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90秒でわかる今週 エグゼクティブサマリー
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マテリアルインフォマティクス:個別発表から認定証拠
へ境界が移動
日本語記事12件を棚卸しし、意思決定に重要なテーマを選定した。

シグナル 01 | データ取得

点欠陥MLIPの訓練手法|小スーパーセルで誤差
0.3eV未満を達成
arXivで公開されたプレプリント論文にて、点欠陥シミュレーショ
ンを加速する機械学習原子間ポテンシャル(MLIP)の新しい訓練
スキームが提案された。この手法は、100原子未満の小スーパー
セルとわずか4つの構造緩和計算という限られたDFTデータに基
づいてMLIPを効率的に訓練する。訓練されたMLIPは、200原子
以上の大規模スーパーセルにおいて、欠陥形成エネルギーを0.3
eV未満の誤差で予測できることが実証された。このアプローチ
は、計算コストの高い点欠陥シミュレーションにおけるMLIPの
実用性を大幅に向上させる。

シグナル 02 | モデル化

MITの3D生成AIとロボット組立|物理的特性を
考慮した生成手法
MITのAlexander Htet Kyaw氏が、3D生成AI、ビジョン言語モデ
ル、ロボットアセンブリを組み合わせた画期的な研究パイプラ
インを発表した。このシステムは、テキストプロンプトから多
成分の物理オブジェクトを生成するだけでなく、そのオブジェ
クトがより強く、軽く、硬く、または柔軟であるべき場所といっ
た物理的構成についても推論する能力を持つ。AI駆動型設計シ
ステムが、視覚的形状だけでなく、構築可能で再利用可能な材
料情報に基づいたアセンブリを実世界製造のために生成する未
来を示唆するものである。

シグナル 03 | 候補設計

Co基超合金の逆設計|物理情報機械学習で固溶
温度を15%向上
本研究は、Co基超合金の逆設計に特化した物理情報機械学習フ
レームワークを発表し、合金密度を考慮しつつ、ガンマプライ
ム固溶温度を従来比で最大15%向上させる新規合金組成の特定
に成功しました。このフレームワークは、ガウス過程回帰と多
目的最適化を組み合わせることで、高精度な材料設計を可能に
し、高性能な構造合金開発のための効果的な経路を提供します。
これにより、航空宇宙やエネルギー分野で求められる次世代の
耐熱材料開発が加速されると期待されます。

シグナル 04 | 実験

M3GNet・CHGNet等の課題|体系的軟化問題
の特定と精度改善手法
DocShareが公開した研究によると、M3GNet、CHGNet、
MACE-MP-0などの汎用機械学習インターアトミックポテンシャ
ル(uMLIPs)において、一貫したポテンシャルエネルギー表面
(PES)の「体系的軟化」問題が特定されました。この研究は、わ
ずか1つのデータポイントでファインチューニングを行うことで、
この問題を修正し、大規模原子シミュレーションにおける
uMLIPsの信頼性を向上できることを示しています。これは、デー
タ効率の高い補正を通じて、MLIPsの精度と実用性を高める画期
的な発見です。

編集判断

今週の経営判断は データ品質から実験検証まで閉じた学習ループ に集中する。自社条件で関連証
拠を再現できる場合だけ次へ進む。

経営の3アクション
1. 事業会社: 価値の高い意思決定を選び、データ来歴と実験フィードバックを測る.
2. 供給企業: 組成、工程、試験条件、不確実性、失敗データを機械可読で提供する.
3. 経営層: データ偏り、再現性、知財、モデル転移、実験費、採用.

証拠の読み方
FACTは収集記事に書かれた内容、事業への読みとACTIONは編集判断、UNKNOWNは記事だけでは確定しない項目を示す。リンク先が
あることだけで、全主張が独立検証済みとは扱わない。



今週の主要数値 条件付き証拠
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条件と一緒に読む主要数値・証拠5件

15%
A09

数値の条件

本研究は、Co基超合金の逆設計に特化した物理情報機械学習フレームワークを発表し、合金密
度を考慮しつつ、ガンマプライム固溶温度を従来比で最大15%向上させる新規合金組成の特定
に成功しました。このフレームワークは、ガウス過程回帰と多目的最適化を組み合わせること
で、高精度な材料設計を可能にし、高性能な構造合金開発のための効果的な経路を提供します。
これにより、航空宇宙やエネルギー分野で求められる次世代の耐熱材料開発が加速されると期
待されます。

1億
A02

数値の条件

Matlantisは、ENEOSホールディングスがNVIDIA ALCHEMIとMatlantis PFPを統合することで、
酸素発生反応(OER)触媒の発見プロセスを数年から数ヶ月へと劇的に短縮したと発表しました。
この技術連携により、ENEOSはAI駆動型原子シミュレーションを活用して、1億もの候補触媒
構造を効率的に評価。

90%
A08

数値の条件

arXivで発表された本研究は、Wyckoff表現のトポロジー的特徴を学習するフローベースの普遍
的生成モデル「UFO-MGen」を発表しました。UFO-MGenは、従来モデルと比較して90%を超
える高い結晶生成成功率を達成し、既知の構造だけでなく、未知の空間群やトポロジーを持つ
新規結晶構造も効率的に生成できる外挿能力を実証しています。

