ
ルポリマーインフォマティクスの新基盤を確立

#13 テキサスA&M大学、2490万ドル助成金で自律型金属発見ラボARM-MIPを設立、ロボットとAIが

24時間体制で新合金をテスト・分析

#14 SandboxAQ、AIモデル「AQCat」がClaude Scienceで触媒スクリーニングを2万倍高速化、磁
気挙動も考慮し高忠実度データで訓練

#15 SES AI、AIと「Molecular Universe」でドローンバッテリー開発を数年短縮、1億分子から最適
な材料を数週間で特定

#16 Berkeley Lab、機械学習と実験データ融合で固体電解質設計を革新、イオン輸送が粘度でなく解
離メカニズムに支配されることを発見



#17 オークリッジ国立研究所、AIガイドシステムが分子を自律配置し機能性材料を構築、電子・量子
材料の可能性拡大

#18 機械学習が磁性機能性合金設計を革新：生成GNNと高スループットDFTで2D磁石を発見

#19 材料AIにおける「物理的意味」の探求：予測を超え、メカニズム同定と設計指針へ

#20 ChemCopilotがQ3 2026レポート発表：ELLIS FinlandとAcceleration Consortiumが化学AI・
自律ラボを牽引

#21 機械学習予測が相安定ホルムアミジニウム系ペロブスカイトの発見を加速：自動製造プラットフ
ォーム活用

#22 東北大学WPI-AIMRがAIで高分子材料発見を加速：クローズドループシステムでエネルギー材料
探索を改善

#23 自律型ラボが材料発見を加速：米国の主要ラボがAI駆動型ロボットで新素材を発明

#24 アルゴンヌ国立研究所がAI駆動型材料発見を加速：50万材料から18の有望な電池候補を80時間
で特定

#25 2D材料の実験・計算データ大規模統合：X2DBインフラがMLモデルと特性スクリーニングを強化

#26 自律型ラボの現状と課題：製薬R&Dにおけるクローズドループ実験の実現性を探る

#27 Google DeepMindのGNoMEが220万の新規結晶を発見：材料科学を800年加速し、新たな超伝
導体・電池候補を提供

#28 Citrine Informaticsがドイツのグリーンディープテックエコシステムを加速：Forum Rathenau
と提携しAIプラットフォームを提供

#29 AI駆動型バイオメディカル発見の閉ループ化：LLMエージェントが科学的推論を生成し、実験結
果を解釈

#30 QIAGENがQIAsymphony Connectを発売：臨床核酸抽出の自動化でFDA/EUDAMED承認取得

#31 ワシントン大学が機械学習で自己修復性ポリマーライブラリ「DPAL」を開発、材料設計を加速

#32 UAEがAIインフラ投資を強化、材料発見加速で半導体・エネルギー貯蔵・航空宇宙産業を戦略的

に育成

#33 Asia Research NewsがAIによる高分子材料発見フレームワークを解説、データ駆動型イノベー
ションを促進

#34 Google DeepMindとMOFGenが連携、AIが設計した数十万個のMOFを結晶合成に成功

#35 英国王立化学会レビュー: AIがナノ材料の設計・合成・特性評価を加速、閉ループ実験で合成効
率向上

#36 アムステルダム大学、機械学習で蓄熱材料の探索を大幅加速、熱化学蓄熱向け塩水和物の有望候
補を迅速特定



#01 アルゴンヌ国立研究所、AI活用でバッテリー材料探索
を80時間で完遂、高速充電・高エネルギー密度電解質
N2116合成に成功

概要

アルゴンヌ国立研究所は、AI駆動型の手法を用いることで、バッテリー開発における

材料探索プロセスを劇的に加速させました。AIは50万種の安定な材料候補からわずか
80時間で18種の候補を絞り込み、その後のHPC検証を経て5種の新規材料候補を特定し
ました。このAI統合型アプローチにより、最終的にN2116電解質の合成に成功し、従

来のバッテリーと比較して高速充電、高エネルギー密度、長寿命を実現する持続可能
なバッテリーへの道を開きました。この成果は、バッテリー技術の進歩に不可欠な、
材料発見のタイムライン短縮に大きく貢献します。

公開日 2026年08月28日  Argonne National Laboratory  アメリカ



詳細

主要成果

アルゴンヌ国立研究所は、人工知能（AI）を活用した画期的な手法により、次世代バッ
テリー向け材料の探索を劇的に加速させました。このAI駆動型アプローチにより、50万
種の仮想材料候補の中から、わずか80時間で18種の有望な安定材料候補が特定され、最
終的に5種の新規材料が同定されました。このプロセスは、特に高速充電、高エネルギ
ー密度、長寿命を実現する持続可能なバッテリー向けN2116電解質の合成に直接結びつ
いており、従来の材料探索にかかる時間とコストを大幅に削減します。

技術・臨床詳細

研究チームは、AIモデルを大規模な材料データベースで訓練し、安定性、電気化学的性
能、持続可能性といった複数の基準を満たす材料を予測させました。このAIシステム
は、従来のシミュレーションや実験的手法では数年かかる可能性のあるプロセスを、わ
ずか数日で実行する能力を示しました。特定された18種の候補は、高精度なHPC（高性
能計算）シミュレーションによってさらに検証され、その結果、既知の材料と異なる特
性を持つ5種の材料が絞り込まれました。N2116電解質は、特にリチウムイオンバッテ
リーの性能限界を押し上げる可能性があり、EV（電気自動車）や再生可能エネルギー貯
蔵システムへの応用が期待されます。

背景・業界文脈

材料科学分野では、新しい機能性材料の発見は、多くの場合、膨大な実験とシミュレー
ションを伴う試行錯誤のプロセスに依存してきました。しかし、AIとHPCの統合によ
り、このパラダイムが根本的に変化しつつあります。特にバッテリー材料は、エネルギ
ー転換の鍵となる分野であり、より高性能で持続可能なソリューションへの需要が高ま
っています。AIは、化学空間の広大な探索空間を効率的にナビゲートし、有望な候補を
迅速に特定することで、研究開発のボトルネックを解消する強力なツールとして期待さ
れています。



今後の展望

このAI駆動型材料探索手法の成功は、バッテリー技術のみならず、触媒、医薬品、電子
材料など、他の多くの技術分野における材料開発にも大きな影響を与える可能性があり
ます。将来的には、AIが材料の「逆設計」を自律的に行い、特定の性能目標から材料の
組成や構造を直接導き出すことが可能になるかもしれません。アルゴンヌ国立研究所の
この成果は、持続可能な社会の実現に向けたイノベーションを加速するための、AIの役
割の重要性を明確に示しています。

元記事: #

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)



#02 AIP Publishing、液体振動エントロピー指標で経験的
原子間ポテンシャルの精度を80%向上、MLIPsの体系的検
証に新機軸

概要

AIP Publishingの発表によると、経験的原子間ポテンシャルの開発と検証において、従

来の限界を克服する新たな手法が提案されました。本研究は、液体の振動エントロピ
ーなどの量を新たな指標として導入することで、異なるSi原子間ポテンシャル間の微
細な違いを明確に識別することに成功しました。このアプローチは、機械学習原子間

ポテンシャル（MLIPs）の利点と限界をより深く理解し、そのパラメーターチューニン
グをより包括的に行うための画期的な可能性を示唆しています。結果として、ポテン
シャルモデルの転用性と信頼性が大幅に向上すると期待されます。

公開日 2026年08月27日  AIP Publishing  アメリカ



詳細

主要成果

AIP Publishingは、経験的原子間ポテンシャル（EAP）の開発と検証における新たなブレ
ークスルーを発表しました。本研究は、液体の振動エントロピーのような、ポテンシャ
ルエネルギー曲面（PEL）の全体的な形状に敏感な新しい定量指標を導入することによ
り、異なるシリコン原子間ポテンシャル間の微妙な違いを明確に識別することに成功し
ました。この手法は、EAPの計算効率の高さと、従来の開発プロトコルがPEL全体への感
度が低いという課題との間で、より効果的なバランスを取ることを可能にします。これ
により、原子間ポテンシャルの転用性と精度が飛躍的に向上し、材料科学におけるシミ
ュレーションの信頼性が高まります。

技術・臨床詳細

従来のEAP開発では、多くの場合、平衡構造や特定の欠陥形成エネルギーなど、PELの局
所的な特性に焦点を当てた検証が行われてきました。しかし、これらの方法は、液体状
態や非平衡プロセスなど、PELのより広範な領域を正確に記述する上で限界がありまし
た。本研究では、液体の振動エントロピーという熱力学的量を導入することで、PELの
多様な様相をより詳細に探ることを可能にしました。このアプローチは、異なるSi原子
間ポテンシャルが、静的な特性では類似していても、動的な特性や高温・高圧下での挙
動において本質的に異なることを明らかにしました。特に、MLIPs（機械学習原子間ポ
テンシャル）の文脈において、この新しい指標はモデルの汎用性を評価し、より堅牢な
パラメータセットを最適化するための貴重なツールとなり得ます。

背景・業界文脈

EAPは、その計算効率の高さから、分子動力学シミュレーションなどの大規模な材料シ
ミュレーションで広く利用されています。しかし、その精度と転用性は、開発および検
証プロトコルの限界によって制約されてきました。特に、MLIPsの台頭により、高精度
かつ汎用性の高いポテンシャルの需要が高まる中で、既存の検証方法の限界は大きな課
題となっていました。本研究の成果は、MLIPsが持つ「ブラックボックス」的な性質を
解明し、その信頼性と解釈可能性を高めるための基礎を提供します。これは、新材料の
設計、熱力学特性の予測、複雑な相転移プロセスの理解など、多岐にわたる材料科学の
応用にとって極めて重要です。



今後の展望

液体の振動エントロピーを検証指標として用いるこの新しいアプローチは、MLIPsを含
む次世代の原子間ポテンシャルの開発に大きな影響を与えるでしょう。より包括的な
PELのサンプリングと検証を可能にすることで、モデルの予測能力が向上し、幅広い材
料システムへの応用が期待されます。将来的には、この手法が標準的なポテンシャル開
発ワークフローの一部となり、よりデータ効率的で物理的に意味のある機械学習モデル
の構築を加速する可能性があります。これにより、材料設計の「逆設計」アプローチ
や、自律型材料研究ラボにおける信頼性の高いシミュレーションの基盤が強化されるこ
とになります。

元記事: https://pubs.aip.org/aip/jcp/article/165/8/084502/3403195/Configurational-entropy-as-a-

potential-metric-for

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.aip.org/aip/jcp/article/165/8/084502/3403195/Configurational-entropy-as-a-potential-metric-for
https://pubs.aip.org/aip/jcp/article/165/8/084502/3403195/Configurational-entropy-as-a-potential-metric-for


#03 News-Medical、AI駆動型触媒探索が医薬品開発期間
を10年短縮、高スループット実験とMLで化学空間を最大
化

概要

News-Medicalは、AI駆動型触媒探索を含む現代の合成ツールが化学および医薬品発見

に革命をもたらしていると報じました。AIは、高スループット実験と機械学習アルゴ
リズムを組み合わせることで、研究者が従来の実験手法では不可能だった大規模な化
学空間を探索することを可能にします。これにより、触媒系の開発期間を劇的に短縮

し、医薬品、ファインケミカル、材料研究における反応最適化を大幅に加速する可能
性を秘めています。医薬品の市場投入までの期間を平均10年以上短縮する潜在力があ
るとされます。

公開日 2026年08月27日  News-Medical  イギリス



詳細

主要成果

News-Medicalの報道によると、AI駆動型触媒探索に代表される現代の合成ツールが、化
学および医薬品発見の分野に革命的な変化をもたらしています。これらのツールは、高
スループット実験と先進的な機械学習アルゴリズムを融合させることで、研究者がこれ
まで手付かずだった広大な化学空間を効率的に探索することを可能にします。この新手
法は、触媒系の開発期間を大幅に短縮し、医薬品、ファインケミカル、そして材料研究
における反応最適化プロセスを劇的に加速させる潜在力を秘めています。医薬品開発に
おいては、平均10年以上かかる市場投入までの期間を大幅に短縮する可能性があり、新
薬開発のコスト削減とスピードアップに貢献します。

技術・臨床詳細

AI駆動型触媒探索は、従来の試行錯誤的なアプローチとは異なり、データ駆動型の予測
と最適化を核とします。まず、数千から数百万の化合物ライブラリを自動的に合成・ス
クリーニングする高スループット実験が実施されます。この実験から得られた膨大なデ
ータは、機械学習モデルの訓練に利用され、特定の反応に対する触媒の活性、選択性、
安定性などを予測するモデルが構築されます。これにより、研究者は最も有望な候補に
焦点を当て、実験の回数を最小限に抑えることができます。例えば、AIは、異なる溶
媒、温度、圧力、反応物濃度などの条件が触媒性能に与える影響を予測し、最適な反応
条件を短期間で特定することを可能にします。これにより、従来のプロセスと比較し
て、触媒開発のリードタイムを数ヶ月から数週間へと短縮し、開発効率を数倍から数十
倍に向上させることが可能です。

背景・業界文脈

化学合成と医薬品開発は、長年にわたり時間とコストがかかるプロセスであり、特に新
規触媒の発見や反応経路の最適化は大きなボトルネックとなっていました。新薬開発に
は平均10～15年の期間と20億ドル以上の費用がかかると言われており、その大部分は研
究開発段階で消費されます。現代の合成ツール、特にAIの導入は、この業界の課題に対
する強力な解決策を提供します。AIは単に実験を自動化するだけでなく、より洗練され
た予測分析を通じて、研究者の仮説形成を支援し、これまでの直感や経験に頼っていた
部分をデータに基づいた意思決定へと転換させます。これにより、複雑な分子の合成
や、より持続可能でグリーンな化学プロセスの開発が加速され、化学産業全体に大きな
変革をもたらすことが期待されます。



今後の展望

AI駆動型合成ツールの進化は、化学と医薬品発見の未来を形作る上で不可欠な要素とな
るでしょう。将来的には、自律型ラボシステムとAIが完全に統合され、材料の「逆設
計」から合成、特性評価までの一連のプロセスが人間介入なしに実行される「閉ルー
プ」研究エコシステムが実現する可能性があります。これにより、これまで不可能だっ
た機能を持つ新材料や、特定の疾患に最適化された医薬品が、より迅速かつ効率的に発
見されるようになります。AIは、化学者がより複雑な課題に取り組み、根本的な科学的
発見を追求するための能力を拡張するツールとして、その重要性を増していくでしょ
う。

元記事: https://www.news-medical.net/whitepaper/20260827/How-modern-synthetic-tools-are-

transforming-chemistry-and-drug-discovery.aspx

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.news-medical.net/whitepaper/20260827/How-modern-synthetic-tools-are-transforming-chemistry-and-drug-discovery.aspx
https://www.news-medical.net/whitepaper/20260827/How-modern-synthetic-tools-are-transforming-chemistry-and-drug-discovery.aspx


#04 Cypris AI、生成モデル、GNN、自律型ラボが材料
R&Dを10分の1に短縮、Google DeepMind GNoMEが240
万の新材料を予測

04_Cypris AI、生成モデル、GNN、自律型ラボが材料R&Dを10分の1に短縮、Google De

概要

Cypris AIは、生成モデル、グラフニューラルネットワーク（GNN）、自律型ラボの統

合により、材料研究開発（R&D）のタイムラインが従来の10～20年から1～2年に劇的
に短縮されていると報告しました。新しいCT-GNNやSA-GNNアーキテクチャはGNN性
能を向上させ、逆設計による新材料生成を可能にしています。Google DeepMindの

GNoMEが240万の新材料を予測するなど、AIは触媒やバッテリー材料開発に応用さ
れ、R&D効率を飛躍的に高めています。

公開日 2026年09月02日  Cypris AI  アメリカ



詳細

主要成果

Cypris AIの報告によると、生成モデル、グラフニューラルネットワーク（GNN）、およ
び自律型ラボの画期的な融合により、材料研究開発（R&D）のタイムラインが劇的に短
縮され、従来の10～20年かかっていた期間がわずか1～2年にまで削減されています。こ
の変革は、特に新しいCT-GNNやSA-GNNといったGNNアーキテクチャの性能向上によ
って推進されており、逆設計アプローチによる革新的な新材料の生成を可能にしていま
す。具体的には、Google DeepMindのGNoMEプロジェクトが240万種もの新材料を予測
したように、AIは触媒やバッテリー材料の開発においてその応用事例を拡大し、R&Dの
効率を飛躍的に高めることに成功しています。

技術・臨床詳細

この技術的進化の核心は、複数のAI技術の相乗効果にあります。生成モデルは、望まし
い特性を持つ材料の候補構造を創出し、化学空間の探索を加速します。グラフニューラ
ルネットワーク（GNN）は、原子の配列や化学結合をグラフとして表現し、材料の複雑
な構造 -特性関係を学習・予測する上で極めて効果的です。特に、 CT-GNN

（Convolutional Transformer Graph Neural Network）やSA-GNN（Self-Attention Graph
Neural Network）といった新しいGNNアーキテクチャは、予測精度と計算効率をさらに
向上させています。これらのAIモデルは、自律型ラボと連携することで、予測された材
料を自動で合成し、特性評価を行い、その結果をAIモデルにフィードバックする「閉ル
ープ」型のR&Dサイクルを構築します。これにより、人間が介入する手作業や試行錯誤
が大幅に削減され、材料発見のプロセス全体が加速されます。

背景・業界文脈

材料科学におけるR&Dは、歴史的に長い期間と多大なコストを要するプロセスでした。
新材料の発見から商業化までには、平均して10年から20年かかるとされ、これが技術革
新の大きな障壁となっていました。しかし、過去数年間で機械学習とAIの分野が急速に
発展し、材料科学への応用が可能になったことで、この状況は一変しています。特に、
環境問題への対応や持続可能な社会の実現に向けて、高性能なバッテリー材料や効率的
な触媒の需要が高まる中、AIによる材料開発の加速は、産業界にとって不可欠な要素と
なっています。Google DeepMindのGNoMEによる膨大な数の新材料予測は、AIがもは
や単なる補助ツールではなく、材料発見の最前線で主導的な役割を果たす存在であるこ
とを示しています。



今後の展望

AI駆動型材料探索の未来は、生成モデル、GNN、そして自律型ラボのさらなる統合によ
って、これまで想像もできなかった材料革新を可能にするでしょう。将来的には、科学
者が望む機能や性能をAIに与えるだけで、AIがその要件を満たす材料の設計、合成、そ
して最適化までを完全に自律的に実行する「マテリアルズ・オンデマンド」の時代が到
来するかもしれません。これにより、エネルギー貯蔵、電子機器、医療、航空宇宙な
ど、あらゆる産業分野で革新的な製品の開発が加速されることが期待されます。材料開
発のサイクルが1～2年に短縮されることで、企業はより迅速に市場のニーズに対応し、
競争優位性を確立できるようになるでしょう。これは、科学、工学、ビジネスが融合す
る新たな時代の幕開けを告げるものです。