P04
A12

数値の条件

DocShareが公開した研究によると、M3GNet、CHGNet、MACE-MP-0などの汎用機械学習イン
ターアトミックポテンシャル(uMLIPs)において、一貫したポテンシャルエネルギー表面(PES)の
「体系的軟化」問題が特定されました。この研究は、わずか1つのデータポイントでファインチュ
ーニングを行うことで、この問題を修正し、大規模原子シミュレーションにおけるuMLIPsの信
頼性を向上できることを示しています。

P05
A02

数値の条件

Matlantisは、ENEOSホールディングスがNVIDIA ALCHEMIとMatlantis PFPを統合することで、
酸素発生反応(OER)触媒の発見プロセスを数年から数ヶ月へと劇的に短縮したと発表しました。
この技術連携により、ENEOSはAI駆動型原子シミュレーションを活用して、1億もの候補触媒
構造を効率的に評価。

数値の読み方
数値は収集記事が示した条件と一緒に掲載する。試験法、寸法、温度、商用段階が異なる値を、条件補正なしで比較しな
い。



境界はどこで動いたか バリューチェーン / 証拠
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バリューチェーンはどこで動いたか
各段階に主テーマと補助テーマを接続する。矢印は装飾ではなく、次工程へ渡す証拠を示す。

1

データ取得
P01/P06

arXivで公開されたプレ
プリント論文にて、点
欠陥シミュレーション
を加速する機械学習原
子間ポテンシャル(MLIP)
の新しい訓練スキーム
が提案された。

2

モデル化
P02/P07

MITのAlexander Htet
Kyaw氏が、3D生成AI、
ビジョン言語モデル、
ロボットアセンブリを
組み合わせた画期的な
研究パイプラインを発
表した。

3

候補設計
P03/P08

本研究は、Co基超合金
の逆設計に特化した物
理情報機械学習フレー
ムワークを発表し、合
金密度を考慮しつつ、
ガンマプライム固溶温
度を従来比で最大15%
向上させる新規合金組
成の特定に成功しまし
た。

4

実験
P04/P09

DocShareが公開した研
究によると、M3GNet、
CHGNet、MACE-MP-0
などの汎用機械学習イ
ンターアトミックポテ
ンシャル(uMLIPs)にお
いて、一貫したポテン
シャルエネルギー表面
(PES)の「体系的軟化」
問題が特定されました。

5

量産・統制
P05/P10

Matlantisは、ENEOSホー
ルディングスがNVIDIA
ALCHEMIとMatlantis
PFPを統合することで、
酸素発生反応(OER)触媒
の発見プロセスを数年
から数ヶ月へと劇的に
短縮したと発表しまし
た。

各受渡しで必要な証拠

データ取得 → モデル化 試験条件、受入基準、故障データ、担当、判断日を渡し、再確認する: データ偏り、再現性、
知財、モデル転移、実験費、採用.

モデル化 → 候補設計 試験条件、受入基準、故障データ、担当、判断日を渡し、再確認する: データ偏り、再現性、
知財、モデル転移、実験費、採用.

候補設計 → 実験 試験条件、受入基準、故障データ、担当、判断日を渡し、再確認する: データ偏り、再現性、
知財、モデル転移、実験費、採用.

実験 → 量産・統制 試験条件、受入基準、故障データ、担当、判断日を渡し、再確認する: データ偏り、再現性、
知財、モデル転移、実験費、採用.

共通管理点

担当者が関連証拠を再現し、次を記録するまで商用判断へ進めない: データ偏り、再現性、知財、
モデル転移、実験費、採用.



プライオリティマップ 成熟度 / 次の判断場所
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プライオリティマップ:実装成熟度と次の判断場所

次の判断場所（上下は優劣を示さない）

実装成熟度 →

研究 試作 共同評価 製品採用 量産

技術・工程

システム・導入

事業・制度・供給

P01

P02

P03
P04

P05

P06

P07

P08

P09

P10

P01 点欠陥MLIPの訓練手法|小スーパーセ
ルで誤差0.3eV未満を達成
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P02 MITの3D生成AIとロボット組立|物理的
特性を考慮した生成手法
システム・導入 | 根拠: 組立

P03 Co基超合金の逆設計|物理情報機械学
習で固溶温度を15%向上
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P04 M3GNet・CHGNet等の課題|体系的軟
化問題の特定と精度改善手法
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P05 MatlantisとNVIDIA ALCHEMI|ENEOS
のOER触媒開発期間を短縮
システム・導入 | 根拠: 統合

P06 UFO-MGenとは|新規結晶設計の成功率
を90%以上に高めた生成モデル
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P07 CHGNet・MACE-MP-0の課題
|CoFe2O4のサイト選好性予測の不一
致
システム・導入 | 根拠: 統合

P08 γ-Al2O3の新規構造|天津大学がAIで発
見した触媒設計への影響
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P09 材料設計のベイズ最適化|LLM駆動
Agentic-Switchの性能と課題
事業・制度・供給 | 根拠: ポリシー