元記事: https://cypris.ai/insights/ai-accelerated-materials-discovery-in-2025-how-generative-models-

graph-neural-networks-and-autonomous-labs-are-transforming-r-d?fa052d8a_page=1

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://cypris.ai/insights/ai-accelerated-materials-discovery-in-2025-how-generative-models-graph-neural-networks-and-autonomous-labs-are-transforming-r-d?fa052d8a_page=1
https://cypris.ai/insights/ai-accelerated-materials-discovery-in-2025-how-generative-models-graph-neural-networks-and-autonomous-labs-are-transforming-r-d?fa052d8a_page=1


#05 MDPI、AI活用でリチウムイオンバッテリー開発をク
ローズドループ化、データ駆動型予測・状態予測・信頼性
管理で革新

概要

MDPIのレビュー論文は、AIがリチウムイオンバッテリー（LIB）研究をデータ駆動型予

測、メカニズム解釈、実験検証を統合するクローズドループパラダイムへと変革して
いることを明らかにしました。本研究は、AIがLIBの材料発見、バッテリー状態予測、
信頼できるインテリジェント管理の3つの主要領域でその能力を発揮すると詳細に検討

しています。AIは、組成、構造、プロセス、界面化学、動作履歴、性能間の高次元な
非線形関係を学習し、電気化学モデルを補完することで、LIBの性能と寿命を飛躍的に
向上させると期待されます。

公開日 2026年09月01日  MDPI  スイス



詳細

主要成果

MDPIに掲載されたレビュー論文は、人工知能（AI）がリチウムイオンバッテリー
（LIB）の研究開発において、そのアプローチを根本的に変革していることを明らかに
しています。AIは、データ駆動型予測、メカニズム解釈、そして実験検証をシームレス
に統合する「クローズドループ」パラダイムを確立しつつあります。特に、材料発見、
バッテリー状態（State of Health, SoHやState of Charge, SoC）予測、および信頼できる
インテリジェントなバッテリー管理の3つの主要領域において、AIがその革新的な能力
を発揮することが詳細に検討されています。これにより、LIBの性能、安全性、寿命の
向上に大きな貢献が期待されます。

技術・臨床詳細

AIの能力は、LIB材料の複雑な特性空間を解析し、最適化する上で極めて重要です。AIモ
デルは、材料の組成、結晶構造、製造プロセス、界面化学、さらにはバッテリーの過去
の動作履歴と、最終的な性能（エネルギー密度、サイクル寿命、安全性など）との間に
存在する高次元の非線形関係を学習できます。この学習能力は、従来の物理ベースの電
気化学モデルだけでは捉えきれなかった洞察を提供し、それらを効果的に補完します。
例えば、AIは新しい電極材料や電解質の候補を迅速にスクリーニングし、高スループッ
ト実験と連携して最適な材料設計を導き出します。また、リアルタイムのデータ分析を
通じてバッテリーの劣化挙動を正確に予測し、充電・放電プロトコルを動的に最適化す
ることで、バッテリーの全体的な寿命と安全性を最大化します。

背景・業界文脈

リチウムイオンバッテリーは、電気自動車、ポータブル電子機器、再生可能エネルギー
貯蔵など、現代社会の多様な分野で不可欠な存在となっています。しかし、さらなる高
性能化、低コスト化、安全性向上、そして長寿命化が求められており、これらの課題は
従来の材料科学的手法だけでは解決が困難でした。材料の膨大な組み合わせと相互作用
の複雑さが、R&Dのボトルネックとなっていたためです。AIは、この複雑さを管理し、
最適解を効率的に探索するための強力な手段を提供します。データ駆動型アプローチと
物理的洞察を組み合わせることで、AIはLIB開発のプロセスを加速し、持続可能なエネル
ギーソリューションの実現に不可欠な役割を果たすと期待されています。



今後の展望

AIがLIB研究に導入されたことで、バッテリー技術の進化は新たなフェーズに入りまし
た。将来的には、AI駆動型の自律研究プラットフォームが、材料の設計から合成、性能
評価、さらにはリサイクルに至るまでの全ライフサイクルを統合し、完全に自動化され
た「バッテリーファウンドリ」を実現する可能性があります。これにより、開発サイク
ルは劇的に短縮され、これまでは不可能だった画期的なバッテリー技術が迅速に市場に
投入されるでしょう。また、AIはバッテリーの故障予測や診断、さらにはセカンドライ
フ活用に向けた最適化にも貢献し、循環型経済の実現を支援する重要な役割を担うこと
になります。信頼性と安全性に優れた次世代LIBの開発は、社会全体のエネルギー効率
と持続可能性を向上させる上で不可欠です。

元記事: https://www.mdpi.com/1996-1073/19/17/4050

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.mdpi.com/1996-1073/19/17/4050


#06 Energy & Environmental Science、AIがリチウムイ
オンバッテリー電解質をデータ駆動型で最適化、新規溶
媒・添加剤・固体電解質を加速発見

06_Energy & Environmental Science、AIがリチウムイオンバッテリー電解質を

概要

Energy & Environmental Scienceのレビュー記事は、AIがリチウムイオンバッテリーの

電解質研究をデータ駆動型予測、メカニズム分析、組成・界面化学のインテリジェン
ト最適化により変革していると報じました。機械学習、マルチスケールシミュレーシ
ョン、自律実験の統合により、AIは新規溶媒、リチウム塩、添加剤、固体電解質の加

速的な発見を促進しています。特に量子化学と機械学習を統合し、標準化された電解
質データベースと自律研究プラットフォームを包含するマルチスケールクローズドル
ープ設計フレームワークが提案され、電解質開発を飛躍的に加速させる戦略的展望が

示されています。

公開日 2026年09月04日  Energy & Environmental Science  イギリス



詳細

主要成果

Energy & Environmental Scienceに掲載されたレビュー記事は、人工知能（AI）がリチウ
ムイオンバッテリー（LIB）の電解質研究を根本的に変革している現状を詳細に報じて
います。AIは、データ駆動型予測、メカニズム分析、そして電解質の組成と界面化学の
インテリジェントな最適化を通じて、この分野の進歩を加速させています。特に、機械
学習、マルチスケールシミュレーション、および自律実験の統合により、AIは新規溶
媒、リチウム塩、添加剤、さらには固体電解質の加速的な発見を可能にしています。本
記事では、量子化学と機械学習を融合させ、標準化された電解質データベースと自律研
究プラットフォームを取り込んだマルチスケールなクローズドループ設計フレームワー
クが提案されており、これが電解質開発を飛躍的に加速させる戦略的な道筋を示してい
ます。

技術・臨床詳細

AI駆動型電解質化学の中心は、膨大な化学空間から最適な電解質候補を効率的に探索す
る能力にあります。機械学習モデルは、既存の実験データや量子化学計算データから、
電解質の物理化学的特性（イオン伝導度、電気化学的安定性、溶媒和構造など）とバッ
テリー性能（サイクル寿命、安全性など）との間の複雑な関係を学習します。マルチス
ケールシミュレーションは、原子レベルからマクロレベルまでの現象を同時にモデル化
し、電解質の挙動を深く理解するのに役立ちます。さらに、自律実験プラットフォーム
は、AIが生成した候補を自動で合成・評価し、その結果をモデルにフィードバックする
ことで、最適化サイクルを加速させます。これにより、従来の試行錯誤による電解質開
発と比較して、開発期間を数ヶ月から数週間に短縮し、開発コストを大幅に削減するこ
とが可能です。提案されているクローズドループフレームワークは、AIが材料の設計、
合成、評価、そして最適化の全プロセスを自律的に行い、人間が介入する範囲を最小限
に抑えることを目指しています。



背景・業界文脈

電解質は、リチウムイオンバッテリーの性能と安全性を決定する最も重要なコンポーネ
ントの一つです。しかし、既存の液系電解質には、可燃性や熱暴走のリスクといった根
本的な課題があり、次世代バッテリー（例: 全固体電池）への移行が強く求められてい
ます。新たな電解質の発見は、広大な化学空間の中から、特定の性能要件を満たす分子
を特定する必要があるため、非常に困難で時間のかかる作業でした。AIの導入は、この
課題を克服し、より安全で高性能な電解質を迅速に開発するための新たな手段を提供し
ます。特に、サプライチェーンの強靭化と持続可能性への要求が高まる中、AIによる電
解質開発の加速は、エネルギー産業全体にとって不可欠な要素となっています。

今後の展望

AI駆動型電解質化学の進化は、リチウムイオンバッテリー技術の未来を再定義するでし
ょう。提案されたマルチスケールクローズドループ設計フレームワークが実現すれば、
バッテリーのエネルギー密度を最大化し、サイクル寿命を大幅に延長し、安全性を向上
させる全く新しい電解質が、これまでにない速度で発見される可能性があります。これ
は、電気自動車の航続距離拡大、再生可能エネルギーのより効率的な貯蔵、そしてより
持続可能な社会の実現に直接貢献します。標準化された電解質データベースと自律研究
プラットフォームの普及は、国際的な研究協力を促進し、バッテリー技術のグローバル
な進歩をさらに加速させるでしょう。AIは、バッテリー材料科学における試行錯誤の時
代を終わらせ、データ主導の「スマート」な発見の時代を切り開く鍵となります。

元記事: https://pubs.rsc.org/ee/article/19/17/5564/1287116/Artificial-intelligence-driven-electrolyte

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.rsc.org/ee/article/19/17/5564/1287116/Artificial-intelligence-driven-electrolyte


#07 SciTechDaily、AIが1.5億の仮想材料空間から将来の
エレクトロニクス向け耐熱誘電体候補2種を特定、EV・航
空宇宙需要に対応

概要

SciTechDailyは、AI駆動型の手法が1億5000万の仮想化学空間から将来のエレクトロニ

クス向け有望誘電体材料候補2つを特定したと報じました。この逆設計戦略は、マルチ
モーダルな文献マイニングと物理学に基づいた機械学習を組み合わせ、希望する性能
目標から逆算して組成を特定します。これにより、耐熱性誘電体材料の探索が大幅に

加速され、電気自動車（EV）、パワーエレクトロニクス、航空宇宙機器といった高温
で動作する技術の需要に応えることができると期待されます。

公開日 2026年08月31日  SciTechDaily  アメリカ



詳細

主要成果

SciTechDailyの報道によると、研究者たちは人工知能（AI）駆動型の画期的な手法を開
発し、1億5000万もの広大な仮想化学空間の中から、将来のエレクトロニクスに不可欠
な有望な耐熱誘電体材料候補を2つ特定しました。この「逆設計」戦略は、マルチモー
ダルな文献マイニングと物理学に基づいた機械学習を巧みに組み合わせ、特定の性能目
標から逆算して、それを満たす可能性のある材料組成を効率的に特定します。このアプ
ローチは、従来の材料探索プロセスを劇的に加速させ、特に電気自動車（EV）、パワー
エレクトロニクス、航空宇宙機器など、高温環境下での動作が求められる先進技術の需
要に応える上で極めて重要な進歩となります。

技術・臨床詳細

このAI駆動型材料探索システムは、まず、既存の材料科学文献から膨大なデータをマイ
ニングし、材料の構造、組成、および特性に関する知識ベースを構築します。次に、物
理学の原理を組み込んだ機械学習モデルが、これらのデータと特定の誘電体性能目標
（例えば、高耐熱性、低誘電損失）に基づいて、未知の材料候補の特性を予測します。
逆設計のアプローチでは、まず望ましい特性を定義し、AIがそれらの特性を持つ可能性
のある化学組成を提案します。従来の「フォワード設計」（既知の材料から特性を予測
する）とは異なり、この逆設計は、探索空間を大幅に狭め、より効率的な材料発見を可
能にします。AIは1億5000万もの仮想材料をスクリーニングし、最終的に最も有望な2つ
の候補を絞り込みました。これらの候補材料は、高温環境下での安定性と優れた誘電特
性を兼ね備えていると予測されており、今後の実験的検証によってその実用性が確認さ
れる見込みです。

背景・業界文脈

現代のエレクトロニクス産業、特にEVや航空宇宙分野では、小型化、高効率化、高出力
化が求められており、これによりデバイス内部の動作温度が上昇する傾向にあります。
これまでの誘電体材料は、多くの場合、こうした極限環境での性能が限界に達していま
した。特に、高い耐熱性を持ちながらも優れた誘電特性を維持する材料の発見は、これ
らの技術のさらなる発展にとって不可欠です。しかし、広大な材料候補の中から最適な
ものを見つけ出す作業は、膨大な時間とリソースを要するため、従来の試行錯誤的なア
プローチでは非効率的でした。AIの導入は、この課題に対する強力な解決策を提供し、
材料科学におけるR&Dのパラダイムシフトを促進しています。



今後の展望

AI駆動型逆設計手法の成功は、誘電体材料のみならず、半導体、触媒、バッテリー材料
など、他の多くの機能性材料の探索にも応用されるでしょう。この技術は、材料発見の
期間を数年から数ヶ月に短縮する可能性を秘めており、新しい製品や技術の市場投入を
劇的に加速させます。将来的には、AIが自律的に材料の設計から合成、特性評価までを
行う「自律型ラボ」との連携が深まり、人間が介入することなく材料イノベーションが
推進される「マテリアルズ・オンデマンド」の時代が到来するかもしれません。今回特
定された2つの誘電体候補は、EVの充電効率向上、パワーエレクトロニクスの信頼性向
上、航空宇宙機器の軽量化・高性能化に貢献し、関連産業に大きな経済的インパクトを
もたらすことが期待されます。これは、AIが物質科学のフロンティアを拡大し続けるこ
とを明確に示しています。

元記事: https://scitechdaily.com/ai-searched-150-million-materials-and-found-two-promising-

candidates-for-future-electronics/

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://scitechdaily.com/ai-searched-150-million-materials-and-found-two-promising-candidates-for-future-electronics/
https://scitechdaily.com/ai-searched-150-million-materials-and-found-two-promising-candidates-for-future-electronics/


#08 オークリッジ国立研究所、AIが原子レベルでカスタム
材料を自律構築、電子・量子材料設計を革新

概要

オークリッジ国立研究所のAIシステムは、超シャープな顕微鏡チップを誘導し、個々
の分子を銅上で自律的に操作することで、カスタムの原子スケールパターン構築に成
功しました。このブレークスルーは、新しい電子材料や量子材料の設計において大き

な前進を意味します。研究者たちは、将来的に科学者が望ましい電子的特性を定義
し、AIが自律的に必要な構造を決定・構築する「逆設計」への移行を目指しており、
材料開発のプロセスを根本から変革する可能性を秘めています。

公開日 2026年09月01日  Oak Ridge National Laboratory  アメリカ



詳細

主要成果

オークリッジ国立研究所の研究チームは、人工知能（AI）システムが、超シャープな顕
微鏡チップを誘導し、個々の分子を銅表面上で高精度に操作することで、カスタムの原
子スケールパターンを自律的に構築する技術を開発しました。この画期的な成果は、こ
れまで人間が手動でしか行えなかった原子レベルでの精密な操作をAIが実現したもので
あり、新しい電子材料や量子材料の設計・開発における大きな一歩となります。このシ
ステムは、材料科学における自律的な発見と合成の時代を告げるものです。

技術・臨床詳細

このAIシステムは、走査型トンネル顕微鏡（STM）の探針をAIが制御することで機能し
ます。STM探針は、原子を一つずつピックアップし、所定の位置に移動させる「アトミ
ック・マニピュレーション」を行うことができます。しかし、これまでこの操作は非常
に時間がかかり、熟練した研究者による手作業に依存していました。オークリッジのAI

は、画像認識と強化学習の技術を組み合わせることで、分子の位置をリアルタイムで検
出し、目標とするパターンを形成するために必要な一連の操作を自律的に計画・実行し
ます。これにより、従来の数時間から数日かかっていたプロセスが、数分から数時間へ
と短縮され、原子レベルでの構造構築の効率が飛躍的に向上しました。具体的には、銅
表面にC60フラーレン分子を配置して、特定の電子特性を持つナノ構造を形成する実験
でその有効性が実証されました。これにより、超伝導体、トポロジカル絶縁体、量子ド
ットなどの次世代材料の基礎研究に貢献する可能性を秘めています。

背景・業界文脈

原子スケールでの精密な材料操作は、量子コンピューティング、高性能電子デバイス、
新たなエネルギー変換技術など、未来の技術を支える基盤となります。しかし、その複
雑性と手作業による限界が、長らく研究開発のボトルネックとなっていました。AIによ
る自律的な原子マニピュレーションの実現は、この課題を根本的に解決する可能性を秘
めています。これは、材料科学における「逆設計」（望ましい特性から構造を設計す
る）アプローチの究極の形への道を開くものです。科学者が特定の電子特性や量子特性
を定義すれば、AIが自律的にその特性を実現するための原子構造を決定し、構築できる
ようになることで、材料発見のパラダイムが「試行錯誤」から「目標駆動型」へとシフ
トします。



今後の展望

オークリッジ国立研究所のこのブレークスルーは、AIが材料科学の基礎研究から応用開
発までの全フェーズに深く統合される未来を予感させます。将来的には、このAIシステ
ムが、複数の種類の分子や原子を同時に操作し、さらに複雑な3次元ナノ構造を構築で
きるようになることが期待されます。これにより、新しい量子デバイスのプロトタイピ
ングや、これまでは理論上の存在に過ぎなかった新材料の実験的検証が加速されるでし
ょう。また、この技術は、自律型研究ラボ（Self-Driving Lab）の進化をさらに推進し、
材料開発のサイクルを劇的に短縮する「閉ループ」型の材料科学研究を可能にします。
最終的には、人間が設定した目標に基づき、AIが自律的に材料を設計し、合成し、特性
評価する、真に革新的な材料イノベーションエコシステムの実現が期待されます。

元記事: https://www.ornl.gov/news/ai-automates-creation-custom-materials

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.ornl.gov/news/ai-automates-creation-custom-materials


#09 MIT CrysVCDフレームワーク、AIで材料設計の安定
性を大幅改善、計算コスト削減と実用材料開発を加速

概要

MITの研究者たちは、「CrysVCD（結晶生成器と原子価制約設計）」と呼ばれるAIフレ
ームワークを開発しました。この技術は、材料生成プロセスの初期段階で適用され、
生成される材料の化学的安定性を大幅に向上させつつ、目標とする特性も達成しま

す。CrysVCDは、材料生成前に電子の原子価殻に関する特定の化学規則を満たすよう
に設計することで、不安定な設計をスクリーニングする膨大な計算コストを削減し、
実用可能な新材料の発見を加速させると期待されています。

公開日 2026年08月31日  Silicon Semiconductor News  アメリカ



詳細

主要成果

MITの研究者たちは、「CrysVCD（結晶生成器と原子価制約設計）」という画期的なAI

フレームワークを開発しました。この技術は、材料設計プロセスの極めて初期段階で適
用されることで、生成される材料の化学的安定性を劇的に向上させると同時に、目標と
する材料特性の達成も可能にします。CrysVCDは、材料が生成される前に電子の原子価
殻に関する特定の化学規則を考慮するように設計されており、これにより後段階で不安
定な構造をスクリーニングするために必要となる膨大な計算コストを大幅に削減しま
す。このアプローチは、実世界で機能する新材料の発見を加速させる上で非常に有望で
す。

技術・臨床詳細

CrysVCDフレームワークの核心は、機械学習モデルに化学の基本的な法則、特に原子価
のルールを組み込むことにあります。従来のAIベースの材料生成モデルは、しばしば物
理的に不安定な、あるいは化学的に実現不可能な材料構造を提案することがありまし
た。これは、後工程での高精度な第一原理計算や分子動力学シミュレーションによるス
クリーニングが必要となり、莫大な計算リソースと時間を消費する原因となっていまし
た。CrysVCDは、生成プロセスの段階で原子価の制約を直接適用することで、これらの
問題を解決します。例えば、特定の元素が形成できる結合の数をAIに事前に学習させる
ことで、生成される結晶構造が最初から化学的に安定である確率を飛躍的に高めます。
これにより、後続の検証ステップでの計算量を最大で90%削減できる可能性がありま
す。この効率化は、バッテリー材料、触媒、半導体など、多岐にわたる材料の探索にお
いて、開発サイクルを劇的に短縮し、より迅速な実用化を可能にします。



背景・業界文脈

材料科学における新材料の探索は、常に「材料の不安定性」という課題に直面してきま
した。AIが生成する多数の材料候補のうち、実際に合成可能で安定なものはごく一部で
あり、このギャップを埋めることが研究開発の大きなボトルネックとなっていました。
特に、持続可能な社会の実現に向け、高性能な新材料の需要が高まる中、より効率的で
信頼性の高い材料設計手法が求められています。CrysVCDのような物理法則を組み込ん
だAIアプローチは、単なるデータマッチングを超えて、科学的知見に基づいた「賢い」
材料設計を可能にし、計算材料科学の新たな方向性を示しています。これは、AIが材料
開発プロセスを加速するだけでなく、より「実世界で役立つ」材料を生み出す上で不可
欠な要素となります。

今後の展望

MITのCrysVCDフレームワークの成功は、物理法則をAIモデルに組み込む「物理学に基
づいたAI（Physics-Informed AI）」の重要性を再認識させるものです。将来的には、こ
のアプローチが、材料設計における不確実性の定量化や、自律型研究ラボでの「閉ルー
プ」実験の効率をさらに向上させることに貢献するでしょう。CrysVCDのようなツール
が普及することで、研究者はより少ない計算リソースで、より多くの有望な材料候補を
探索できるようになり、結果として新材料の発見から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。これは、エネルギー貯蔵、電子機器、医療技術など、広範
な分野における革新的な進歩を加速し、産業界に大きな経済的価値をもたらすでしょ
う。実用可能な材料を迅速に提供することで、より持続可能で技術的に進んだ社会の実
現に貢献します。

元記事:

https://siliconsemiconductor.net/article/125268/AI_helps_design_new_materials_that_work_in_the_real_world

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://siliconsemiconductor.net/article/125268/AI_helps_design_new_materials_that_work_in_the_real_world


#10 Ansys、逆設計技術が材料R&Dを革新、望ましい性能
から設計を自動化し時間とコストを大幅削減

10_Ansys、逆設計技術が材料R&Dを革新、望ましい性能から設計を自動化し時間とコストを
大幅削減

概要

Ansysは、逆設計が従来の試行錯誤型アプローチを逆転させ、望ましい仕様から材料設

計を自動化する革新的な計算手法であると説明しました。機械学習と深層学習最適化
に支えられたこの方法は、複雑な材料システムをより効率的に計算することを可能に
します。数百もの設計パラメータを組み込むことが困難であった従来の手法と比較し

て、逆設計はより最適な設計と効率的なシミュレーションを実現し、製品開発のサイ
クルを大幅に短縮し、コストを削減する可能性を秘めています。

公開日 2026年08月28日  Ansys  アメリカ



詳細

主要成果

Ansysは、材料科学と工学における「逆設計」という革新的な計算アプローチが、従来
の試行錯誤的な手法を根本的に覆し、望ましい性能仕様から材料設計を自動的に導き出
すことを可能にすると説明しています。この強力な方法は、機械学習（ML）と深層学
習（DL）による最適化技術に支えられており、複雑な材料システムをかつてないほど効
率的に計算し、シミュレーションすることを可能にします。これにより、数百もの設計
パラメータを同時に考慮することが困難であった従来の手法に比べて、逆設計はより最
適化された設計と大幅に効率的なシミュレーションを実現し、製品開発の期間とコスト
を劇的に削減します。

技術・臨床詳細

逆設計アプローチの核心は、入力と出力の関係を逆転させることにあります。通常の材
料設計では、特定の組成や構造から始めてその特性を予測しますが、逆設計では、まず
「このような特性を持つ材料が欲しい」という目標を設定します。その後、ML/DLアル
ゴリズムが、この目標を満たす可能性のある材料の組成、微細構造、あるいはプロセス
パラメータを探索し、提案します。例えば、特定の強度、導電性、熱特性、または生物
適合性を持つ材料が求められる場合、AIモデルは膨大な材料データベースやシミュレー
ション結果から学習し、最適な候補を迅速に生成します。これにより、研究者は試行錯
誤の回数を大幅に削減でき、数週間から数ヶ月で最適な材料設計に到達することが可能
になります。特に、従来の設計では見落とされがちだった非直感的な材料構成や構造を
発見する能力も持ち合わせており、真に革新的な材料の登場を促します。

背景・業界文脈

新材料の開発は、製品性能の向上、コスト削減、持続可能性の実現において不可欠です
が、伝統的なプロセスは非常に時間と費用がかかることが課題でした。材料科学者は、
しばしば膨大な数の材料候補の中から最適なものを見つけ出すために、経験則と限られ
た実験データに依存してきました。この非効率性が、多くの産業分野での技術革新のペ
ースを遅らせる要因となっていました。しかし、計算能力の向上とML/DL技術の発展に
より、この状況は変わりつつあります。逆設計は、特に複雑な多成分材料や多機能材料
の設計において、人間が扱うには困難な多数のパラメータと制約を効率的に管理し、最
適な解決策を見つけるための強力なツールとして位置付けられています。



今後の展望

逆設計技術は、航空宇宙、自動車、医療、電子機器、エネルギーなど、あらゆる産業分
野で材料イノベーションを加速させる可能性を秘めています。このアプローチが普及す
れば、企業はより迅速に市場の要求に応える新製品を開発し、競争力を強化できるでし
ょう。将来的には、逆設計が自律型研究ラボと統合され、材料の設計、合成、特性評
価、最適化の全プロセスが人間介入なしに実行される「閉ループ」型の材料開発エコシ
ステムが実現する可能性があります。これにより、新材料の開発サイクルはさらに短縮
され、これまでは不可能だった機能を持つ材料がより迅速かつ効率的に発見されること
が期待されます。逆設計は、材料科学における「何を設計すべきか」という問いに対す
る強力な答えを提供し、新たな技術的フロンティアを切り開く鍵となるでしょう。

元記事: https://ansys.synopsys.com/simulation-topics/what-is-inverse-design

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://ansys.synopsys.com/simulation-topics/what-is-inverse-design


#11 LLNL、ハイブリッドDFTシミュレーションとAIで光
電気化学デバイスの性能最適化、点欠陥効果・ドーピン
グ・合金化を診断

概要

ローレンス・リバモア国立研究所（LLNL）は、先進的なハイブリッド密度汎関数理論

（DFT）シミュレーションと計算材料診断を組み合わせることで、光電気化学（PEC）
デバイスの性能最適化を大きく前進させました。このアプローチにより、理想的なPEC

デバイスと実際の性能との間の不一致の根本原因を診断し、コンポーネント材料の最

適な合成および処理条件を特定する手順が提供されます。特に、点欠陥の光電子効果
を詳細に調べ、ドーピングと合金化が電子的導電率、バンドギャップ、光吸収、バン
ド端位置などの特性を最適化するためにどのように活用できるかを検証し、PECデバイ

スの効率を飛躍的に向上させる可能性を秘めています。

公開日 2026年08月27日  Lawrence Livermore National Laboratory (LLNL)  アメリカ



詳細

主要成果

ローレンス・リバモア国立研究所（LLNL）の研究チームは、先進的なハイブリッド汎関
数を用いたab-initio密度汎関数理論（DFT）シミュレーションと計算材料診断の統合に
より、光電気化学（PEC）デバイスの性能最適化に画期的な進歩をもたらしました。こ
の新しい計算能力は、理想的なPECデバイスの動作と実際に観測される性能との間の不
一致の原因を特定し、さらに、個々のコンポーネント材料に対する最適な合成および処
理条件を効果的に見つけ出すための明確な手順を提供します。特に、点欠陥が光電子効
果に与える影響を詳細に解析し、ドーピングや合金化が電子的導電率、バンドギャッ
プ、光吸収特性、バンド端位置といった重要な特性をどのように最適化できるかを検証
することで、PECデバイスの効率と安定性を劇的に向上させる可能性を秘めています。

技術・臨床詳細

PECデバイスは、太陽光を利用して水を分解し、水素を生成するなど、クリーンエネル
ギー変換において大きな期待が寄せられています。しかし、その変換効率と安定性は、
使用される半導体材料の特性に大きく依存します。LLNLのアプローチは、高精度なハイ
ブリッドDFT計算を用いることで、材料内部の電子構造、特に点欠陥が光吸収や電荷輸
送に与える微細な影響を原子レベルでシミュレーションします。このシミュレーション
により、例えば、酸素空孔や介在原子といった点欠陥が、バンドギャップの大きさ、キ
ャリア移動度、そして光触媒活性にどのように影響するかを定量的に評価できます。さ
らに、特定のドーパント（例：遷移金属元素）や合金化（例：異なる半導体材料の組み
合わせ）が、材料の電子的導電率を最大化し、適切なバンドギャップとバンド端位置を
達成するためにどの程度の濃度で、どのような形で導入されるべきかを予測します。こ
れらの計算結果は、実験的な材料合成のガイドラインとして機能し、試行錯誤の回数を
大幅に削減し、開発期間を短縮することを可能にします。



背景・業界文脈

クリーンエネルギー技術、特に太陽光エネルギーを利用した燃料生成は、地球規模のエ
ネルギー危機と気候変動への対策として極めて重要です。PECデバイスは、その有望な
技術の一つですが、既存のデバイスは、高いコスト、限られた効率、そして耐久性の課
題を抱えています。これらの課題の多くは、活性層材料の不十分な設計や、合成プロセ
ス中の欠陥形成に起因しています。計算材料科学、特にDFTシミュレーションとAIの組
み合わせは、材料の原子レベルでの挙動を理解し、性能を予測するための強力なツール
を提供します。LLNLのこの研究は、高性能PECデバイスの実現に向けた材料設計のボト
ルネックを解消し、持続可能な水素経済の確立に貢献するものです。

今後の展望

LLNLの計算材料診断と最適化の手順は、PECデバイス研究に新たな標準をもたらすでし
ょう。将来的には、このアプローチがAIと連携し、完全に自律的な材料発見および最適
化プラットフォームへと発展する可能性があります。これにより、太陽光水分解、二酸
化炭素還元、燃料電池など、他のクリーンエネルギー変換技術向けの新しい触媒や光吸
収材料の設計が加速されるでしょう。また、デバイスの安定性向上と長寿命化に向けた
欠陥エンジニアリングの最適化にも貢献し、PECデバイスの商業化を大きく推進すると
期待されます。この技術は、計算材料科学とAIの融合が、持続可能な社会の実現に向け
た重要な技術的課題を解決する上でいかに強力なツールであるかを明確に示していま
す。

元記事: https://www.energy.gov/cmei/h2awsm/computational-materials-diagnostics-and-optimization-

photoelectrochemical-devices

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.energy.gov/cmei/h2awsm/computational-materials-diagnostics-and-optimization-photoelectrochemical-devices
https://www.energy.gov/cmei/h2awsm/computational-materials-diagnostics-and-optimization-photoelectrochemical-devices


#12 ACS Publications、PolyCLIPがポリマー特性予測で既
存モデルを13.32%上回り、マルチモーダルポリマーイン
フォマティクスの新基盤を確立

概要

ACS Publicationsは、PolyCLIPというCLIPベースのマルチモーダルフレームワークが、

ポリマー特性予測において既存のユニモーダルおよびマルチモーダルモデルを最大
13.32%上回る性能を達成したと発表しました。この研究は、CLIP埋め込みがポリマー
の化学情報を効果的に捕捉し、熱物理的、電子的、光学的な特性において相対R2改善

率で最大13.32%を達成することを示しています。PolyCLIPは、マルチモーダルなポリ
マーインフォマティクスとデータ効率的な材料発見のためのシンプルかつスケーラブ
ルな基盤を確立し、新ポリマー開発を加速させると期待されます。

公開日 2026年08月30日  ACS Publications  アメリカ



詳細

主要成果

ACS Publicationsの発表によると、PolyCLIPと名付けられたCLIPベースの革新的なマルチ
モーダルフレームワークが、ポリマー特性予測において既存のユニモーダルおよびマル
チモーダルモデルを最大13.32%上回る驚異的な性能を達成しました。この研究は、CLIP

（Contrastive Language–Image Pre-training）の埋め込みが、ポリマーの複雑な化学情
報を非常に効果的に捕捉できることを実証しています。具体的には、熱物理的、電子
的、光学的な特性の予測において、相対R2改善率で最大13.32%の向上を記録しまし
た。PolyCLIPは、マルチモーダルなポリマーインフォマティクスとデータ効率的な材料
発見のためのシンプルかつスケーラブルな基盤を確立し、新ポリマー開発を加速させる
上で重要なマイルストーンとなります。

技術・臨床詳細

PolyCLIPフレームワークは、異なる種類のデータ（例えば、ポリマーの化学構造記述子
やテキスト情報、あるいは画像表現）を共通の埋め込み空間にマッピングするCLIPの原
理をポリマー科学に応用したものです。従来のポリマー特性予測モデルは、しばしば単
一のデータモダリティ（例：分子構造のグラフ表現）に依存していましたが、PolyCLIP
は複数のモダリティからの情報を統合することで、より包括的で高精度な予測を可能に
します。このフレームワークの鍵は、ポリマーのSMILES表記やグラフ構造、さらにはそ
の特性に関するテキスト記述など、多様なデータを組み合わせる能力にあります。CLIP

埋め込みは、これらの異種情報を物理的・化学的に意味のある表現に変換し、機械学習
モデルがポリマーの微細な構造変化と巨視的な特性との間の複雑な相関関係をより深く
学習できるようにします。熱容量、ガラス転移温度、誘電率、屈折率といった特性の予
測において、既存モデルと比較して平均で数%から最大13.32%のR2改善を達成したこと
は、その優位性を示しています。これにより、高性能ポリマーの迅速な設計と最適化が
可能となり、材料開発の期間が大幅に短縮されます。



背景・業界文脈

ポリマー材料は、エレクトロニクス、自動車、医療、包装など、現代社会のあらゆる分
野で不可欠な存在です。しかし、望ましい特性を持つ新規ポリマーの発見と開発は、広
大な化学空間と複雑な合成プロセスのため、非常に時間とコストがかかる課題でした。
従来のポリマーインフォマティクスは、主に単一モダリティのデータに依存しており、
材料の多面的な情報を十分に活用できていませんでした。PolyCLIPのようなマルチモー
ダルアプローチは、この課題を克服し、限られた実験データからでも高い予測精度を実
現することで、データ効率的な材料発見を促進します。これは、持続可能な社会の実現
に向け、高性能で環境負荷の低いポリマーを迅速に開発するための強力なツールとして
期待されています。

今後の展望

PolyCLIPの成功は、マルチモーダルAIがポリマー科学にもたらす変革の可能性を明確に
示しています。将来的には、このフレームワークがさらに発展し、自律型研究ラボ
（Self-Driving Lab）と統合されることで、ポリマーの設計、合成、特性評価、そして最
適化の全プロセスが、人間介入なしに実行される「閉ループ」型のポリマー開発エコシ
ステムが実現する可能性があります。これにより、医療用ポリマー、スマート材料、リ
サイクル可能なプラスチックなど、特定のアプリケーションに最適化された新規ポリマ
ーが、かつてない速度で発見・開発されるでしょう。PolyCLIPは、ポリマー材料科学に
おける研究開発の効率を飛躍的に向上させ、産業界に大きな経済的価値と競争優位性を
もたらすことが期待されます。これは、AIが材料科学のフロンティアを拡大し続ける上
で不可欠なツールとなることを示しています。

元記事: https://pubs.acs.org/pstoco/article/doi/10.1021/polymscitech.6c00079/5361518/PolyCLIP-A-

CLIP-Based-Multimodal-Framework-for

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.acs.org/pstoco/article/doi/10.1021/polymscitech.6c00079/5361518/PolyCLIP-A-CLIP-Based-Multimodal-Framework-for
https://pubs.acs.org/pstoco/article/doi/10.1021/polymscitech.6c00079/5361518/PolyCLIP-A-CLIP-Based-Multimodal-Framework-for


#13 テキサスA&M大学、2490万ドル助成金で自律型金属
発見ラボARM-MIPを設立、ロボットとAIが24時間体制で
新合金をテスト・分析

13_テキサスA&M大学、2490万ドル助成金で自律型金属発見ラボARM-MIPを設立、ロボット
とAIが2

概要

テキサスA&M大学は、自律型金属発見ラボ「Autonomous Robotic Metallurgist

Materials Innovation Platform (ARM-MIP)」設立のため、2490万ドルの助成金を獲得し

ました。この最先端施設では、ロボットとAIが連携し、24時間体制で新合金のテスト
と分析を自律的に行い、材料発見のプロセスを劇的に加速させます。ARM-MIPは、AI

をコンピュータシミュレーションから物理的なラボへと拡張し、インテリジェンス、

実験、科学的発見の間の「閉ループ」を構築することを目指しており、金属材料開発
に革命をもたらす重要なステップとなります。

公開日 2026年09月02日  Facebook (Texas A&M University)  アメリカ



詳細

主要成果

テキサスA&M大学は、自律型金属発見ラボ「Autonomous Robotic Metallurgist

Materials Innovation Platform (ARM-MIP)」の設立に向け、2490万ドルの大規模な助成
金を獲得しました。この新たな施設は、ロボット技術と人工知能（AI）を高度に統合
し、24時間体制で新合金のテストと分析を自律的に実行することで、これまでの材料発
見プロセスを劇的に加速させることを目指します。ARM-MIPは、AIの応用範囲をコンピ
ュータシミュレーションから物理的な実験室へと拡大し、インテリジェンス、実験、科
学的発見の間で真の「閉ループ」を確立することで、金属材料開発における革命を牽引
する重要なステップとなるでしょう。

技術・臨床詳細

ARM-MIPラボは、AIアルゴリズムが材料設計を提案し、ロボットシステムがその設計に
基づいて合金を自動的に合成、処理、そして物理的特性（強度、硬度、耐食性、熱伝導
率など）をテストする、完全に自動化されたワークフローを採用します。得られた実験
データは、リアルタイムでAIモデルにフィードバックされ、モデルは次の実験条件を最
適化するために学習します。この反復的な「学習と実験」のサイクルは、人間が介入す
ることなく24時間稼働するため、従来の数年単位で進行していた材料発見のタイムライ
ンを数ヶ月にまで短縮できる可能性があります。例えば、特定の性能目標（例：超高強
度、軽量合金）を持つ材料を開発する場合、AIは数千種類の組成と処理条件を探索し、
最も有望な候補を迅速に特定します。これにより、研究者は、広大な材料空間の中から
最適な解決策を効率的に見つけ出すことが可能になります。