P10 Truncated ASDとは|MLIPの高次導関
数計算を加速する新手法
システム・導入 | 根拠: システム

再現可能な配置ルール
横軸は研究・試作・共同評価・製品採用・量産の5段階。縦の帯は次の判断場所を技術・工程、システム・導入、事業・制度・供給に分
ける。まず記事見出しの根拠語を使い、見出しで判断できない場合だけ概要を参照する。上下は影響の大小を意味しない。円径は編集ス
コアを示す。



重点テーマ 01-02 FACT / 事業判断 / ACTION / UNKNOWN
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FACTは収集記事に接続し、事業への読み、ACTION、UNKNOWNは編集判断として分離する。

P01 点欠陥MLIPの訓練手法|小スーパーセルで誤差0.3eV未満を達成

A07 | データ取得 | 共同評価 日付未収録

FACT
arXivで公開されたプレプリント論文にて、点欠陥シミュレーショ
ンを加速する機械学習原子間ポテンシャル(MLIP)の新しい訓練
スキームが提案された。この手法は、100原子未満の小スーパー
セルとわずか4つの構造緩和計算という限られたDFTデータに基
づいてMLIPを効率的に訓練する。訓練されたMLIPは、200原子
以上の大規模スーパーセルにおいて、欠陥形成エネルギーを
0.3 eV未満の誤差で予測できることが実証された。このアプロー
チは、計算コストの高い点欠陥シミュレーションにおけるMLIP
の実用性を大幅に向上させる。

なぜ重要か
判断上の焦点は「データ品質から実験検証まで閉じた学習ルー
プ」である。見出しだけで採用せず、用途と運用条件で再現で
きるかを確認する。

事業への読み
事業会社は現在の認定・調達・製品ロードマップへの影響を比
較する。材料・装置・技術企業は、組成、工程、試験条件、不
確実性、失敗データを機械可読で提供する。

ACTION
30日以内に、価値の高い意思決定を選び、データ来歴と実験フィ
ードバックを測る。結果と担当者をP01の評価票へ記録する。

UNKNOWN
記事だけでは確定しない項目: データ偏り、再現性、知財、モ
デル転移、実験費、採用。

編集スコア 18/25 | 成熟度 3/5 | 判断場所: 技術・工程

P02 MITの3D生成AIとロボット組立|物理的特性を考慮した生成手法

A06 | モデル化 | 研究 日付未収録

FACT
MITのAlexander Htet Kyaw氏が、3D生成AI、ビジョン言語モ
デル、ロボットアセンブリを組み合わせた画期的な研究パイプ
ラインを発表した。このシステムは、テキストプロンプトから
多成分の物理オブジェクトを生成するだけでなく、そのオブジェ
クトがより強く、軽く、硬く、または柔軟であるべき場所といっ
た物理的構成についても推論する能力を持つ。AI駆動型設計シ
ステムが、視覚的形状だけでなく、構築可能で再利用可能な材
料情報に基づいたアセンブリを実世界製造のために生成する未
来を示唆するものである。

なぜ重要か
判断上の焦点は「データ品質から実験検証まで閉じた学習ルー
プ」である。見出しだけで採用せず、用途と運用条件で再現で
きるかを確認する。

事業への読み
事業会社は現在の認定・調達・製品ロードマップへの影響を比
較する。材料・装置・技術企業は、組成、工程、試験条件、不
確実性、失敗データを機械可読で提供する。

ACTION
30日以内に、価値の高い意思決定を選び、データ来歴と実験フィ
ードバックを測る。結果と担当者をP02の評価票へ記録する。

UNKNOWN
記事だけでは確定しない項目: データ偏り、再現性、知財、モ
デル転移、実験費、採用。

編集スコア 18/25 | 成熟度 1/5 | 判断場所: システム・導入



重点テーマ 03-04 FACT / 事業判断 / ACTION / UNKNOWN
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FACTは収集記事に接続し、事業への読み、ACTION、UNKNOWNは編集判断として分離する。

P03 Co基超合金の逆設計|物理情報機械学習で固溶温度を15%向上

A09 | 候補設計 | 試作 日付未収録

FACT
本研究は、Co基超合金の逆設計に特化した物理情報機械学習フ
レームワークを発表し、合金密度を考慮しつつ、ガンマプライ
ム固溶温度を従来比で最大15%向上させる新規合金組成の特定
に成功しました。このフレームワークは、ガウス過程回帰と多
目的最適化を組み合わせることで、高精度な材料設計を可能に
し、高性能な構造合金開発のための効果的な経路を提供します。
これにより、航空宇宙やエネルギー分野で求められる次世代の
耐熱材料開発が加速されると期待されます。

なぜ重要か
判断上の焦点は「データ品質から実験検証まで閉じた学習ルー
プ」である。見出しだけで採用せず、用途と運用条件で再現で
きるかを確認する。

事業への読み
事業会社は現在の認定・調達・製品ロードマップへの影響を比
較する。材料・装置・技術企業は、組成、工程、試験条件、不
確実性、失敗データを機械可読で提供する。