背景・業界文脈

金属材料は、航空宇宙、自動車、エネルギー、医療機器など、現代社会のほとんど全て
の産業において不可欠な基盤材料です。しかし、新しい高性能合金の発見と開発は、組
成、微細構造、処理条件の膨大な組み合わせを探索する必要があるため、非常に時間と
コストがかかります。平均して、新材料の発見から商業化までには10年以上かかると言
われており、これが技術革新の大きなボトルネックとなっていました。AIとロボット工
学の融合は、この課題に対する画期的な解決策を提供し、材料科学における「自律型ラ
ボ（Self-Driving Lab）」の概念を現実のものとしています。米国政府からのこの多額の
助成金は、国内の材料科学研究を強化し、戦略的に重要な新材料の開発を加速させると
いう国家的な優先順位を反映しています。



今後の展望

ARM-MIPのような自律型金属発見ラボの設立は、材料科学の未来を根本的に再定義す
るでしょう。このプラットフォームは、金属合金だけでなく、ポリマー、セラミック
ス、複合材料など、他の材料系にも応用可能であり、幅広い分野での材料発見を加速さ
せる可能性があります。将来的には、AIが単に実験を自動化するだけでなく、科学的仮
説を自律的に生成し、実験を設計し、結果を解釈し、最終的に新しい科学的法則を発見
する能力を持つようになることが期待されます。これにより、材料開発の期間はさらに
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でしょう。テキサス
A&M大学のこの取り組みは、AIが科学的発見のプロセス自体を変革し、人類の知識の
フロンティアを拡大する上でいかに強力なツールであるかを明確に示しています。

元記事: https://www.facebook.com/CSE.TAMU/posts/a-self-driving-laboratory-for-metal-discovery-is-

coming-to-rellis-campus-thanks-/1517352373768512/

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.facebook.com/CSE.TAMU/posts/a-self-driving-laboratory-for-metal-discovery-is-coming-to-rellis-campus-thanks-/1517352373768512/
https://www.facebook.com/CSE.TAMU/posts/a-self-driving-laboratory-for-metal-discovery-is-coming-to-rellis-campus-thanks-/1517352373768512/


#14 SandboxAQ、AIモデル「AQCat」がClaude Science
で触媒スクリーニングを2万倍高速化、磁気挙動も考慮し
高忠実度データで訓練

概要

SandboxAQは、Claude Science上で稼働するAIモデル「AQCat」をリリースしました。

AQCatは、従来のラボ手法と比較して潜在的な触媒のスクリーニングを最大2万倍高速
化する能力を持ちます。このモデルは、触媒の有効性を吸着エネルギーという初期指
標で予測し、他の機械学習モデルが見過ごしがちな磁気的挙動も考慮します。AQCat

は、1350万件もの高忠実度密度汎関数理論計算を含む公開データセット「AQCat25」
でトレーニングされており、触媒発見のプロセスを劇的に加速させ、新材料開発に大
きな影響を与えることが期待されます。

公開日 2026年09月01日  Quantum Zeitgeist  アメリカ



詳細

主要成果

SandboxAQは、最先端のAIモデル「AQCat」をClaude Science上で稼働させ、従来のラ
ボ手法と比較して潜在的な触媒のスクリーニングを最大2万倍という驚異的な速度で加
速させることに成功しました。AQCatは、触媒の有効性を吸着エネルギーという重要な
初期指標を用いて高精度に予測するだけでなく、他の多くの機械学習モデルが見過ごし
がちな触媒材料の磁気的挙動も考慮に入れることで、その予測の信頼性と包括性を大幅
に向上させています。このモデルは、1350万件の高忠実度密度汎関数理論（DFT）計算
を含む膨大な公開データセット「AQCat25」で訓練されており、触媒発見のプロセスを
劇的に加速し、新材料開発に計り知れない影響を与えることが期待されます。

技術・臨床詳細

AQCatの技術的な核は、高度な機械学習アルゴリズムと、触媒作用に不可欠な物理化学
的原理の深い理解にあります。モデルは、材料の電子構造、表面特性、および吸着種の
相互作用に関する詳細な情報を取り込み、吸着エネルギーを予測します。吸着エネルギ
ーは、触媒反応における活性サイトへの分子の結合強度を示す重要な指標であり、触媒
の効率と選択性を決定づけます。AQCatが特に優れているのは、磁気的挙動をモデルに
組み込んでいる点です。多くの触媒は遷移金属を含み、その磁気状態は触媒活性に大き
な影響を与えますが、これを正確にモデル化することは困難でした。AQCatは、この複
雑な要素を考慮することで、より現実的かつ正確な予測を可能にします。AQCat25デー
タセットは、量子力学的計算に基づいた高精度のデータを提供し、モデルの訓練と検証
の堅牢性を保証します。この効率的なスクリーニング能力により、研究者は、有望な触
媒候補を迅速に特定し、高価で時間のかかる実験的検証の数を大幅に削減することが可
能となります。これにより、例えば、水素製造、CO2変換、医薬品合成などのプロセス
で使用される新規触媒の開発期間を、数年から数ヶ月に短縮できる可能性があります。



背景・業界文脈

触媒は、化学産業のほぼ全てにおいて不可欠な役割を果たし、医薬品、燃料、プラスチ
ックなど、様々な製品の製造プロセスを可能にしています。しかし、新しい触媒の発見
と最適化は、膨大な化学空間の中から最適な組成と構造を見つけ出す、非常に困難で時
間のかかるプロセスでした。従来の触媒開発は、多くの場合、経験と試行錯誤に依存し
ており、発見から商業化までには平均で10年以上を要していました。AIの導入は、この
業界のボトルネックを解消し、より効率的で持続可能な化学プロセスを実現するための
鍵として期待されています。AQCatのようなAIモデルは、R&Dのコストを削減し、新製
品の市場投入を加速することで、企業に大きな競争優位性をもたらします。

今後の展望

AQCatのリリースは、AIが触媒発見の未来を形作る上でいかに中心的な役割を果たすか
を示す強力な事例です。将来的には、このようなAIモデルが自律型研究ラボ（Self-
Driving Lab）と統合され、触媒の設計、合成、特性評価、最適化の全プロセスが、人間
介入なしに実行される「閉ループ」型の材料開発エコシステムが実現する可能性があり
ます。これにより、より環境に優しく、エネルギー効率の高い化学プロセスが開発さ
れ、脱炭素社会の実現に貢献するでしょう。また、医薬品開発においては、特定の反応
を効率的に触媒する分子を迅速に発見することで、新薬の供給を加速し、医療コストを
削減する可能性も秘めています。SandboxAQのAQCatは、AIと量子化学の融合が、科学
的発見と技術革新のペースを劇的に加速させる新たな時代を切り開くことを明確に示し
ています。

元記事: https://quantumzeitgeist.com/aqcat-claude-science-sandboxaqs-runs/

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://quantumzeitgeist.com/aqcat-claude-science-sandboxaqs-runs/


#15 SES AI、AIと「Molecular Universe」でドローンバッ
テリー開発を数年短縮、1億分子から最適な材料を数週間
で特定

概要

USTが報じるSES AIは、AIをバッテリー開発に応用し、特定の用途に必要な特性を持つ

材料を効率的に特定しています。同社の「Molecular Universe」プラットフォームは、
約1億の潜在的な分子をマッピングし、エネルギー密度、温度性能、安全性などの特性
について材料を評価することを可能にします。このAIと計算ツールを活用したアプロ

ーチは、従来の材料発見プロセスにかかる時間を数年からわずか数週間に短縮する可
能性を秘めており、特にドローン向け高機能バッテリーの開発を加速し、商業用UAV

市場に大きな影響を与えると期待されます。

公開日 2026年08月28日  UST  アメリカ



詳細

主要成果

USTの報道によると、SES AI社は人工知能（AI）をバッテリー開発に革新的に適用し、
特定の用途に最適な特性を持つ材料をかつてない効率で特定しています。同社が開発し
た独自の「Molecular Universe」プラットフォームは、約1億もの潜在的な分子を包括的
にマッピングし、エネルギー密度、温度性能、安全性、サイクル寿命といった多岐にわ
たる特性に基づいて材料を高速評価することを可能にします。このAIと高度な計算ツー
ルを統合したアプローチは、従来の材料発見プロセスにかかる時間を数年からわずか数
週間に劇的に短縮する可能性を秘めており、特に高性能ドローンバッテリーの開発を加
速し、商業用無人航空機（UAV）市場に大きな影響を与えると期待されています。

技術・臨床詳細

SES AIの「Molecular Universe」は、大規模な材料データベース、機械学習アルゴリズ
ム、および量子化学計算などの高度なシミュレーションツールを統合したプラットフォ
ームです。このシステムは、特定のバッテリーアプリケーション（例：ドローン向けの
高エネルギー密度、急速充電能力）に必要な性能要件を入力として受け取り、約1億の
分子構造候補の中から、それらの要件を満たす可能性のある分子を迅速にスクリーニン
グします。AIは、各分子の電子構造、安定性、電気化学的挙動などを予測し、従来の実
験的な試行錯誤では膨大な時間とコストがかかるプロセスを、計算上で効率的に実行し
ます。例えば、高エネルギー密度と低温での性能を両立させるための新規電解質や電極
材料の探索において、AIは数千から数万の候補の中から、最も有望な数個の候補をわず
か数週間で絞り込みます。これにより、実験室での合成と評価のフェーズに進む材料の
数を最小限に抑え、開発サイクルを劇的に短縮し、開発コストを大幅に削減することが
可能です。この技術は、バッテリー材料の「逆設計」を可能にし、特定の性能目標から
材料の組成や構造を直接導き出すことを目指しています。



背景・業界文脈

ドローン（UAV）産業は、物流、農業、検査、防衛など、様々な分野で急速に拡大して
おり、より長い飛行時間、より重いペイロード、より高速な充電を可能にする高性能バ
ッテリーへの需要がかつてなく高まっています。従来のバッテリー技術では、これらの
要求を満たすことが難しく、材料発見のボトルネックが新製品開発の制約となっていま
した。材料発見プロセスは、通常、数年から数十年の時間と多大なR&D投資を必要とし
ますが、AIの導入は、この業界の課題に対する強力な解決策を提供します。SES AIのよ
うな企業は、AIの力を活用することで、この時間とコストを大幅に削減し、市場の急速
な変化に対応できる新たな競争優位性を確立しています。

今後の展望

SES AIのAI駆動型バッテリー開発アプローチは、商業用UAV市場に革命をもたらすだけ
でなく、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、他
のバッテリー応用分野にも大きな影響を与えるでしょう。材料発見の期間が数週間から
数ヶ月に短縮されることで、新世代のバッテリーがより迅速に市場に投入され、関連産
業の成長を加速させます。将来的には、この「Molecular Universe」プラットフォーム
がさらに高度化し、自律型研究ラボ（Self-Driving Lab）と統合されることで、バッテリ
ー材料の設計から製造、最適化、さらにはリサイクルに至るまでの全ライフサイクル
が、人間介入なしに実行される「閉ループ」型の材料イノベーションエコシステムが実
現する可能性があります。SES AIの成果は、AIが持続可能なエネルギーソリューション
と先進技術の実現に不可欠な役割を果たすことを明確に示しています。

元記事: https://www.unmannedsystemstechnology.com/2026/08/ses-ai-brings-advanced-drone-

batteries-to-commercial-uav-expo/

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.unmannedsystemstechnology.com/2026/08/ses-ai-brings-advanced-drone-batteries-to-commercial-uav-expo/
https://www.unmannedsystemstechnology.com/2026/08/ses-ai-brings-advanced-drone-batteries-to-commercial-uav-expo/


#16 Berkeley Lab、機械学習と実験データ融合で固体電解
質設計を革新、イオン輸送が粘度でなく解離メカニズムに
支配されることを発見

概要

バークレー研究所の研究チームは、実験データと計算記述子を組み合わせたハイブリ

ッド機械学習アプローチを採用し、イオン液体のイオン輸送が単純な粘度ではなく、
イオン解離メカニズムに支配されることを明らかにしました。この定量的洞察は、次
世代バッテリー用のより安全で効率的な電解質を設計するために重要であり、イオン

液体の合理的設計を大幅に強化し、バッテリー電解質技術を前進させると期待されま
す。これにより、ハロゲン化物固体電解質の最適化が進み、全固体電池の実用化に貢
献します。

公開日 2026年08月30日  Facebook (Berkeley Lab Energy Storage Center)  アメリカ



詳細

主要成果

バークレー研究所の研究チームは、実験データと計算記述子を融合させた革新的なハイ
ブリッド機械学習アプローチを用いることで、イオン液体のイオン輸送メカニズムに関
する重要な定量的洞察を明らかにしました。彼らの研究は、イオン輸送がこれまでの想
定されていたような単純な粘度ベースのイオン移動度ではなく、イオン解離メカニズム
によって主に支配されることを実証しました。この発見は、次世代バッテリー用のより
安全で効率的な電解質、特にハロゲン化物固体電解質の合理的設計を大幅に強化し、バ
ッテリー電解質技術全体の進歩に大きく貢献すると期待されます。

技術・臨床詳細

本研究では、多様なイオン液体システムに対して、高精度な実験測定（例：電気伝導
度、粘度、拡散係数）と、密度汎関数理論（DFT）計算から得られるイオンの電荷分
布、溶媒和構造、分子間相互作用などの計算記述子を組み合わせました。機械学習モデ
ルは、これらの多岐にわたるデータポイントを学習し、イオン解離のエネルギーバリア
やイオンペア形成の傾向と、巨視的なイオン伝導度との間の複雑な非線形関係を特定し
ました。具体的には、モデルは特定のイオン液体において、イオンがどのように溶媒分
子から解離し、自由に移動できる状態になるか、あるいはイオンペアとして振る舞うか
といった微視的挙動が、全体のイオン輸送性能に与える影響を定量的に予測しました。
このアプローチにより、従来の単純なStokes-Einstein関係（粘度とイオン移動度を関連
付ける）では説明できなかった現象が解明され、イオン液体の設計においてどの分子レ
ベルのパラメーターを最適化すべきかについての明確な指針が得られました。これによ
り、ハロゲン化物固体電解質など、全固体電池で有望視される材料のイオン伝導度を最
大化するための設計戦略が大きく前進します。



背景・業界文脈

次世代バッテリー、特に全固体電池の開発において、電解質は性能と安全性を決定する
鍵となるコンポーネントです。従来の液系電解質は、可燃性や液漏れのリスクがあるた
め、より安全な固体電解質への移行が強く求められています。ハロゲン化物固体電解質
は、高いイオン伝導度と安定性から注目されていますが、その性能をさらに向上させる
ためには、イオン輸送メカニズムの深い理解と材料設計の最適化が不可欠です。しか
し、広大な材料空間の中から最適な組成と微細構造を持つ電解質を見つけ出すのは、非
常に困難な課題でした。機械学習と実験データの融合は、この課題を克服し、材料発見
プロセスを加速するための強力なツールを提供します。本研究は、理論と実験のギャッ
プを埋め、データ駆動型科学的発見の好例となります。

今後の展望

この研究で得られた洞察は、ハロゲン化物固体電解質を含む、あらゆる種類の次世代電
解質の合理的設計に直接応用されるでしょう。機械学習モデルをさらに改良し、より多
様な化学空間や動作条件を探索することで、バッテリーのエネルギー密度、サイクル寿
命、安全性を劇的に向上させる新しい電解質が迅速に発見される可能性があります。将
来的には、このハイブリッドアプローチが自律型研究ラボ（Self-Driving Lab）と統合さ
れ、電解質の設計、合成、特性評価、最適化の全プロセスが人間介入なしに実行される
「閉ループ」型の材料開発エコシステムが実現するかもしれません。これにより、全固
体電池の商業化が加速され、電気自動車や再生可能エネルギー貯蔵システムにおけるバ
ッテリー技術の新たな標準が確立されることが期待されます。これは、より安全で持続
可能なエネルギー未来の実現に向けた重要な一歩となるでしょう。

元記事: https://www.facebook.com/61590254860065/posts/how-can-researchers-more-effectively-

probe-the-vast-alloying-space-that-halide-s/122124152061341828/

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.facebook.com/61590254860065/posts/how-can-researchers-more-effectively-probe-the-vast-alloying-space-that-halide-s/122124152061341828/
https://www.facebook.com/61590254860065/posts/how-can-researchers-more-effectively-probe-the-vast-alloying-space-that-halide-s/122124152061341828/


#17 オークリッジ国立研究所、AIガイドシステムが分子を
自律配置し機能性材料を構築、電子・量子材料の可能性拡
大

概要

オークリッジ国立研究所は、AIガイドシステムが個々の分子を自律的に配置し、機能

性材料を構築できると発表しました。この技術は、超シャープな顕微鏡チップをAIが
誘導し、分子を所定の位置に移動させることで、電子材料や量子材料に新たな可能性
を開きます。このアプローチは、科学者が望ましい電子的特性を定義し、AIがそれを

実現する分子構造を決定・構築するという材料設計プロセスを逆転させる可能性を秘
めており、原子スケールでの材料エンジニアリングに革命をもたらします。

公開日 2026年09月03日  Facebook (Oak Ridge National Laboratory)  アメリカ



詳細

主要成果

オークリッジ国立研究所は、人工知能（AI）ガイドシステムが個々の分子を自律的に配
置し、特定の機能を持つ材料を構築する画期的な技術を開発したと発表しました。この
技術は、AIが超シャープな顕微鏡チップを精密に誘導し、原子スケールで分子を所定の
位置に移動させることで、これまで不可能だったレベルでの材料操作を可能にします。
この成果は、特に新しい電子材料や量子材料の開発において、計り知れない可能性を切
り開くものです。本アプローチは、科学者が望ましい電子的特性を定義し、AIがその特
性を生み出すために必要な分子構造を自律的に決定・構築するという、従来の材料設計
プロセスを根本から逆転させる可能性を秘めています。

技術・臨床詳細

このAIガイドシステムは、走査型トンネル顕微鏡（STM）を用いた原子マニピュレーシ
ョン技術と、高度な機械学習アルゴリズムを融合させています。AIは、分子の現在の配
置をリアルタイムで分析し、目標とする機能性材料のパターンに到達するための最適な
移動経路と操作シーケンスを計算します。例えば、AIは銅表面上のC60フラーレン分子
を、特定の電子状態やスピン特性を持つナノ構造に配列させることが可能です。従来の
原子マニピュレーションは、人間による直感と熟練した技術に大きく依存しており、時
間がかかり、複雑なパターン構築には限界がありました。しかし、AIは、このプロセス
を自動化・加速させることで、数時間から数日かかる作業をわずか数分から数時間で完
了させることができます。この効率化は、量子ドット、トポロジカル絶縁体、単分子デ
バイスなどのプロトタイピングを大幅に加速し、これらの材料の基礎物理学的理解と応
用開発に貢献します。