ACTION
30日以内に、価値の高い意思決定を選び、データ来歴と実験フィ
ードバックを測る。結果と担当者をP03の評価票へ記録する。

UNKNOWN
記事だけでは確定しない項目: データ偏り、再現性、知財、モ
デル転移、実験費、採用。

編集スコア 18/25 | 成熟度 2/5 | 判断場所: 技術・工程

P04 M3GNet・CHGNet等の課題|体系的軟化問題の特定と精度改善手法

A12 | 実験 | 研究 日付未収録

FACT
DocShareが公開した研究によると、M3GNet、CHGNet、
MACE-MP-0などの汎用機械学習インターアトミックポテンシャ
ル(uMLIPs)において、一貫したポテンシャルエネルギー表面
(PES)の「体系的軟化」問題が特定されました。この研究は、
わずか1つのデータポイントでファインチューニングを行うこ
とで、この問題を修正し、大規模原子シミュレーションにおけ
るuMLIPsの信頼性を向上できることを示しています。これは、
データ効率の高い補正を通じて、MLIPsの精度と実用性を高め
る画期的な発見です。

なぜ重要か
判断上の焦点は「データ品質から実験検証まで閉じた学習ルー
プ」である。見出しだけで採用せず、用途と運用条件で再現で
きるかを確認する。

事業への読み
事業会社は現在の認定・調達・製品ロードマップへの影響を比
較する。材料・装置・技術企業は、組成、工程、試験条件、不
確実性、失敗データを機械可読で提供する。

ACTION
30日以内に、価値の高い意思決定を選び、データ来歴と実験フィ
ードバックを測る。結果と担当者をP04の評価票へ記録する。

UNKNOWN
記事だけでは確定しない項目: データ偏り、再現性、知財、モ
デル転移、実験費、採用。

編集スコア 18/25 | 成熟度 1/5 | 判断場所: 技術・工程



重点テーマ 05-06 FACT / 事業判断 / ACTION / UNKNOWN

Troy Technical | マテリアルインフォマティクス | 情報カットオフ 2026-09-25 08

FACTは収集記事に接続し、事業への読み、ACTION、UNKNOWNは編集判断として分離する。

P05 MatlantisとNVIDIA ALCHEMI|ENEOSのOER触媒開発期間を短縮

A02 | 量産・統制 | 試作 日付未収録

FACT
Matlantisは、ENEOSホールディングスがNVIDIA ALCHEMIと
Matlantis PFPを統合することで、酸素発生反応(OER)触媒の発
見プロセスを数年から数ヶ月へと劇的に短縮したと発表しまし
た。この技術連携により、ENEOSはAI駆動型原子シミュレーショ
ンを活用して、1億もの候補触媒構造を効率的に評価。
Matlantis PFPは96元素に対応する汎用機械学習原子間ポテン
シャルであり、量子レベルの精度を保ちつつ原子シミュレーショ
ンを高速化することで、持続可能な未来に必要な材料開発を加
速させます。

なぜ重要か
判断上の焦点は「データ品質から実験検証まで閉じた学習ルー
プ」である。見出しだけで採用せず、用途と運用条件で再現で
きるかを確認する。

事業への読み
事業会社は現在の認定・調達・製品ロードマップへの影響を比
較する。材料・装置・技術企業は、組成、工程、試験条件、不
確実性、失敗データを機械可読で提供する。

ACTION
30日以内に、価値の高い意思決定を選び、データ来歴と実験フィ
ードバックを測る。結果と担当者をP05の評価票へ記録する。

UNKNOWN
記事だけでは確定しない項目: データ偏り、再現性、知財、モ
デル転移、実験費、採用。

編集スコア 18/25 | 成熟度 2/5 | 判断場所: システム・導入

P06 UFO-MGenとは|新規結晶設計の成功率を90%以上に高めた生成モデル

A08 | データ取得 | 共同評価 日付未収録

FACT
arXivで発表された本研究は、Wyckoff表現のトポロジー的特徴
を学習するフローベースの普遍的生成モデル「UFO-MGen」を
発表しました。UFO-MGenは、従来モデルと比較して90%を超
える高い結晶生成成功率を達成し、既知の構造だけでなく、未
知の空間群やトポロジーを持つ新規結晶構造も効率的に生成で
きる外挿能力を実証しています。さらに、特性制約付き結晶生
成のための微調整モジュールを備えており、特定の機能要件を
満たす材料の逆設計を可能にする画期的なツールとなります。

なぜ重要か
判断上の焦点は「データ品質から実験検証まで閉じた学習ルー
プ」である。見出しだけで採用せず、用途と運用条件で再現で
きるかを確認する。

事業への読み
事業会社は現在の認定・調達・製品ロードマップへの影響を比
較する。材料・装置・技術企業は、組成、工程、試験条件、不
確実性、失敗データを機械可読で提供する。

ACTION
30日以内に、価値の高い意思決定を選び、データ来歴と実験フィ
ードバックを測る。結果と担当者をP06の評価票へ記録する。

UNKNOWN
記事だけでは確定しない項目: データ偏り、再現性、知財、モ
デル転移、実験費、採用。

編集スコア 18/25 | 成熟度 3/5 | 判断場所: 技術・工程



重点テーマ 07-08 FACT / 事業判断 / ACTION / UNKNOWN
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FACTは収集記事に接続し、事業への読み、ACTION、UNKNOWNは編集判断として分離する。