背景・業界文脈

原子レベルでの材料制御は、次世代の電子機器、量子コンピューティング、エネルギー
変換デバイスの実現において不可欠な要素です。しかし、このレベルでの操作の困難さ
が、長らく材料科学の大きなボトルネックとなってきました。AIによる自律的な分子配
置は、この課題を克服し、材料設計における「逆設計」という概念を具現化するもので
す。このパラダイムシフトは、科学者が材料の機能から出発し、AIがその機能を達成す
るための具体的な構造を提案するという、より効率的で目標指向の研究開発を可能にし
ます。これにより、従来の試行錯誤型のアプローチに比べて、新材料発見の期間を大幅
に短縮し、開発コストを削減することが期待されます。



今後の展望

オークリッジ国立研究所のAIガイドシステムの成功は、材料科学における自律的な発見
と合成の未来を明確に示しています。将来的には、このシステムがさらに洗練され、複
数の種類の分子や原子を同時に操作し、より複雑な3次元ナノ構造を構築できるように
なるでしょう。これは、新しい量子デバイスのプロトタイピング、分子エレクトロニク
スの発展、さらにはこれまでは理論上の存在に過ぎなかった新材料の実験的検証を加速
させます。また、この技術は、自律型研究ラボ（Self-Driving Lab）の進化をさらに推進
し、材料開発の「閉ループ」型のエコシステムを実現する上で重要な要素となります。
最終的には、人間が設定した目標に基づき、AIが自律的に材料を設計し、合成し、特性
評価する、真に革新的な材料イノベーションエコシステムの実現が期待され、これは私
たちの技術的未来を根本的に変える可能性を秘めています。

元記事: https://www.facebook.com/Oak.Ridge.National.Laboratory/posts/a-new-ai-guided-system-can-

autonomously-arrange-molecules-to-build-functional-ma/1502313851932518/

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.facebook.com/Oak.Ridge.National.Laboratory/posts/a-new-ai-guided-system-can-autonomously-arrange-molecules-to-build-functional-ma/1502313851932518/
https://www.facebook.com/Oak.Ridge.National.Laboratory/posts/a-new-ai-guided-system-can-autonomously-arrange-molecules-to-build-functional-ma/1502313851932518/


#18 機械学習が磁性機能性合金設計を革新：生成GNNと
高スループットDFTで2D磁石を発見

概要

本記事は、機械学習（ML）を活用した磁性機能性合金（MFA）の設計における近年の
進展を詳述しています。特に、Web of Scienceのデータが示す過去10年間の出版トレ
ンドが、MLが磁気熱量、磁歪、磁気抵抗、形状記憶合金の設計にどのように貢献して

きたかを強調しています。Elrashidyらが生成GNNと高スループット密度汎関数理論
（DFT）を組み合わせて2D磁石を発見した事例は、この分野におけるAIの強力な可能
性を示すものです。

公開日 2026年09月01日  AIP Advances  アメリカ



詳細

主要成果

機械学習（ML）は、磁性機能性合金（MFA）の設計プロセスに革命をもたらしてお
り、特に新しい2D磁石の発見を加速させています。Web of Scienceの分析によると、過
去10年間でMLが磁気熱量合金、磁歪合金、磁気抵抗合金、形状記憶合金といった多様
なMFAの開発に大きく貢献してきました。中でも、Elrashidyらは生成グラフニューラル
ネットワーク（GNN）と高スループット密度汎関数理論（DFT）を組み合わせること
で、これまでにない2D磁石を効率的に発見する成功を収め、MLの強力な応用可能性を
実証しました。

技術・臨床詳細

MFA設計におけるMLの適用は、材料の組成、微細構造、および磁気特性間の複雑な非
線形関係を学習することに基づいています。これにより、研究者は膨大な材料空間の中
から有望な候補を効率的にスクリーニングし、実験的検証の労力を大幅に削減できま
す。生成GNNは、既存の材料データから学習し、新しい結晶構造や組成を持つMFAの候
補を生成する能力を持ちます。高スループットDFT計算は、これらの候補の磁気特性や
安定性を高速かつ高精度で評価し、実験合成に値する材料を特定する上で不可欠です。
Elrashidyらの研究では、この統合されたアプローチにより、従来の探索手法では見過ご
されていた可能性のある2D磁石の設計空間が効果的に探索されました。

背景・業界文脈

磁性機能性合金は、データストレージ、センサー、エネルギー変換、医療など、多岐に
わたる先進技術において重要な役割を果たしています。しかし、その組成空間の広大さ
と特性予測の複雑さから、新材料の発見は困難を極めていました。MLの導入は、この
課題を克服するための強力なツールを提供します。特に、より高性能でエネルギー効率
の高いデバイスへの需要が高まる中で、ML駆動型材料設計は、産業界における競争力
を維持・向上させる上で不可欠な要素となっています。日本、欧州、アメリカの研究機
関が、それぞれ独自の材料ゲノムプロジェクトやマテリアルズインフォマティクス研究
を推進しており、この分野の国際的な競争と協力が加速しています。



今後の展望

MLを適用したMFA設計の未来は、より高度なアルゴリズム、大規模な高品質データセ
ットの構築、および自律型実験室との連携によってさらに進化するでしょう。生成モデ
ルは、材料の逆設計において中心的な役割を果たすようになり、特定の機能目標を満た
す材料をAIが自律的に「創造」する能力が高まります。これにより、室温磁気冷凍材
料、高効率磁気記録媒体、生体適合性磁性材料など、次世代の技術を支える革新的な
MFAの発見が加速されると期待されます。今後は、実験と計算の間のクローズドループ
統合がさらに進み、MFA研究の効率と速度が飛躍的に向上するでしょう。

元記事: https://pubs.aip.org/aip/apr/article/13/3/031327/3403339/Recent-advances-in-design-of-

magnetic-functional

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.aip.org/aip/apr/article/13/3/031327/3403339/Recent-advances-in-design-of-magnetic-functional
https://pubs.aip.org/aip/apr/article/13/3/031327/3403339/Recent-advances-in-design-of-magnetic-functional


#19 材料AIにおける「物理的意味」の探求：予測を超え、
メカニズム同定と設計指針へ

概要

本展望論文は、材料AIが単なる特性予測に留まらず、物理的解釈、メカニズム同定、
および設計ガイダンスにどのように貢献できるかを探っています。材料AIの結果は、
予測性能だけでなく、物理的一貫性やモデルの解釈可能性も考慮した「科学的主張の

強さ」に基づいて評価されるべきであると主張されています。これにより、AIがより
深い科学的洞察を提供し、革新的な材料設計へとつながる可能性が強調されていま
す。

公開日 2026年09月01日  ACS Materials Au  アメリカ



詳細

主要成果

材料AIの分野において、単なる材料特性の予測に終わるのではなく、モデルが提供する
「物理的意味」の解釈が極めて重要であることが本展望論文で強調されました。AIの成
果は、その予測精度だけでなく、物理法則との一貫性や、材料が特定の機能を発揮する
メカニズムをどの程度解明できるかという「科学的主張の強さ」によって評価されるべ
きであると提唱されています。これにより、AIが真に新しい科学的発見と効率的な材料
設計ガイダンスを提供できる可能性が示されています。

技術・臨床詳細

従来の材料AIモデルは、与えられたデータからブラックボックス的に特性を予測する傾
向がありましたが、本論文では、物理情報に基づく機械学習（PINN）や、生成モデル
の内部表現の解釈、グラフニューラルネットワーク（GNN）による原子間相互作用の可
視化といった、より解釈性の高いAIアプローチの必要性が議論されています。これらの
手法を用いることで、AIは単に「何が」起こるかを予測するだけでなく、「なぜ」それ
が起こるのかという物理的な根拠を提供できるようになります。例えば、特定の組成や
構造がなぜ優れた電気伝導性や触媒活性を示すのか、その原子レベルでのメカニズムを
AIが示唆することで、次世代材料の設計指針を具体化することが可能になります。

背景・業界文脈

マテリアルズインフォマティクスは、過去数年間で飛躍的に発展し、新材料の発見サイ
クルを加速させてきました。しかし、AIモデルが提示する予測の背後にある科学的理由
が不明瞭であるという「解釈性の欠如」は、研究者やエンジニアがAIの提案を信頼し、
実際の実験や産業応用へと進める上での大きな障壁となっていました。この課題は、AI

が単なる計算ツールではなく、真の科学的パートナーとして機能するための核心的な問
題です。国際的な材料科学コミュニティは、AIの解釈性を高めるための研究に注力して
おり、物理学、化学、材料工学の深い知識をAIモデルに統合する取り組みが進められて
います。



今後の展望

材料AIにおける物理的意味の探求は、今後のマテリアルズインフォマティクス研究の主
要な方向性の一つとなるでしょう。予測モデルの精度向上と並行して、モデルがどのよ
うに意思決定を行っているかを人間が理解できる形で説明する「説明可能なAI

（XAI）」の技術開発が加速すると予想されます。これにより、AIが提案する材料が、
なぜその特性を持つのか、どの物理法則に従っているのかを研究者が明確に把握できる
ようになります。結果として、AIはより信頼性の高い設計ツールとなり、革新的な材料
の発見だけでなく、既存材料の性能向上や製造プロセスの最適化においても、より深い
科学的洞察に基づく貢献が可能となり、産業応用への道が大きく開かれるでしょう。

元記事: https://pubs.acs.org/amacgu/article/doi/10.1021/acsmaterialsau.6c00170/5390518/From-

Prediction-to-Physical-Meaning-in-Materials

収集日: 2026年09月04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.6c00170/5390518/From-Prediction-to-Physical-Meaning-in-Materials
https://pubs.acs.org/amacgu/article/doi/10.1021/acsmaterialsau.6c00170/5390518/From-Prediction-to-Physical-Meaning-in-Materials


#20 ChemCopilotがQ3 2026レポート発表：ELLIS
FinlandとAcceleration Consortiumが化学AI・自律ラボを
牽引

概要

ChemCopilotは、2026年第3四半期の化学AI、自律型ラボ、およびデジタルR&D変革に

関する四半期レポートを発表しました。特に、低データ環境での予測信号抽出に特化
したELLIS Institute Finlandと、自己駆動型ラボの世界的リーダーであるトロントの
Acceleration Consortiumが注目されています。Acceleration Consortiumは、生成AI設計

モデルを自動ロボットシステムと直接連携させることで、新素材の発見から商業化ま
での時間を大幅に短縮するクローズドループの仮説生成を実証しています。

公開日 2026年09月03日  ChemCopilot  アメリカ



詳細

主要成果

ChemCopilotが発表した2026年第3四半期のレポートによると、化学AIと自律型ラボの
分野で重要な進展が見られます。特に、フィンランドのELLIS Institute Finlandは低デー
タ環境での予測信号抽出に特化し、カナダのトロント大学Acceleration Consortiumは自
己駆動型ラボの世界的リーダーとして注目されています。Acceleration Consortiumは、
生成AI設計モデルと自動ロボットシステムを直接連携させることで、完全にクローズド
ループの仮説生成を実現し、新素材の発見から商業化までのリードタイムを劇的に短縮
していると報告されています。

技術・臨床詳細

ELLIS Institute Finlandのアプローチは、限られたデータからでも信頼性の高い予測を行
うための高度な機械学習アルゴリズムと統計的手法に焦点を当てています。これは、新
規材料や複雑な化学反応の初期探索段階で特に価値があります。一方、Acceleration

Consortiumの「自己駆動型ラボ」は、AIアルゴリズム、ロボット工学、高度な分析機器
を統合したものです。AIが仮説を生成し、ロボットが実験を自律的に実行し、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AIが決定するというクローズド
ループシステムが特徴です。このシステムは、材料の合成、特性評価、最適化のサイク
ルを従来の数ヶ月から数日に短縮し、例えば、新規ポリマーや触媒の発見を加速させて
います。これにより、材料開発の効率が最大10倍向上する可能性が指摘されています。

背景・業界文脈

デジタル変革は化学産業のあらゆる側面に影響を与えており、R&Dの効率化はグローバ
ルな競争力を維持するために不可欠です。AIと自律型ラボは、新薬開発、触媒設計、材
料科学など、多くの分野でブレークスルーを可能にする主要技術として位置づけられて
います。特に、Acceleration Consortiumのような国際的なハブは、カナダ政府の支援を
受けて設立され、世界中の研究者や企業がAI駆動型R&Dの最前線に立つことを目指して
います。これらの取り組みは、研究のボトルネックを解消し、より迅速なイノベーショ
ンを促進することで、持続可能な化学プロセスや材料開発に貢献することが期待されて
います。



今後の展望

化学AIと自律型ラボの技術は、今後も急速に進化し続けるでしょう。ELLIS Institute

Finlandのような低データ学習に特化した研究は、希少な材料や高コストな実験が伴う分
野でのAIの適用範囲を広げます。Acceleration Consortiumのようなクローズドループ型
ラボは、より複雑な材料システムの探索と最適化を自律的に行い、材料発見プロセスを
完全に自動化する方向へと向かっています。将来的には、これらの技術がより広範な産
業に導入され、化学製品の設計、製造、そしてサプライチェーン全体にわたるデジタル
変革を推進するでしょう。これにより、環境負荷の低減、資源効率の向上、そしてより
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://www.chemcopilot.com/blog/q3-2026-quarterly-report-on-chemical-ai-autonomous-

labs-and-digital-rampd-transformation

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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https://www.chemcopilot.com/blog/q3-2026-quarterly-report-on-chemical-ai-autonomous-labs-and-digital-rampd-transformation


#21 機械学習予測が相安定ホルムアミジニウム系ペロブス
カイトの発見を加速：自動製造プラットフォーム活用

概要

本研究は、機械学習（ML）予測が相安定なホルムアミジニウムベースペロブスカイト

の発見を加速できることを実証しました。自動製造プラットフォームで生成されたデ
ータセットをML分析に活用し、単一記述子では説明できない複雑な劣化挙動を解明し

ました。mRMR-GPR（最小冗長度最大関連度-ガウス過程回帰）モデルを用いること
で、複数の記述子の非線形相互作用から生じる相安定性を予測可能であることを示
し、高効率太陽電池材料開発に寄与します。

公開日 2026年08月28日  Energy & Environmental Science, The Royal Society of Chemistry  イギ
リス



詳細

主要成果

本研究では、機械学習（ML）予測モデルが、相安定性の高いホルムアミジニウムベー
スペロブスカイトの発見を大幅に加速できることが示されました。特に、自動製造プラ
ットフォームによって生成された大規模な実験データセットをML分析に活用すること
で、従来の単一記述子では捉えきれなかったペロブスカイトの複雑な劣化挙動を初めて
特定しました。この成果は、高効率かつ長寿命な次世代太陽電池の開発に直接貢献する
ものです。

技術・臨床詳細

研究チームは、まず自動製造プラットフォームを用いて、多様な組成のホルムアミジニ
ウム系ペロブスカイトを合成し、その相安定性に関する広範なデータを収集しました。
次に、このデータセットを基にmRMR-GPR（最小冗長度最大関連度-ガウス過程回帰）
モデルを構築しました。mRMR-GPRモデルは、複数の材料記述子（例：イオン半径、電
気陰性度、格子定数など）間の非線形な相互作用を効果的に捉えることができ、これに
よって相安定性を高精度で予測します。本モデルは、従来の単純な回帰モデルと比較し
て、予測誤差を約30%削減することに成功しました。この予測能力により、安定性の低
い候補材料を実験合成の前に排除できるため、研究開発の効率が劇的に向上します。

背景・業界文脈

ペロブスカイト太陽電池は、高い変換効率と低コスト製造の可能性から、次世代太陽電
池として大きな期待を集めています。しかし、湿度や熱に対する長期的な安定性の不足
が実用化への大きな課題となっていました。特に、ホルムアミジニウム系ペロブスカイ
トは高い変換効率を示しますが、その相安定性を制御することは非常に困難です。本研
究は、マテリアルズインフォマティクスのアプローチを導入することで、この安定性課
題をデータ駆動型で解決する道筋を示しました。これは、日本の研究機関が特に注力し
ている、自動化とAIを活用した材料開発トレンドの一環であり、国際的な競争において
重要な位置を占めています。



今後の展望

機械学習予測と自動製造プラットフォームの統合は、ペロブスカイト材料研究の未来を
形作る上で不可欠な要素となるでしょう。今後、このアプローチはさらに進化し、材料
の合成から特性評価、そして寿命試験までを完全に自律化する「クローズドループ型ラ
ボ」へと発展する可能性があります。これにより、ホルムアミジニウム系ペロブスカイ
トだけでなく、他の不安定な高性能材料の発見と最適化も加速されると期待されます。
最終的には、AIによって設計・最適化された相安定なペロブスカイトが商業規模で利用
可能となり、太陽光発電技術の普及と、よりクリーンなエネルギー社会の実現に大きく
貢献するでしょう。将来的には、AIが予測する材料をロボットが合成・評価し、その結
果をAIが学習してさらに改良するという、完全に自律的な発見サイクルが実現される見
込みです。

元記事: https://pubs.rsc.org/ee/article/doi/10.1039/d6ee02719a/1296034/Machine-learning-prediction-

accelerates-the

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://pubs.rsc.org/ee/article/doi/10.1039/d6ee02719a/1296034/Machine-learning-prediction-accelerates-the
https://pubs.rsc.org/ee/article/doi/10.1039/d6ee02719a/1296034/Machine-learning-prediction-accelerates-the


#22 東北大学WPI-AIMRがAIで高分子材料発見を加速：ク
ローズドループシステムでエネルギー材料探索を改善

概要

東北大学WPI-AIMRの研究チームは、AI駆動型ポリマーイノベーションの主要なボトル
ネックを特定し、複数のツール（ポリマーデータベース、予測モデル、AIエージェン
ト、自動化されたラボなど）を統合するシステムを構築しました。この複雑なシステ

ムは、自己自動化されたワークフローを網羅しており、クローズドループAIシステム
と大規模データベースを活用してエネルギー材料の探索を改善することを目的として
います。研究成果は2026年8月14日にJACS Auで発表されました。

公開日 2026年09月04日  東北大学 (WPI-AIMR)  日本



詳細

主要成果

東北大学WPI-AIMRの研究チームは、人工知能（AI）を活用した高分子材料発見におけ
る主要な課題を克服するため、革新的な統合システムを構築しました。このシステム
は、高分子データベース、予測モデル、AIエージェント、そして自動化されたラボとい
った多様なツールをシームレスに連携させ、自己自動化されたワークフローを実現して
います。このクローズドループAIシステムと大規模データベースの活用により、特にエ
ネルギー材料の探索効率が劇的に改善されることが実証されました。本研究成果は2026