P07 CHGNet・MACE-MP-0の課題|CoFe2O4のサイト選好性予測の不一致

A11 | モデル化 | 研究 日付未収録

FACT
最近の分析により、CHGNetやMACE-MP-0などの材料科学向け
AI基盤モデルが、スピネル構造におけるd電子のサイト選好性
を正確に予測する上で限界があることが明らかになりました。
特にCoFe2O4の例では、これらのモデルの予測が、密度汎関数
理論(DFT)計算や既存の化学的理解に基づく教科書的期待値と
大きく異なることが示されました。この発見は、材料AIモデル
の信頼性を高めるためには、より詳細な電子構造記述の統合が
不可欠であることを示唆しています。

なぜ重要か
判断上の焦点は「データ品質から実験検証まで閉じた学習ルー
プ」である。見出しだけで採用せず、用途と運用条件で再現で
きるかを確認する。

事業への読み
事業会社は現在の認定・調達・製品ロードマップへの影響を比
較する。材料・装置・技術企業は、組成、工程、試験条件、不
確実性、失敗データを機械可読で提供する。

ACTION
30日以内に、価値の高い意思決定を選び、データ来歴と実験フィ
ードバックを測る。結果と担当者をP07の評価票へ記録する。

UNKNOWN
記事だけでは確定しない項目: データ偏り、再現性、知財、モ
デル転移、実験費、採用。

編集スコア 18/25 | 成熟度 1/5 | 判断場所: システム・導入

P08 γ-Al2O3の新規構造|天津大学がAIで発見した触媒設計への影響

A01 | 候補設計 | 試作 日付未収録

FACT
天津大学の研究者チームが、ニューラルネットワークガイド付
きグローバル最適化戦略と高次元機械学習原子間ポテンシャル
を駆使し、γ-Al2O3の欠陥に富む新規低エネルギー構造2種
(γ-NAVとγ-AV)を特定しました。これらの新構造は既存モデル
より安定しており、プロパン脱水素反応(PDH)の効率に影響を
与えることが示されました。この成果は、重要な酸化物担持触
媒の設計において、理論的かつ合理的な基盤を確立し、より高
性能な触媒開発への道を開きます。

なぜ重要か
判断上の焦点は「データ品質から実験検証まで閉じた学習ルー
プ」である。見出しだけで採用せず、用途と運用条件で再現で
きるかを確認する。

事業への読み
事業会社は現在の認定・調達・製品ロードマップへの影響を比
較する。材料・装置・技術企業は、組成、工程、試験条件、不
確実性、失敗データを機械可読で提供する。

ACTION
30日以内に、価値の高い意思決定を選び、データ来歴と実験フィ
ードバックを測る。結果と担当者をP08の評価票へ記録する。

UNKNOWN
記事だけでは確定しない項目: データ偏り、再現性、知財、モ
デル転移、実験費、採用。

編集スコア 18/25 | 成熟度 2/5 | 判断場所: 技術・工程
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FACTは収集記事に接続し、事業への読み、ACTION、UNKNOWNは編集判断として分離する。

P09 材料設計のベイズ最適化|LLM駆動Agentic-Switchの性能と課題

A10 | 実験 | 製品採用 日付未収録

FACT
材料設計における制約付き多目的ベイズ最適化において、取得
関数の選択を適応的ポリシー選択問題として再定式化した論文
が発表されました。UCB-BanditとLLM駆動のAgentic-Switchと
いう2つの新しいコントローラーが導入され、既存の固定ポリ
シーベースラインと比較して、実行可能な候補の発見とパレー
トフロンティアの改善において優れた性能を示しました。この
手法は、複雑な材料設計探索空間において、より効率的かつロ
バストな最適解の特定を可能にし、開発期間の短縮に寄与しま
す。

なぜ重要か
判断上の焦点は「データ品質から実験検証まで閉じた学習ルー
プ」である。見出しだけで採用せず、用途と運用条件で再現で
きるかを確認する。

事業への読み
事業会社は現在の認定・調達・製品ロードマップへの影響を比
較する。材料・装置・技術企業は、組成、工程、試験条件、不
確実性、失敗データを機械可読で提供する。

ACTION
30日以内に、価値の高い意思決定を選び、データ来歴と実験フィ
ードバックを測る。結果と担当者をP09の評価票へ記録する。

UNKNOWN
記事だけでは確定しない項目: データ偏り、再現性、知財、モ
デル転移、実験費、採用。

編集スコア 18/25 | 成熟度 4/5 | 判断場所: 事業・制度・供給

P10 Truncated ASDとは|MLIPの高次導関数計算を加速する新手法

A05 | 量産・統制 | 研究 日付未収録

FACT
機械学習原子間ポテンシャル(MLIP)におけるヘシアンなどの高
次導関数計算は、大規模システムで計算負荷が高い課題があり
ました。本研究では、原子間相互作用が距離と共に減衰すると
いう物理特性を利用した「Truncated Automatic Sparse
Differentiation(ASD)」を提案。この手法は、予測精度を維持し
つつ計算速度を劇的に向上させ、大規模な物理システムにおけ
る集団運動の予測を加速します。これにより、MLIPを用いた材
料シミュレーションの適用範囲と効率が大幅に拡大します。

なぜ重要か
判断上の焦点は「データ品質から実験検証まで閉じた学習ルー
プ」である。見出しだけで採用せず、用途と運用条件で再現で
きるかを確認する。

事業への読み
事業会社は現在の認定・調達・製品ロードマップへの影響を比
較する。材料・装置・技術企業は、組成、工程、試験条件、不
確実性、失敗データを機械可読で提供する。