年8月14日付でJACS Auに掲載され、高分子科学分野におけるAI応用の新たな標準を提示
しています。

技術・臨床詳細

この統合システムは、まず膨大な高分子構造と特性データを集約したデータベースを基
盤とします。次に、このデータから学習した機械学習モデルが、特定の機能要件（例：
高いイオン伝導性、熱安定性、機械的強度など）を満たす新規高分子候補を予測しま
す。予測された候補はAIエージェントによってさらに評価・最適化され、最も有望なも
のが自動化されたラボシステムへと送られます。自動化ラボでは、ロボットアームが材
料の合成、特性評価（例：DSC、TGA、XRD）、および性能試験を自律的に実施しま
す。得られた実験データはリアルタイムでデータベースにフィードバックされ、AIモデ
ルが次のイテレーションのための学習を継続するという、完全に自動化された「クロー
ズドループ」プロセスを形成します。これにより、従来の数ヶ月〜数年かかっていた高
分子材料開発サイクルを、数週間〜数ヶ月へと大幅に短縮することが可能です。特に、
リチウムイオン電池用の新規電解質高分子や燃料電池用の高分子電解質膜などのエネル
ギー材料分野での応用が期待されています。



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、エネルギーなど、現代社会のあらゆ
る分野で不可欠な存在です。しかし、その複雑な構造と多様な特性により、新規高分子
の発見と最適化は非常に時間とコストのかかるプロセスでした。日本は高分子科学分野
で長年の実績と専門知識を有しており、AIと自動化技術を組み合わせることで、この競
争力をさらに強化しようとしています。東北大学WPI-AIMRのような研究拠点は、材料
科学と情報科学の融合を通じて、この分野の国際的なリーダーシップを確立することを
目指しています。欧米諸国も同様のAI駆動型材料発見プログラムに多大な投資を行って
おり、本研究は国際的なマテリアルズインフォマティクス競争における日本の重要な貢
献を示しています。

今後の展望

東北大学の研究は、AI駆動型高分子材料発見の未来に大きな影響を与えるでしょう。今
後、この統合システムはさらにスケーラブルになり、より広範な種類の高分子材料、例
えば自己修復高分子や生分解性高分子の探索にも応用されると期待されます。完全に自
律的な「自己駆動型ラボ」の実現により、高分子材料の研究開発は、人間による介入を
最小限に抑えつつ、かつてない速度で進展するでしょう。これにより、材料の機能性、
持続可能性、およびコスト効率が向上し、革新的な製品がより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、AIが特定の応用ニーズに基づいて高分子の「レシ
ピ」を自動生成し、ロボットがそれを製造し、性能を検証するという、エンドツーエン
ドの自律的な材料イノベーションエコシステムが確立される可能性があります。

元記事: https://www.tohoku.ac.jp/en/press/polymeric_materials_discover_with_ai.html

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

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


#23 自律型ラボが材料発見を加速：米国の主要ラボがAI駆
動型ロボットで新素材を発明

概要

ローレンスバークレー国立研究所のA-Lab、カーネギーメロン大学のMaterials

Innovation Cloud Lab (MICL)、テキサスA&M大学のAutonomous Robotic Metallurgist

Materials Innovation Platform (ARM-MIP)など、AI駆動型自律実験室の進展が目覚まし

いです。これらの施設では、AI駆動型ロボットが材料の合成、分析、および次の実験
の決定を自律的に行い、発見プロセスを劇的に加速しています。特に、建設業界にお
ける合金、コーティング、断熱材などの新素材開発への応用が期待されます。

公開日 2026年09月03日  Architect Magazine  アメリカ



詳細

主要成果

AI駆動型自律実験室（自律型ラボ）の進化が、材料科学における発見プロセスを劇的に
加速させています。米国の主要な研究機関であるローレンスバークレー国立研究所のA-
Lab、カーネギーメロン大学のMaterials Innovation Cloud Lab (MICL)、テキサスA&M大
学のAutonomous Robotic Metallurgist Materials Innovation Platform (ARM-MIP)など
は、AIとロボット工学を統合し、新素材の合成、特性評価、最適化を自律的に行うこと
で、材料発明のペースを大幅に向上させています。

技術・臨床詳細

これらの自律型ラボは、AIアルゴリズムが科学的仮説を生成し、ロボットがその仮説に
基づいて実験を設計・実行し、センサーがデータを収集・分析し、AIが結果を解釈して
次の実験ステップを決定するという「クローズドループ」システムで機能します。A-
Labでは、過去に発見されたことのない無機化合物の合成に成功し、MICLではクラウド
ベースのアクセスを通じて広範な研究者が材料発見に参加できるプラットフォームを提
供しています。ARM-MIPは、特に金属合金の探索に特化しており、高温環境下での新
しい合金の特性評価を自動化しています。これらのシステムは、従来の人間主導の実験
サイクルと比較して、材料発見の時間を最大10倍短縮できると報告されており、研究者
はより複雑で大規模な材料設計空間を探索できるようになります。

背景・業界文脈

材料開発は、科学的進歩と産業イノベーションの基盤ですが、そのプロセスは時間とコ
ストがかかることが課題でした。AIとロボット工学の融合は、この課題を解決するため
の強力なソリューションとして注目されています。米国政府や主要企業は、国家的な競
争力強化の一環として、自律型ラボへの大規模な投資を行っています。これにより、ク
リーンエネルギー、航空宇宙、建設、バイオテクノロジーなど、多岐にわたる分野で革
新的な材料が生まれることが期待されています。特に、建設業界では、より持続可能で
高性能な合金、コーティング、断熱材などの需要が高まっており、自律型ラボがその開
発を加速する上で重要な役割を果たすと見られています。



今後の展望

自律型ラボは、今後も急速に進化し、材料発見のフロンティアを拡大し続けるでしょ
う。AIモデルの精緻化、ロボットアームの器用さの向上、および多機能センサーの統合
により、より複雑な実験プロトコルや微細な材料操作が可能になります。将来的には、
これらのラボが完全に「自己駆動型」となり、人間による直接的な介入なしに、特定の
機能目標を達成する新材料を自律的に設計・合成・最適化できるようになる可能性があ
ります。これにより、材料科学の発見プロセスは、現在のボトルネックから解放され、
前例のないペースで進展し、私たちの生活や産業に大きな変革をもたらすでしょう。世
界中の研究機関が協調し、データ共有を促進することで、この革命的な技術の恩恵がさ
らに広がる可能性があります。

元記事: https://www.architectmagazine.com/design/the-robots-are-inventing-materials-now/

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.architectmagazine.com/design/the-robots-are-inventing-materials-now/


#24 アルゴンヌ国立研究所がAI駆動型材料発見を加速：
50万材料から18の有望な電池候補を80時間で特定

概要

アルゴンヌ国立研究所は、AI駆動型手法により材料発見を劇的に加速し、50万の安定
材料から18の有望な電池開発候補をわずか80時間で特定しました。Microsoft AIとの協
力で合成されたN2116電解質は、従来のリチウム電池よりも持続可能で安全な代替品

として、高速充電、高エネルギー密度、および拡張された充電サイクルを実現しま
す。この成果は、「自己駆動型ラボ」が従来の10倍速く発見プロセスを加速する可能
性を示しています。

公開日 2026年08月28日  Facebook (Argonne National Laboratory)  アメリカ



詳細

主要成果

アルゴンヌ国立研究所は、人工知能（AI）駆動型手法を導入することで、材料発見プロ
セスを劇的に加速させました。具体的には、50万種類もの安定材料の中から、わずか80
時間で18の最も有望な電池開発候補を効率的に絞り込むことに成功しました。このAIを
活用したアプローチにより、従来の材料探索にかかる時間とコストが大幅に削減され、
特に次世代バッテリー技術の開発に大きな進展をもたらしています。

技術・臨床詳細

このAI駆動型システムは、膨大な材料データベースと高度な機械学習アルゴリズムを組
み合わせることで機能します。AIは、材料の組成、結晶構造、電子特性、およびシミュ
レーション結果などの多次元データを分析し、特定の機能要件（例：高エネルギー密
度、高速充電能力、長寿命、安全性）を満たす可能性のある材料を予測します。特に、
Microsoft AIとの共同研究により合成された「N2116電解質」は、その有望性を示す具
体的な成果です。N2116電解質は、高速充電が可能なだけでなく、従来の液系リチウム
イオン電池と比較して高いエネルギー密度と優れたサイクル安定性を実現し、より持続
可能で安全なバッテリーソリューションを提供します。これは、従来の電解質が抱えて
いた安全性（液漏れ、発火）と性能（劣化）の課題を解決するものです。

背景・業界文脈

バッテリー技術は、電気自動車（EV）や再生可能エネルギー貯蔵システムの普及におい
て不可欠であり、世界中で高性能かつ安全なバッテリーに対する需要が高まっていま
す。しかし、新材料の発見と開発は、時間とコストがかかるボトルネックとなっていま
した。米国エネルギー省の支援を受けるアルゴンヌ国立研究所は、AIと自動化技術を駆
使して、この課題を克服しようとしています。この取り組みは、「自己駆動型ラボ
（Self-Driving Labs）」という概念の一部であり、AIが実験を設計し、ロボットが実行
し、AIが結果を分析するというクローズドループ型の研究開発サイクルを確立すること
で、発見プロセスを従来の10倍速くすることが目標とされています。これは、国際的な
バッテリー競争において米国の優位性を確立する上で重要な戦略です。



今後の展望

AI駆動型材料発見手法の導入は、バッテリー分野にとどまらず、触媒、半導体、構造材
料など、広範な材料科学分野に波及効果をもたらすでしょう。今後、AIモデルはさらに
洗練され、より複雑な材料システムや合成経路の最適化にも適用されると予想されま
す。特に、N2116電解質のような有望な候補が発見されたことで、その実用化に向けた
スケールアップ研究が加速するでしょう。将来的には、完全に自律的な「自己駆動型ラ
ボ」が、人間による介入を最小限に抑えながら、新材料を設計、合成、特性評価し、製
品化までの時間を劇的に短縮する、材料イノベーションの新たな標準となると期待され
ています。これにより、エネルギー問題や環境問題に対する革新的なソリューションが
より迅速に提供される可能性を秘めています。

元記事: https://www.facebook.com/advancedphoton/posts/science-friday-catch-up-with-this-story-

about-an-ai-driven-method-for-materials-/1452693246894628/

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.facebook.com/advancedphoton/posts/science-friday-catch-up-with-this-story-about-an-ai-driven-method-for-materials-/1452693246894628/
https://www.facebook.com/advancedphoton/posts/science-friday-catch-up-with-this-story-about-an-ai-driven-method-for-materials-/1452693246894628/


#25 2D材料の実験・計算データ大規模統合：X2DBインフ
ラがMLモデルと特性スクリーニングを強化

概要

本研究は、X2DBというオープンインフラを構築し、実験的および計算的2D材料データ
を大規模に統合することで、散在していた2D材料の知識を一元化しました。このデー
タベースは、2D材料の包括的な分類を可能にし、機械学習モデルのバランスの取れた

ベンチマークセットの構築や、特定の応用分野における特性スクリーニング研究の設
計に大きく貢献します。特に、270のユニークな材料が数層の形で合成され、計算2D

材料データベース（C2DB）に存在することが特定されました。

公開日 2026年09月04日  DTU Research Database  デンマーク



詳細

主要成果

本研究は、2D材料の科学的理解と応用を加速するため、実験的データと計算データを大
規模に統合するオープンインフラ「X2DB」を確立しました。この革新的なデータベー
スは、これまで散在していた2D材料に関する知識を一元的に整理し、機械学習（ML）
モデルの構築と評価のためのバランスの取れたベンチマークセットを提供します。さら
に、特定の応用（例：エレクトロニクス、エネルギー貯蔵）に向けた材料特性スクリー
ニング研究の設計を大幅に効率化します。

技術・臨床詳細

X2DBは、世界中の研究室から得られた実験データ（合成条件、特性測定値、安定性な
ど）と、密度汎関数理論（DFT）などの第一原理計算によって得られた計算データ（電
子構造、格子振動、エネルギーギャップなど）を高度なアルゴリズムで統合します。こ
の統合により、材料の組成、構造、そして多様な物理化学的特性に関する包括的な情報
が提供されます。特に、270種類以上のユニークな2D材料が、数層の形で既に合成され
ており、かつ既存の計算2D材料データベース（C2DB）にもその計算データが存在する
ことが特定されました。これにより、理論と実験の間のギャップを埋め、MLモデルが
より現実世界に即した予測を行うための強固な基盤が構築されます。X2DBはAPIを通じ
てアクセス可能であり、データサイエンティストや材料研究者が容易に利用できる設計
となっています。

背景・業界文脈

グラフェンに代表される2D材料は、そのユニークな物理的・化学的特性から、次世代の
エレクトロニクス、センサー、エネルギーデバイス、触媒などへの応用が期待されてい
ます。しかし、数百万にも及ぶ可能性のある2D材料の中から、特定の機能を持つ最適な
材料を発見するプロセスは、膨大な時間とコストを要する課題でした。データの断片化
とアクセス性の低さも、研究進展のボトルネックとなっていました。X2DBのようなデ
ータ統合インフラの確立は、マテリアルズインフォマティクスの分野における重要なマ
イルストーンであり、国際的な研究協力を促進し、AI駆動型材料発見の効率を飛躍的に
高めるものです。特に欧州（DTUを含む）は、この種のオープンサイエンス・インフラ
整備に力を入れています。



今後の展望

X2DBのような大規模データ統合プラットフォームは、2D材料研究の未来を形作る上で
不可欠な要素となるでしょう。今後、このデータベースはさらに拡大し、より多様な材
料特性や合成条件に関するデータが追加されると予想されます。これにより、MLモデ
ルはさらに高精度な予測と逆設計能力を獲得し、特定の応用ニーズに最適化された2D材
料をAIが自律的に提案できるようになります。将来的には、X2DBが自律型実験室と連
携し、データ生成、モデル学習、実験検証をシームレスに統合する「クローズドループ
発見システム」の核となる可能性があります。これにより、2D材料の実用化が加速さ
れ、高性能なフレキシブルエレクトロニクス、超高効率太陽電池、画期的な量子デバイ
スなどの実現に大きく貢献するでしょう。この取り組みは、材料発見のプロセスを根本
から変革し、科学的発見の速度を桁違いに向上させる可能性を秘めています。

元記事: https://orbit.dtu.dk/files/436723233/large-scale-integration-of-experimental-and-

computational-data-for-2d-materials.pdf

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://orbit.dtu.dk/files/436723233/large-scale-integration-of-experimental-and-computational-data-for-2d-materials.pdf
https://orbit.dtu.dk/files/436723233/large-scale-integration-of-experimental-and-computational-data-for-2d-materials.pdf


#26 自律型ラボの現状と課題：製薬R&Dにおけるクロー
ズドループ実験の実現性を探る

26_自律型ラボの現状と課題：製薬R&Dにおけるクローズドループ実験の実現性を探る

概要

本記事は、製薬R&Dにおける自律的なクローズドループ実験の実現可能性と、その適
合性を決定する基準、そして実際のボトルネックについて議論しています。A-Labチー
ムは、人間の専門家分析を置き換えるのではなく、自律的なラボ操作を実証すること

が目的であると述べています。自律ラボが完全に信頼できるものになるためには、
XRDデータ分析における課題など、さらなる改善が必要であると指摘されており、特
に材料科学分野での応用にも通じる課題が浮き彫りになりました。

公開日 2026年08月29日  Sakara Digital  アメリカ



詳細

主要成果

製薬R&Dにおける自律的なクローズドループ実験の実現可能性に関する議論が進んでい
ます。本記事は、この先進的なアプローチの適合性を評価するための基準と、その導入
を妨げる実際のボトルネックを明らかにしました。ローレンスバークレー国立研究所の
A-Labチームは、自律型ラボの目的は人間の専門家による分析を完全に置き換えること
ではなく、むしろその能力を拡張し、実験の効率を大幅に高めることにあると強調して
います。しかし、自律ラボが完全に信頼できるシステムとなるためには、特にX線回折
（XRD）データ分析における課題など、さらなる技術的改善が不可欠であることが指摘
されました。

技術・臨床詳細

クローズドループ実験システムは、AIが仮説を生成し、ロボットが実験を自動的に実行
し、センサーがデータを収集し、AIが結果を分析して次の実験ステップを自律的に決定
するという反復サイクルで機能します。製薬R&Dでは、薬剤候補の合成、スクリーニン
グ、最適化において、このアプローチが適用され始めています。しかし、材料科学と同
様に、複雑なデータ（例えば、XRDパターン）の自動分析と解釈が大きな課題となって
います。XRDデータは、結晶構造、相組成、結晶化度など、材料の重要な情報を提供し
ますが、その解釈には高度な専門知識と、場合によっては手動での微調整が必要です。
現在のAIモデルは、ノイズの多いデータや予期せぬ結果に直面した際に、人間の専門家
と同レベルのロバストな判断を下すことがまだ難しい状況です。

背景・業界文脈

製薬および材料科学分野では、新製品開発のリードタイムとコストの削減が常に最優先
課題です。自律型ラボの導入は、この課題に対する革新的な解決策として大きな期待を
集めています。米国や欧州の主要な研究機関や企業は、数億ドル規模の投資を行い、自
律型ラボの開発を加速させています。しかし、高精度なロボット工学、信頼性の高いAI

モデル、そして複雑なデータ解析能力を兼ね備えたシステムの構築は、依然として大き
な技術的挑戦です。特に、データ解析の自動化は、実験結果の信頼性と再現性を確保す
る上で不可欠であり、この領域でのブレークスルーが自律型ラボの実用化を左右しま
す。



今後の展望

自律型ラボの未来は、XRDデータ分析などのボトルネックが克服されるかどうかにかか
っています。AIモデルの進化、特に説明可能なAI（XAI）や物理情報に基づくAI

（PINN）の導入により、データ解釈の透明性と信頼性が向上するでしょう。また、よ
り大規模で標準化されたデータセットの構築と、オープンサイエンス原則に基づくデー
タ共有の促進が、AIモデルの学習能力をさらに高めます。将来的には、自律型ラボが製
薬R&Dにおいて、人間とAIが協働する「ヒューマン・イン・ザ・ループ」システムとし
て機能し、人間はより戦略的な意思決定と複雑な問題解決に集中できるようになるでし
ょう。これにより、新薬や新材料の発見速度が加速し、より迅速に社会課題の解決に貢
献することが期待されます。

元記事: https://sakaradigital.com/blog/self-driving-labs-closed-loop-experimentation-pharma/

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://sakaradigital.com/blog/self-driving-labs-closed-loop-experimentation-pharma/


#27 Google DeepMindのGNoMEが220万の新規結晶を発
見：材料科学を800年加速し、新たな超伝導体・電池候補
を提供

概要

Google DeepMindのAIツール「GNoME」が、220万の新しい無機結晶を発見し、材料

科学の進展を800年分加速させたと報告されています。GNoMEは既存の材料プロジェ
クトから学習したAIモデルを活用し、新材料の安定性を予測することで、合成の有望
な候補を38万件特定しました。これらの予測された結晶は、超伝導体、次世代電池、

高性能半導体などの将来の革新的な技術開発に貢献する可能性があり、研究コミュニ
ティに公開されています。

公開日 2026年08月28日  Facebook (DeepMind)  イギリス



詳細

主要成果

Google DeepMindが開発した AIツール「 GNoME（ Graph Networks for Materials

Exploration）」は、驚異的な成果として、これまでにない220万もの新しい無機結晶構
造を発見しました。この発見は、材料科学の進展を換算すると800年分に相当すると報
告されており、AIが材料探索にもたらす影響の大きさを明確に示しています。GNoME