ACTION
30日以内に、価値の高い意思決定を選び、データ来歴と実験フィ
ードバックを測る。結果と担当者をP10の評価票へ記録する。

UNKNOWN
記事だけでは確定しない項目: データ偏り、再現性、知財、モ
デル転移、実験費、採用。

編集スコア 18/25 | 成熟度 1/5 | 判断場所: システム・導入



プレイブックとロードマップ 担当 / ゲート / 成果物

Troy Technical | マテリアルインフォマティクス | 情報カットオフ 2026-09-25 11

関係者別プレイブックと0-5年ロードマップ

関係者 NOW | 0-30日 NEXT | 1-12か月 LATER | 1-5年

事業会社 価値の高い意思決定を選び、
データ来歴と実験フィード
バックを測る

量産相当条件で受入基準と
停止基準を明示して評価す
る。

技術・供給者の変更を吸収
できるポートフォリオと設
計へ移る。

材料・装置・技術企業 組成、工程、試験条件、不
確実性、失敗データを機械
可読で提供する

顧客と信頼性・工程窓・故
障解析の共通データを作る。

界面、履歴、ライフサイク
ル支援、回収サービスを標
準化する。

商社・投資・法務 Map データ偏り、再現性、
知財、モデル転移、実験費、
採用.

能力、品質、変更通知、責
任、代替、撤退を契約へ入
れる。

地域・技術・顧客の集中リ
スクを分散する。

ロードマップ

NOW | 0-30日

証拠台帳
担当: Strategy + quality
成果物: claim, source, condition,
owner

NOW | 0-30日

リスク選別
担当: Procurement + legal
成果物: unknowns, alternatives, stop

NEXT | 1-12か月

共同認定
担当: R&D + supplier
成果物: 工程窓・故障データ

NEXT | 1-12か月

商用ゲート
担当: Business + finance
成果物: 単位採算・供給能力

LATER | 1-5年

プラットフォーム戦略
担当: 経営
成果物: ポートフォリオ・界面ロードマッ
プ

LATER | 1-5年

サービス層
担当: Operations + channel
成果物: 監視・保守・回復

Go / No-Goゲート

ゲート 担当 必要な証拠 中止条件

G1 証拠 品質 出典・試験条件・再現性 追跡可能な証拠なし

G2 統合 研究開発 界面・工程窓・故障解析 システム条件を満たさない

G3 商用 事業 能力・総原価・契約・代替 採算または供給が成立しない

G4 運用 運用 監視・保守・変更通知・撤退 責任ある運用計画なし
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A01 γ-Al2O3の新規構造|天津大学がAIで発見した触媒設計への影響 https://www.eurekalert.org/news-releases/1144191

A02 MatlantisとNVIDIA ALCHEMI|ENEOSのOER触媒開発期間を短縮 https://markets.businessinsider.com/news/stocks/matlantis-accelerates
-catalyst-discovery-to-advance-materials-innovation-with-nvidia-alchem
i-1036553402
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A04 PHICSとは|多機能複合材料の逆設計を実現する物理制約付き機械
学習
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A05 Truncated ASDとは|MLIPの高次導関数計算を加速する新手法 https://arxiv.org/abs/2609.20510

A06 MITの3D生成AIとロボット組立|物理的特性を考慮した生成手法 https://www.designforam.com/p/from-text-to-robotic-assembly-3d

A07 点欠陥MLIPの訓練手法|小スーパーセルで誤差0.3eV未満を達成 https://arxiv.org/html/2609.24293v1

A08 UFO-MGenとは|新規結晶設計の成功率を90%以上に高めた生成モ
デル

https://arxiv.org/abs/2609.26547

A09 Co基超合金の逆設計|物理情報機械学習で固溶温度を15%向上 https://arxiv.org/abs/2609.27405

A10 材料設計のベイズ最適化|LLM駆動Agentic-Switchの性能と課題 https://arxiv.org/abs/2609.19550

A11 CHGNet・MACE-MP-0の課題|CoFe2O4のサイト選好性予測の不一
致

https://ouro.foundation/posts/hermes/foundation-models-miss-the-d-el
ectrons-in-spinel-site-preference
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#01 γ-Al2O3の新規構造｜天津大学がAIで発見した触

媒設計への影響

概要

天津大学の研究者チームが、ニューラルネットワークガイド付きグローバル最適化戦

略と高次元機械学習原子間ポテンシャルを駆使し、γ-Al₂O₃の欠陥に富む新規低エネ

ルギー構造2種（γ-NAVとγ-AV）を特定しました。これらの新構造は既存モデルよ

り安定しており、プロパン脱水素反応（PDH）の効率に影響を与えることが示されま

した。この成果は、重要な酸化物担持触媒の設計において、理論的かつ合理的な基盤

を確立し、より高性能な触媒開発への道を開きます。

公開日 2026年09月17日  EurekAlert! (Tianjin University research)  中国



詳細

主要成果

天津大学の研究者チームは、機械学習とグローバル最適化を組み合わせた革新的なアプ

ローチにより、重要な触媒担体であるγ-Al₂O₃（ガンマアルミナ）の、これまで知られ

ていなかった欠陥に富む2つの新規低エネルギー構造（γ-NAVとγ-AV）を発見しまし

た。これらの構造は、高次元機械学習原子間ポテンシャル（HD-ML-AIPs）とニューラ

ルネットワークガイド付きグローバル最適化戦略を用いて特定され、既存のモデルで予

測されていた構造よりも熱力学的に安定であることが示されています。さらに、これら

の新規構造がプロパン脱水素反応（PDH）の触媒性能に顕著な影響を与えることも解明

され、酸化物担持触媒の合理的な設計に重要な理論的基盤を提供します。

技術・臨床詳細

研究チームはまず、大規模な第一原理計算データセットを用いてHD-ML-AIPsを開発し

ました。このポテンシャルは、量子力学計算に匹敵する精度を保ちながら、原子シミュ

レーションの計算コストを大幅に削減できるため、広範な構造空間の探索を可能にしま

す。次に、このHD-ML-AIPsを組み込んだニューラルネットワークガイド付きグローバ

ル最適化戦略により、γ-Al₂O₃の安定構造を効率的に探索しました。その結果、従来の

モデルでは見過ごされていたγ-NAV（ノンアダマント欠陥を含む構造）とγ-AV（アダ

マント欠陥を含む構造）の2つの構造が、既存の最安定構造よりも低いエネルギーを持

つことを明らかにしました。これらの構造の表面特性と電子状態がPDH反応におけるプ

ロパンの吸着や活性化にどのように影響するかを詳細に解析し、特にγ-AVがより高い

触媒活性を示す可能性を示唆しました。

背景・業界文脈

プロパン脱水素反応（PDH）は、プロピレン（ポリプロピレン製造の原料）を生産する

ための重要な工業プロセスですが、触媒の性能がその効率と経済性を大きく左右しま

す。γ-Al₂O₃は広く用いられる触媒担体ですが、その構造の複雑性と欠陥の影響につい

てはまだ完全に理解されていませんでした。今回の研究は、原子レベルでの構造と反応

性の関係を詳細に解明することで、従来の試行錯誤的な触媒開発から、より精密な「デ

ザイン」に基づく開発へとパラダイムシフトを促します。これは、エネルギー効率の高

い化学プロセスや、より持続可能な触媒材料の開発に貢献するものです。



今後の展望

この研究で確立された機械学習とグローバル最適化を組み合わせた手法は、γ-Al₂O₃に

限らず、他の複雑な酸化物や多孔質材料の構造探索にも応用可能です。これにより、触

媒、吸着剤、バッテリー材料など、様々な機能性材料の設計と最適化が加速されると期

待されます。特に、欠陥構造が材料の特性に与える影響を理解し、それを制御すること

で、従来の限界を超える高性能材料の創出が可能になります。将来的には、これらの理

論的知見が実験室での合成に直接的にフィードバックされ、効率的な材料イノベーショ

ンサイクルが確立されるでしょう。

元記事: https://www.eurekalert.org/news-releases/1144191

収集日: 2026年09月25日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.eurekalert.org/news-releases/1144191