は、これらの新規結晶の中から、合成可能性の高い有望な候補を38万件特定し、今後の
材料開発に計り知れない価値をもたらす基盤を築きました。

技術・臨床詳細

GNoMEは、大規模な既存の材料データベース（例えば、Materials Projectのような）か
ら学習した強化学習モデルに基づいて動作します。このAIモデルは、結晶構造の安定性
を予測する能力に特化しており、組成と構造データから、新しい結晶が熱力学的に安定
である可能性を評価します。従来の材料発見プロセスは、しばしば試行錯誤と直感に依
存していましたが、GNoMEは広大な材料空間を効率的に探索し、安定した構造を持つ
新しい候補を迅速に生成します。これにより、研究者は合成に成功する可能性が高い材
料に焦点を当てることができ、開発時間とコストを大幅に削減できます。特に、予測さ
れた38万件の候補は、エネルギー貯蔵（次世代電池）、量子コンピューティング（超伝
導体）、エレクトロニクス（高性能半導体）など、多岐にわたる分野での応用が期待さ
れており、具体的な材料特性評価に向けた実験がすでに進行中です。

背景・業界文脈

材料科学は、あらゆる産業と技術革新の基盤ですが、新材料の発見は歴史的に非常に時
間がかかり、コストのかかるプロセスでした。特に無機結晶材料の探索空間は膨大であ
り、人間による網羅的な探索は不可能です。Google DeepMindのような大手テクノロジ
ー企業がAIを材料科学に応用する動きは、研究のパラダイムシフトを象徴しています。
米国や欧州、アジアの主要研究機関もAI駆動型材料発見に多大な投資を行っており、
GNoMEの成功は、この分野におけるAIの可能性と、国際的な競争環境におけるリード
の重要性を示しています。この種のデータ駆動型アプローチは、材料科学だけでなく、
化学、生物学、物理学など、他の科学分野にも大きな影響を与えると考えられます。



今後の展望

GNoMEの発見は、材料科学の未来を大きく変える画期的な一歩です。今後、AIによる
材料設計はさらに洗練され、安定性だけでなく、特定の機能性（例：特定のバンドギャ
ップ、超伝導転移温度、触媒活性など）を持つ材料を逆設計する能力が向上するでしょ
う。将来的には、GNoMEのような生成AIモデルが、自律型実験室（Self-Driving Labs）
と連携し、AIが設計した材料をロボットが合成・特性評価し、その結果をAIが学習して
さらに改良するという「クローズドループ発見システム」が主流となるでしょう。これ
により、材料発見のサイクルが劇的に短縮され、超伝導体、高効率太陽電池、画期的な
量子デバイス、そして新しい医療材料など、人類が直面する課題を解決するための革新
的な技術が、かつてない速さで市場に投入されることが期待されます。

元記事: https://www.facebook.com/61579620891955/posts/ai-generative-models-propose-material-

structures-quantum-simulation-validates-th/122172157034987363/

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.facebook.com/61579620891955/posts/ai-generative-models-propose-material-structures-quantum-simulation-validates-th/122172157034987363/
https://www.facebook.com/61579620891955/posts/ai-generative-models-propose-material-structures-quantum-simulation-validates-th/122172157034987363/


#28 Citrine Informaticsがドイツのグリーンディープテッ
クエコシステムを加速：Forum Rathenauと提携しAIプラ
ットフォームを提供

概要

Forum RathenauとCitrine Informaticsは、ドイツのグリーンディープテックエコシステ

ムを加速するための戦略的提携を発表しました。この協力は、「Scale New

Chemistry」ブートキャンプを支援し、化学・材料産業がCO2削減、資源の循環利用、
持続可能な原材料といった課題をスケーラブルなソリューションと新たなビジネス機

会へと変革することを目的としています。Citrine Informaticsは、参加チームにAI駆動
型材料インフォマティクスプラットフォームへのアクセス、トレーニング、技術サポ
ートを提供し、持続可能な材料開発を促進します。

公開日 2026年09月02日  AZoM  ドイツ



詳細

主要成果

ドイツのForum Rathenauと米国のCitrine Informaticsは、ドイツのグリーンディープテ
ックエコシステムを加速するための戦略的提携を発表しました。この提携は、「Scale
New Chemistry」ブートキャンプを支援することを中核とし、化学および材料産業が直
面するCO2排出量削減、資源の循環利用、持続可能な原材料への移行といった喫緊の課
題に対し、AI駆動型材料インフォマティクスプラットフォームと専門知識を提供するこ
とで、革新的なソリューションと新たなビジネス機会の創出を目指します。

技術・臨床詳細

Citrine Informaticsは、材料科学とAIを融合させたリーディングカンパニーであり、同社
のAI駆動型プラットフォームは、製品開発者が化学物質を認識するデータ管理およびAI

ツールを介して、研究開発プロセスを加速させることを可能にします。この提携の一環
として、Citrineはブートキャンプの参加チームに、ノーコードのSaaSプラットフォーム
へのアクセスを提供します。これにより、参加者は高度な機械学習モデルを活用して、
新規材料の組成設計、特性予測、合成経路の最適化などを効率的に行うことができま
す。特に、環境に配慮した材料（例：生分解性プラスチック、低炭素コンクリート）の
開発や、資源効率を高めるプロセス（例：触媒の最適化、リサイクル技術の改善）に焦
点が当てられます。Citrineのプラットフォームは、データの収集、整理、分析、モデル
構築、予測、および実験計画の提案といった一連のワークフローをサポートし、開発サ
イクルを平均で50%短縮する実績があります。

背景・業界文脈

欧州、特にドイツは、グリーンディープテックのハブとして、持続可能性と環境保護を
重視する政策を推進しています。化学・材料産業は、世界のCO2排出量に大きな影響を
与える分野であり、同時に循環経済への移行において中心的な役割を担っています。し
かし、その変革は複雑であり、新しい材料やプロセス開発には膨大な時間と投資が必要
です。AI駆動型マテリアルズインフォマティクスは、この変革を加速するための強力な
ツールとして認識されています。Forum RathenauとCitrine Informaticsの提携は、この
ような背景のもと、AIと産業界の連携を強化し、ドイツをグリーンイノベーションの最
前線に位置づけるための戦略的な動きと言えます。これは、日本や中国を含む他の先進
国が同様の取り組みを進める中で、欧州が競争力を維持するための重要な一歩です。



今後の展望

この戦略的提携は、ドイツのグリーンディープテックエコシステムの成長を大きく加速
させるでしょう。Citrine InformaticsのAIプラットフォームとForum Rathenauの支援プ
ログラムが融合することで、より多くのスタートアップや中小企業がAIを活用した持続
可能な材料開発に参入しやすくなります。将来的には、AIが材料のライフサイクル全体
（設計、製造、使用、リサイクル）にわたる最適化を支援し、環境負荷を最小限に抑え
つつ、高性能な材料を生み出すことが期待されます。これにより、ドイツはグリーンイ
ノベーションの世界的リーダーとしての地位を確立し、欧州全体の持続可能な経済成長
に貢献するでしょう。この成功モデルは、他の国々にも影響を与え、グローバルな材料
産業のグリーン変革をさらに推進する可能性を秘めています。

元記事: https://www.azom.com/news.aspx?newsID=65751

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.azom.com/news.aspx?newsID=65751


#29 AI駆動型バイオメディカル発見の閉ループ化：LLMエ
ージェントが科学的推論を生成し、実験結果を解釈

概要

本記事は、AI駆動型の科学的発見において、仮説から実験、そして改訂された仮説へ
と続く「ループ」を閉じる方法について考察しています。大規模言語モデル（LLM）
エージェントが科学的推論と行動を生成し、実験結果を解釈して仮説の事後確率を調

整する役割を担います。材料発見の分野では、GNoMEが学習したエネルギーモデルを
使用して候補結晶構造をフィルタリングし、A-Labが閉ループ自律型ラボとして未報告
の無機化合物を生成する事例が挙げられています。

公開日 2026年08月28日  Preprints.org  スイス



詳細

主要成果

AI駆動型科学的発見において、仮説生成から実験実行、そしてその結果に基づいた仮説
の改訂へと続く「閉ループ」を確立することが、研究の加速に不可欠であることが本記
事で考察されています。特に、大規模言語モデル（LLM）エージェントが、この閉ルー
ププロセスにおいて中心的な役割を担い、科学的推論の生成、実験プロトコルの策定、
そして実験結果の解釈を通じて、仮説の事後確率を動的に調整する能力が強調されてい
ます。

技術・臨床詳細

閉ループ発見システムでは、まずLLMエージェントが既存の科学文献やデータベースか
ら情報を抽出し、新たな仮説を生成します。次に、この仮説に基づいて、AIは実験計画
を立案し、自律型ロボットシステム（自律型ラボ）が実際に実験を行います。実験から
得られたデータは、再びLLMエージェントによって分析され、その結果が元の仮説を裏
付けるものか、修正が必要か、あるいは完全に棄却されるべきかを判断します。このプ
ロセスを通じて、AIは継続的に学習し、より洗練された仮説を立てる能力を高めます。
材料発見の分野では、Google DeepMindのGNoMEが、学習済みエネルギーモデルを用
いて膨大な数の結晶構造候補から安定なものをフィルタリングする能力を示していま
す。また、ローレンスバークレー国立研究所のA-Labは、完全に自律的な閉ループラボ
として、これまでに未報告の無機化合物の合成に成功し、AIの提案を物理世界で検証す
る能力を実証しています。

背景・業界文脈

科学的発見は、伝統的に人間主導の、時間とコストのかかるプロセスでした。特に、バ
イオメディカル分野や材料科学分野では、探索空間の広大さから、有望な候補を特定す
ることが大きな課題でした。AI、特にLLMの進化は、この状況を劇的に変える可能性を
秘めています。AIエージェントは、膨大な知識ベースから人間では処理しきれない情報
を統合し、新たな洞察を生み出すことができます。米国、欧州、アジアの主要な研究機
関は、AIとロボティクスを統合した自律型ラボへの投資を加速しており、これにより研
究のボトルネックを解消し、発見の速度を桁違いに向上させることを目指しています。
これは、グローバルな科学競争において極めて重要な戦略的転換点です。



今後の展望

AI駆動型科学的発見における閉ループの実現は、今後数年間でさらに多くの分野に拡大
するでしょう。LLMエージェントは、より複雑な科学的問題に対処できるようになり、
人間との協働を強化しながら、新たな知識の創出を加速します。例えば、新薬開発で
は、AIが疾患メカニズムの仮説を立て、実験室のロボットが薬剤候補を合成・試験し、
AIが薬効と毒性を評価して次の分子構造を提案する、という完全なサイクルが実現する
可能性があります。材料科学においては、GNoMEとA-Labの成功が示すように、AIが設
計した新材料が自律的に合成・評価され、その結果が即座にAIモデルにフィードバック
されることで、材料発見の効率が飛躍的に向上するでしょう。これにより、社会が直面
する大きな課題（例：疾病治療、エネルギー問題、環境汚染）に対する解決策が、かつ
てない速さで提供されると期待されます。

元記事: https://www.preprints.org/manuscript/202608.2107

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.preprints.org/manuscript/202608.2107


#30 QIAGENがQIAsymphony Connectを発売：臨床核酸
抽出の自動化でFDA/EUDAMED承認取得

概要

QIAGEN N.V.は、自動化された臨床核酸抽出システム「QIAsymphony Connect」の商
用リリースを発表しました。このプラットフォームは、液体処理、プレフィルドIVD試
薬カートリッジ、自動ロードチェック、ガイド付きワークフロー設定を統合し、標準

化されたウォークアウェイワークフローを実現します。米国でのFDAリスティングと
欧州でのEUDAMEDリスティングを完了しており、臨床分子検査における一貫性と効率
の向上に貢献し、診断研究室の負担を軽減します。

公開日 2026年08月28日  QIAGEN N.V.  ドイツ



詳細

主要成果

QIAGEN N.V.は、臨床検査分野における自動化をさらに推進する製品として、自動化さ
れた臨床核酸抽出システム「QIAsymphony Connect」の商用リリースを発表しました。
この革新的なプラットフォームは、液体処理の自動化、プレフィルドされた体外診断用
医薬品（IVD）試薬カートリッジの使用、自動ロードチェック、およびガイド付きワー
クフロー設定を統合することで、検査室における標準化された「ウォークアウェイ」ワ
ークフローを実現します。米国食品医薬品局（FDA）のリスティングと欧州医療機器デ
ータベース（EUDAMED）へのリスティングを完了しており、その信頼性と規制準拠性
が保証されています。

技術・臨床詳細

QIAsymphony Connectは、臨床検体からのDNAおよびRNAの抽出プロセスを完全に自動
化するように設計されています。このシステムは、サンプル前処理から核酸精製までの
複数のステップを一貫して処理し、手作業によるエラーのリスクを最小限に抑えます。
液体処理の自動化は、精度と再現性を高め、ヒューマンエラーによる汚染や変動を減少
させます。プレフィルドIVD試薬カートリッジは、試薬調製の時間と手間を省き、試薬
間のコンタミネーションを防ぎます。自動ロードチェック機能は、サンプルと試薬が正
しく装填されていることを確認し、エラーによるプロセスの停止や結果の信頼性低下を
防ぎます。これらの機能により、検査技師はより少ない時間で多くの検体を処理できる
ようになり、臨床診断の効率が大幅に向上します。例えば、1時間に最大96検体の処理
が可能であり、従来の半自動化システムと比較して処理能力が2倍以上向上します。

背景・業界文脈

臨床診断分野では、感染症、遺伝性疾患、がんなどの検査において、分子診断の重要性
が高まっています。しかし、分子診断には、検体前処理の複雑さ、手作業による時間と
労力、そして結果の一貫性に関する課題が伴いました。COVID-19パンデミックは、高
スループットかつ自動化された検査ソリューションの必要性を浮き彫りにしました。
QIAGENは、分子診断分野のリーダー企業として、長年にわたり自動化ソリューション
を提供してきました。QIAsymphony Connectの発売は、このような市場の要求に応える
ものであり、特に医療従事者の負担を軽減し、より迅速で信頼性の高い診断結果を提供
することで、患者ケアの質の向上に貢献します。欧米両市場での規制承認は、その技術
的成熟度と安全性を裏付けるものです。



今後の展望

QIAsymphony Connectのような全自動核酸抽出システムの普及は、臨床分子検査室の効
率と標準化をさらに推進するでしょう。今後は、このプラットフォームが他の診断モダ
リティ（例：PCR、次世代シーケンシング）との統合を深め、より広範なワークフロー
自動化の中心的な要素となる可能性があります。また、AIと組み合わせることで、検体
の品質管理、データ解析、そして診断レポート生成の自動化といった、より高度な機能
が追加されることも期待されます。これにより、診断から治療決定までの時間が短縮さ
れ、個別化医療の進展にも寄与するでしょう。QIAGENは、この技術を通じて、グロー
バルなヘルスケアシステムにおける精密診断のアクセス性と品質を向上させることに引
き続き貢献していくと見られています。

元記事: https://corporate.qiagen.com/English/newsroom/press-releases/press-release-

details/2026/QIAGEN-Launches-QIAsymphony-Connect-for-Automated-Clinical-Nucleic-Acid-

Extraction/default.aspx

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://corporate.qiagen.com/English/newsroom/press-releases/press-release-details/2026/QIAGEN-Launches-QIAsymphony-Connect-for-Automated-Clinical-Nucleic-Acid-Extraction/default.aspx
https://corporate.qiagen.com/English/newsroom/press-releases/press-release-details/2026/QIAGEN-Launches-QIAsymphony-Connect-for-Automated-Clinical-Nucleic-Acid-Extraction/default.aspx
https://corporate.qiagen.com/English/newsroom/press-releases/press-release-details/2026/QIAGEN-Launches-QIAsymphony-Connect-for-Automated-Clinical-Nucleic-Acid-Extraction/default.aspx


#31 ワシントン大学が機械学習で自己修復性ポリマーライ
ブラリ「DPAL」を開発、材料設計を加速

概要

ワシントン大学の研究チームが、機械学習を活用してポリマー材料の設計と発見を加
速する新手法を開発しました。彼らは、AIの予測能力と大規模検証を組み合わせ、自
己修復性、応答性、3Dプリント性、水中接着性、分解性、リサイクル性を備えた動的

ポリマーの新しいライブラリ「Dynamic Polymer Annotated Library (DPAL)」を構築し
ました。このDPALは、多様な特性を持つポリマーを効率的に設計・評価するための実
用的な基盤を提供します。この成果は、持続可能な高機能材料の開発を大幅に加速す

るものです。

公開日 2026年08月28日  EurekAlert!  アメリカ



詳細

主要成果

ワシントン大学の研究チームは、機械学習を用いてポリマー材料の設計と発見を加速す
る画期的な手法を開発し、その実用性を実証しました。彼らは、自己修復性、応答性、
3Dプリント性、水中接着性、分解性、リサイクル性といった多機能性を備えた動的ポリ
マーの新しいライブラリ「Dynamic Polymer Annotated Library (DPAL)」を構築。AIが提
案する新しい構造を大規模に検証する能力を強化し、材料開発のボトルネックを解消す
る道を開きました。

技術・臨床詳細

この研究の中心は、AIの予測能力と物理的な検証プロセスの統合です。AIは、既存のポ
リマーデータベースから学習し、特定の望ましい特性（例：自己修復速度、応答性閾
値、水中接着強度）を持つ可能性のある新しいポリマー構造を予測します。DPALは、
これらのAI予測に基づいて合成された、あるいはその特性が詳細にアノテーションされ
た動的ポリマーの集合体です。研究チームは、高スループット合成および特性評価技術
と組み合わせることで、AIが生成した数千もの候補から有望なポリマーを効率的に特定
し、その実用性を確認しました。これにより、従来の試行錯誤による開発サイクルが劇
的に短縮され、複雑な多機能性ポリマーの設計が加速されます。

背景・業界文脈

ポリマー材料は、私たちの生活のあらゆる側面に不可欠であり、自動車、医療、エレク
トロニクス、建設など、幅広い産業で利用されています。しかし、新機能を持つポリマ
ーの開発は、膨大な化学空間と複雑な合成経路のために、非常に時間とコストのかかる
プロセスでした。特に、環境への影響を考慮した分解性やリサイクル性、あるいは特殊
な環境下での自己修復性や接着性といった高度な特性を持つポリマーの需要が高まって
います。機械学習の導入は、こうした要求に応えるための強力なツールとして期待され
ています。



今後の展望

DPALのような機械学習支援型ライブラリは、ポリマーインフォマティクス分野の発展
を加速し、持続可能で高性能な新材料の発見に貢献します。このフレームワークは、研
究者が特定のアプリケーション要件に合わせたポリマーを迅速に設計できるよう支援
し、材料科学におけるイノベーションの速度を向上させるでしょう。将来的には、AIが
さらに多くの材料系に適用され、人間の専門家がより複雑な問題解決と戦略的設計に集
中できるような、高度に自動化された材料開発エコシステムが実現されると期待されま
す。

元記事: https://www.eurekalert.org/news-releases/1142003

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.eurekalert.org/news-releases/1142003


#32 UAEがAIインフラ投資を強化、材料発見加速で半導
体・エネルギー貯蔵・航空宇宙産業を戦略的に育成

概要

アラブ首長国連邦（UAE）は、AIの優位性を活用して未来の材料開発を推進する戦略
を強化しています。AIは、材料発見にかかる時間を数か月に短縮し、従来の試行錯誤
から予測ベースのアプローチへと移行させます。特に、Google DeepMindのGNoMEが

短期間で膨大な数の新結晶を発見した例が示唆するように、UAEのAIインフラ投資
は、半導体、エネルギー貯蔵、航空宇宙といった戦略的産業を強化し、国家経済の多
様化に貢献すると強調されています。

公開日 2026年09月04日  The National News  アラブ首長国連邦



詳細

主要成果

アラブ首長国連邦（UAE）は、人工知能（AI）の優位性を国家戦略に深く統合し、未来
の材料開発を強力に推進しています。AIの活用により、材料発見にかかる時間を数か月
から大幅に短縮し、従来の試行錯誤に依存したプロセスから、より効率的な予測ベース
のアプローチへと移行させることを目指しています。このAIインフラへの戦略的投資
は、半導体、エネルギー貯蔵、航空宇宙といった国の主要産業を強化し、経済の多様化
を促進する上で極めて重要であると強調されています。

技術・臨床詳細

AIは、材料科学者が広大な化学空間を探索し、特定の特性を持つ新材料を設計する能力
を飛躍的に向上させます。例えば、Google DeepMindが開発したGNoME（Graph

Networks for Materials Exploration）のようなAIツールは、わずか短期間で数百万個に及
ぶ新しい結晶構造を予測・発見する能力を示しています。UAEは、このようなAIモデル
を高性能コンピューティングインフラストラクチャ（スーパーコンピューターやクラウ
ドプラットフォーム）と統合することで、材料設計、シミュレーション、特性評価を高
速化しています。これにより、特定の用途に適した材料を、より迅速かつコスト効率よ
く特定し、プロトタイプ開発を加速させることが可能です。このアプローチは、太陽電
池、バッテリー、高性能合金、複合材料などの開発に特に有効です。

背景・業界文脈

国際競争が激化する現代において、新材料の迅速な発見と開発は、経済成長と国家安全
保障の鍵となります。UAEは、オイル依存経済からの脱却を目指し、知識経済とハイテ
ク産業への投資を加速しています。AIは、この経済多様化戦略の中核をなすものであ
り、特に材料科学のような基礎技術分野でのAIの活用は、新たな産業の創出と既存産業
の競争力強化に不可欠です。材料発見におけるAIの導入は、グローバルなサプライチェ
ーンのレジリエンスを高め、特定の戦略的材料における外部依存度を減らす上でも重要
です。



今後の展望

UAEのAIを活用した材料開発への取り組みは、世界的な材料科学のフロンティアを再定
義する可能性を秘めています。この投資は、国内の研究開発能力を向上させるだけでな
く、国際的な協力関係を深め、AI技術と材料科学の統合におけるハブとしての地位を確
立するでしょう。将来的には、AIが自律的に材料を設計・合成する「セルフドライビン
グラボ」の実現が視野に入っており、これにより、新材料の市場投入までの時間がさら
に短縮され、UAEが次世代テクノロジーのリーダーとしての地位を確立する上で重要な
役割を果たすと期待されています。

元記事: https://www.thenationalnews.com/opinion/comment/2026/09/04/uae-al-artificial-intelligence-

materials-discovery-technology-economy/

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.thenationalnews.com/opinion/comment/2026/09/04/uae-al-artificial-intelligence-materials-discovery-technology-economy/
https://www.thenationalnews.com/opinion/comment/2026/09/04/uae-al-artificial-intelligence-materials-discovery-technology-economy/


#33 Asia Research NewsがAIによる高分子材料発見フレ
ームワークを解説、データ駆動型イノベーションを促進

概要

Asia Research Newsが、AIを活用した高分子材料発見フレームワークを紹介し、データ
駆動型ポリマーイノベーションの基礎となる階層的に統合されたワークフローを解説
しました。このフレームワークは、ポリマー材料データベースから始まり、迅速な構

造-特性予測を可能にする回帰モデルを意思決定エンジンとして機能させます。特に、
ポリマー電解質やフォトレジストの機械学習支援設計と回帰モデリングのワークフロ
ーについて詳述されており、高分子研究開発の効率化と加速に貢献します。

公開日 2026年09月04日  Asia Research News  シンガポール



詳細

主要成果

Asia Research Newsは、人工知能（AI）が支援する高分子材料発見のための革新的なフ
レームワークを紹介しました。このフレームワークは、データ駆動型ポリマーイノベー
ションの基盤となる階層的に統合されたワークフローとして設計されています。それ
は、高分子材料の包括的なデータベースから出発し、迅速かつ高精度な構造-特性予測
を可能にする機械学習回帰モデルを、材料設計の意思決定エンジンとして活用するもの
です。このアプローチは、高分子研究開発の効率を大幅に向上させ、新材料の市場投入
を加速させます。

技術・臨床詳細

このフレームワークの中心は、ポリマーデータベース、分子エンコーディング、AIモデ
ル、および閉ループ最適化サイクルです。まず、多種多様な高分子の構造、合成条件、
および測定された特性に関するデータを集約したデータベースが構築されます。次に、
これらの高分子構造は、グラフ表現や記述子ベクトルなどの形式にエンコードされ、機
械学習モデルが処理できる形に変換されます。AIモデル、特に回帰モデルは、エンコー
ドされた構造と特性間の複雑な関係を学習し、新しい高分子がどのような特性を持つか
を予測します。例えば、ポリマー電解質ではイオン伝導度、フォトレジストでは解像度
や感度といった特定のターゲット特性を予測し、その予測に基づいて次の合成候補を推
薦します。さらに、自律型ラボシステムと連携することで、AIは予測、合成、特性評価
のサイクルを人間を介さずに高速で繰り返し、最も有望な高分子組成を効率的に特定し
ます。この機械学習支援設計と回帰モデリングのワークフローは、開発期間を数分の1
に短縮し、コストを大幅に削減します。

背景・業界文脈

高分子材料は、エレクトロニクス、エネルギー、自動車、医療といった主要産業の技術
進歩を支える基盤です。しかし、高分子の合成と特性評価は、広大な化学空間と複雑な
合成経路のため、時間とリソースを大量に消費するボトルネックとなっていました。地
球環境問題の深刻化に伴い、より持続可能で高性能な高分子材料への需要が高まる中、
従来の試行錯誤型のアプローチでは限界がありました。AIの導入は、この課題に対する
強力なソリューションを提供し、データ駆動型のアプローチで材料発見を加速させるも
のです。



今後の展望

このAI駆動型フレームワークは、高分子材料科学におけるイノベーションの速度を根本
的に変える可能性を秘めています。研究者は、より迅速かつ効率的に、特定の用途に最
適化された高分子を発見・開発できるようになります。これにより、電気自動車の高性
能バッテリー、次世代半導体製造用のフォトレジスト、生体適合性医療機器など、さま
ざまな分野での技術革新が加速するでしょう。また、このアプローチは、リサイクル可
能な高分子や生分解性高分子の開発にも貢献し、持続可能な社会の実現に向けた材料ソ
リューションの創出を支援することが期待されます。

元記事: https://www.asiaresearchnews.com/content/empowering-polymeric-materials-discovery-

artificial-intelligence

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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#34 Google DeepMindとMOFGenが連携、AIが設計した
数十万個のMOFを結晶合成に成功

概要

Google DeepMindとMOFGenの連携により、AIが設計した材料の中で最大規模の合成
セットが実現されました。MOFGenというAIエージェントシステムは、金属有機構造
体（MOF）の新しい組成を提案し、原子レベルで構築、物理的特性を確認し、合成可

能性を評価します。特に、拡散モデルを活用して数十万個の合成可能なMOFを結晶構
造から原子ごとに生成することに成功。これにより、新材料の発見と開発プロセスが
劇的に加速します。

公開日 2026年09月02日  Springer Nature Community  イギリス



詳細

主要成果

Google DeepMindとMOFGenの協業により、人工知能（AI）が設計した材料としては過
去最大規模の合成セットが実現されました。MOFGenというAIエージェントシステム
は、金属有機構造体（MOF）の新しい組成を自律的に提案し、原子レベルでその構造を
構築、物理的特性を詳細に確認し、さらにその合成可能性を評価します。特に注目すべ
きは、拡散モデルを活用することで、結晶構造から原子ごとに数十万個もの合成可能な
MOFを生成することに成功した点です。この成果は、新材料の発見から合成までのプロ
セスを劇的に加速させる画期的な進歩です。

技術・臨床詳細

MOFGenシステムは、複数のAIエージェントと計算ツールを統合した複合的なフレーム
ワークです。まず、大規模なデータベースからMOFの構造と特性に関する情報を学習し
た生成AIモデルが、特定の機能（例：ガス貯蔵能力、触媒活性）を持つ新しいMOF組成
を提案します。次に、原子シミュレーションと量子力学計算を用いて、提案された構造
の安定性や物理的特性を予測し、合成可能性フィルターを通過させます。ここで、
Google DeepMindとの共同で開発された拡散モデルが重要な役割を果たします。このモ
デルは、既存のMOFの構造パターンを学習し、その知識を用いて、新しいMOF構造を
原子ごとに「構築」し、数十万個のユニークな合成可能なMOFを創出します。最終的
に、これらの有望な候補の中から、実験室での合成が最も容易で、かつ望ましい特性を
持つMOFが選定され、物理的に合成・検証されます。この一連のプロセスは、従来の数
年から数十年にわたる手動での探索と合成を、数週間から数か月に短縮する可能性を秘
めています。

背景・業界文脈

金属有機構造体（MOF）は、その多孔質構造とカスタマイズ可能な特性により、ガス貯
蔵、分離、触媒、センサー、薬剤送達など、幅広い応用が期待される画期的な材料で
す。しかし、その組成空間は非常に広大であり、何億、何兆もの組み合わせが存在する
ため、最適なMOFを手動で発見・合成することは事実上不可能です。AIの導入は、この
広大な探索空間を効率的にナビゲートし、MOF開発のボトルネックを解消するための強
力な手段として注目されてきました。今回の成果は、AIが単なる予測ツールではなく、
実際に合成可能な材料を「設計」できることを示しており、MOF研究の新たな時代を切
り開くものです。



今後の展望

Google DeepMindとMOFGenのこの連携は、AIを活用した材料設計と合成において、新
たな標準を確立するものです。数十万個の合成可能なMOFの発見は、クリーンエネルギ
ー技術、CO2回収、水素貯蔵など、地球規模の課題解決に貢献する可能性を秘めていま
す。このAI駆動型アプローチは、MOFだけでなく、他の種類の高機能材料（例：触媒、
電池材料、半導体）の設計と合成にも拡張可能であり、材料科学におけるイノベーショ
ンの速度を飛躍的に向上させると期待されます。将来的には、人間が望む機能性を入力
するだけで、AIが自律的に材料を設計し、合成し、テストする「マテリアルズ・オンデ
マンド」の実現に一歩近づくでしょう。

元記事: https://communities.springernature.com/posts/from-ai-dream-to-crystal-the-largest-set-of-ai-

designed-materials-ever-synthesized

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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#35 英国王立化学会レビュー: AIがナノ材料の設計・合
成・特性評価を加速、閉ループ実験で合成効率向上

概要

英国王立化学会が発表したレビューは、ナノ材料科学におけるAIの統合が、材料発
見、設計、合成、特性評価を革新していると深く掘り下げています。機械学習、深層
学習、生成モデル、物理学に基づいたアプローチが、特性予測、逆設計、合成最適

化、複雑な顕微鏡・分光データの分析を加速します。また、閉ループ実験や自律型ラ
ボプラットフォームの進展が、実験探索を減らし、合成効率を向上させるAIの可能性
をさらに示唆しており、ナノ材料開発のブレークスルーを促進します。

公開日 2026年09月02日  The Royal Society of Chemistry  イギリス



詳細

主要成果

英国王立化学会が発表した包括的なレビュー論文は、ナノ材料科学における人工知能
（AI）の統合が、材料の発見、設計、合成、および特性評価プロセスを根本的に変革し
ていることを深く掘り下げています。このレビューは、機械学習（ML）、深層学習
（DL）、生成モデル、および物理学に基づいたAIアプローチが、特性予測の精度向上、
逆設計による効率的な材料探索、合成条件の最適化、そして複雑な顕微鏡・分光データ
の高度な分析を加速していると強調しています。特に、閉ループ実験や自律型ラボプラ
ットフォームの進展は、実験探索のコストと時間を削減し、ナノ材料の合成効率を大幅
に向上させるAIの巨大な可能性を浮き彫りにしています。

技術・臨床詳細

AIはナノ材料の設計において、特定の機能（例：光学的、電子的、触媒的特性）を持つ
構造を予測する上で重要な役割を果たします。生成AIモデルは、既存のナノ材料データ
ベースから学習し、目標とする特性を持つ新しいナノ構造や組成を提案します。グラフ
ニューラルネットワーク（GNN）は、原子間の相互作用や結合パターンを捉えること
で、ナノ粒子の安定性や反応性を高精度で予測します。逆設計アルゴリズムは、望まし
いマクロスケールの特性から逆算して、適切なナノスケールの構造要素を特定します。
さらに、AIは高スループット合成ロボットと連携し、自己最適化型の閉ループ実験を可
能にします。このシステムでは、AIが次の実験条件を提案し、ロボットがナノ材料を合
成・測定し、その結果をAIが解析して学習を更新します。例えば、量子ドットのサイズ
制御や触媒ナノ粒子の活性サイト最適化など、手動では困難なパラメーター空間の探索
と最適化を、数千倍の速さで実行できます。

背景・業界文脈

ナノ材料は、そのユニークな物理的・化学的特性により、エレクトロニクス、医療、エ
ネルギー、環境技術など多岐にわたる分野で革新的な応用が期待されています。しか
し、ナノスケールでの材料設計と合成は、膨大なパラメータ空間と複雑な現象のため、
極めて困難で時間とコストがかかるプロセスでした。従来の試行錯誤的なアプローチで
は、最適なナノ材料を効率的に発見することは不可能に近いです。AIの導入は、この課
題を克服し、ナノ材料研究開発のボトルネックを解消するための強力なソリューション
として登場しました。



今後の展望

AI駆動型ナノ材料科学の進展は、今後の数十年間で科学技術のランドスケープを根本的
に変えるでしょう。このアプローチは、より効率的な太陽電池、高性能なセンサー、タ
ーゲット指向型ドラッグデリバリーシステム、次世代触媒など、これまで想像もできな
かったような革新的な製品と技術の開発を加速させます。自律型ラボとAIの融合は、人
間がより戦略的な問題解決に集中できる環境を創出し、科学的発見の速度と深さを飛躍
的に向上させると期待されています。これにより、環境問題、医療課題、エネルギー危
機といった地球規模の課題に対する新たな解決策が生まれる可能性を秘めています。

元記事: https://pubs.rsc.org/nj/article/doi/10.1039/D6NJ02300B/1297378/Artificial-Intelligence-driven-

Nanomaterial-Design

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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#36 アムステルダム大学、機械学習で蓄熱材料の探索を大
幅加速、熱化学蓄熱向け塩水和物の有望候補を迅速特定

概要

アムステルダム大学の科学者たちが、機械学習を用いて蓄熱材料の探索を大幅に加速
する新手法を開発しました。このアプローチは、熱化学蓄熱に適した塩水和物を評
価・選択するために、潜在的な貯蔵材料の化学組成のみを必要とします。数百万の可

能性を一つずつテストする代わりに、AIが最も有望な候補を予測することで、新材料
の発見がより迅速かつ効率的になり、エネルギー貯蔵技術のブレークスルーを可能に
します。

公開日 2026年09月03日  University of Amsterdam  オランダ



詳細

主要成果

アムステルダム大学の科学者たちは、機械学習（ML）を活用することで蓄熱材料の探
索プロセスを劇的に加速する新しいアプローチを開発しました。彼らの研究成果は
「Nature Communications Materials」誌に発表され、熱化学蓄熱システムに適した塩水
和物を効率的に評価・選択するために、材料の化学組成情報のみを用いるML手法の有
効性を示しています。この画期的な手法により、従来の数百万もの候補を一つずつ試す
時間のかかるプロセスから、AIが最も有望な候補を迅速に予測する、より効率的な材料
発見へと移行することが可能になります。

技術・臨床詳細

開発された機械学習アプローチは、既存の熱化学蓄熱材料のデータベースから、その組
成と性能に関する複雑な関係性を学習します。特に、このモデルは、水和物形成熱、相
転移温度、安定性、サイクル寿命といった重要な熱化学的特性を、材料の基本的な元素
組成や構造記述子から予測する能力を持ちます。研究チームは、このMLモデルを用い
て、未知の塩水和物候補の膨大な空間を探索し、数百万の仮想候補の中から、熱化学蓄
熱に最も適した少数の有望な材料を特定しました。このプロセスにより、特定の性能目
標（例：高いエネルギー貯蔵密度、特定の動作温度範囲）を持つ材料を、従来の実験駆
動型探索に比べて劇的に短い時間と低いコストで発見することが可能です。実験検証に
回す候補数を大幅に減らすことで、開発のボトルネックを解消します。

背景・業界文脈

持続可能なエネルギーシステムの構築において、効率的なエネルギー貯蔵は極めて重要
な課題です。特に、太陽熱エネルギーや産業廃熱などの余剰熱を貯蔵し、必要な時に利
用できる技術は、エネルギー効率の向上とCO2排出量削減に貢献します。熱化学蓄熱
は、潜熱蓄熱や顕熱蓄熱に比べて高いエネルギー密度を持つ有望な技術ですが、適切な
蓄熱材料（特に塩水和物）の発見がその実用化を阻む主要な要因でした。機械学習の導
入は、この材料探索の課題を克服し、新しい蓄熱ソリューションの開発を加速するため
の強力な手段となります。



今後の展望

アムステルダム大学のこの研究成果は、熱化学蓄熱材料の分野だけでなく、他のエネル
ギー貯蔵技術や、触媒、高性能複合材料など、広範な材料科学分野におけるAIの応用可
能性を示すものです。この機械学習アプローチは、材料開発の「試行錯誤」の期間を短
縮し、より迅速なイノベーションを促進するでしょう。将来的には、AIがさらに高度な
材料特性を予測し、合成プロセス全体を最適化することで、エネルギー貯蔵システムの
コストと性能を劇的に改善し、持続可能なエネルギー社会の実現に不可欠な技術を提供
することが期待されます。

元記事: https://hims.uva.nl/content/news/2026/09/machine-learning-successfully-predicts-new-

materials-for-storing-heat.html?origin=QHAZwjzdTzivRzgW9Q2Rng

収集日: 2026年09月04日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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