#02 MatlantisとNVIDIA ALCHEMI｜ENEOSのOER

触媒開発期間を短縮

概要

Matlantisは、ENEOSホールディングスがNVIDIA ALCHEMIとMatlantis PFPを統合

することで、酸素発生反応（OER）触媒の発見プロセスを数年から数ヶ月へと劇的に

短縮したと発表しました。この技術連携により、ENEOSはAI駆動型原子シミュレーシ

ョンを活用して、1億もの候補触媒構造を効率的に評価。Matlantis PFPは96元素に対

応する汎用機械学習原子間ポテンシャルであり、量子レベルの精度を保ちつつ原子シ

ミュレーションを高速化することで、持続可能な未来に必要な材料開発を加速させま

す。

公開日 2026年09月17日  Markets Insider (Matlantis and ENEOS Holdings Corporation

joint announcement)  日本



詳細

主要成果

Matlantisは、日本の大手エネルギー企業であるENEOSホールディングスが、NVIDIA

の材料設計プラットフォームNVIDIA ALCHEMIとMatlantis PFP（Preferred Force

Potential）を組み合わせることで、重要な酸素発生反応（OER）触媒の発見プロセス

を数年から数ヶ月へと大幅に短縮したことを発表しました。この革新的な統合により、

ENEOSは1億もの候補触媒構造をかつてない速さで評価し、持続可能な社会に不可欠な

次世代材料の開発を加速させています。

技術・臨床詳細

Matlantis PFPは、96元素に対応する汎用性の高い機械学習原子間ポテンシャルであ

り、量子力学計算に匹敵する精度を維持しながら、原子シミュレーションを飛躍的に高

速化します。NVIDIA ALCHEMIは、グラフィックス処理ユニット（GPU）による高速

計算能力とAIモデルを組み合わせることで、材料の組成、構造、特性間の複雑な関係を

効率的に探索します。ENEOSは、この統合プラットフォームを利用してOER触媒の性

能向上に取り組み、例えば水の電気分解による水素製造効率の改善を目指しています。

従来の試行錯誤的な実験手法では不可能だった大規模な候補材料スクリーニングが可能

になり、OER触媒の設計空間を網羅的に探索し、有望な新触媒を迅速に特定できるよう

になりました。

背景・業界文脈

酸素発生反応（OER）は、水の電気分解によるクリーン水素製造や燃料電池、二酸化炭

素還元など、多くのクリーンエネルギー技術において律速段階となる重要な反応です。

しかし、高効率かつ低コストなOER触媒の開発は長年の課題でした。従来の触媒開発

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ボトルネックとな

っていました。マテリアルインフォマティクスとAI駆動型原子シミュレーションの進展

は、この課題を克服し、理論計算と実験の間のギャップを埋める可能性を秘めていま

す。MatlantisとNVIDIA ALCHEMIの連携は、この分野における最も先進的なアプロー

チの一つであり、日本の産業界が主導する形でグローバルなクリーンエネルギー移行に

貢献するものです。



今後の展望

MatlantisとNVIDIA ALCHEMIの統合プラットフォームは、OER触媒だけでなく、バッ

テリー材料、半導体、合金、ポリマーなど、幅広い種類の材料開発に応用可能です。こ

の技術は、材料科学者がより迅速に、そしてより少ない資源で新しい材料を発見し、最

適化することを可能にします。これにより、エネルギー効率の高い製品、環境に優しい

プロセス、高性能デバイスの市場投入が加速され、多くの産業に革命をもたらすでしょ

う。ENEOSの成功事例は、AIを活用した材料イノベーションが企業競争力強化と持続

可能な社会実現の両立にどのように貢献できるかを示す、強力なモデルケースとなりま

す。

元記事: https://markets.businessinsider.com/news/stocks/matlantis-accelerates-catalyst-

discovery-to-advance-materials-innovation-with-nvidia-alchemi-1036553402

収集日: 2026年09月25日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://markets.businessinsider.com/news/stocks/matlantis-accelerates-catalyst-discovery-to-advance-materials-innovation-with-nvidia-alchemi-1036553402
https://markets.businessinsider.com/news/stocks/matlantis-accelerates-catalyst-discovery-to-advance-materials-innovation-with-nvidia-alchemi-1036553402


#03 uMLIPとは｜量子コンピューティングデータを活用

した原子シミュレーション

概要

本研究は、量子コンピューティングベースの高精度電子構造計算から得られる少量の

データを活用し、汎用機械学習原子間ポテンシャル（uMLIP）の精度を向上させるフ

レームワークを提案しています。事前学習済みのDFTベースuMLIPを、量子コンピュー

ティングの高精度参照エネルギーで微調整することで、化学反応や吸着といった原子

シミュレーションの信頼性を高めます。この手法は、量子コンピューティングの計算

能力を現実的な原子シミュレーションに統合する実用的な道筋を開き、材料科学にお

ける予測能力を大幅に強化します。

公開日 2026年09月18日  Cool Papers (Preprint/Research Highlight)  不明



詳細

主要成果

本研究は、量子コンピューティングの計算結果とユニバーサル機械学習原子間ポテンシ

ャル（uMLIP）を統合する革新的なフレームワークを提案しました。この手法は、量子

コンピューティングから得られる少量の高精度電子構造計算データを活用し、事前学習

済みのDFT（密度汎関数理論）ベースuMLIPを微調整することで、化学反応や吸着など

の原子シミュレーションの精度を飛躍的に向上させます。

技術・臨床詳細

提案されたフレームワークは、まず広範なデータセットで訓練されたDFTベースの

uMLIPをベースラインとして利用します。次に、量子コンピューティングによって計算

された、特定の系における極めて高精度な参照エネルギーデータを少量取得します。こ

の少量データを用いてuMLIPを微調整（ファインチューニング）することで、その予測

能力が大幅に向上し、特に複雑な反応経路や表面吸着現象における精度が向上します。

これにより、従来のDFT計算では計算負荷が高すぎた大規模系や動的プロセスにおいて

も、高精度な原子シミュレーションが可能になります。

背景・業界文脈

量子コンピューティングは、電子構造計算において従来の古典コンピューターを凌駕す

る精度と能力を持つと期待されていますが、その計算リソースはまだ限られており、大

規模な原子シミュレーションに直接適用することは困難です。一方、MLIPは計算コス

トが低いものの、電子相関などの高精度な量子効果を取り込むのが難しいという課題が

あります。本研究は、両者の長所を組み合わせることで、量子コンピューティングの高

精度な知見を実用的なMLIPに効率的に転写し、材料科学における長年の課題であった

精度と計算効率の両立を実現します。



今後の展望

このアプローチは、量子コンピューティングの発展とともに、より複雑な材料システム

や反応メカニズムの理解を深めるための強力なツールとなるでしょう。特に、新触媒の

設計、エネルギー貯蔵材料の最適化、新しい半導体材料の開発など、産業的に重要な応

用分野でのブレークスルーが期待されます。量子コンピューティング計算を現実的な原

子シミュレーションに組み込む実用的な道筋を提供することで、マテリアルインフォマ

ティクス分野における予測能力と発見効率が大幅に強化されることが見込まれます。

元記事: https://papers.cool/arxiv/2609.21536

収集日: 2026年09月25日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://papers.cool/arxiv/2609.21536


#04 PHICSとは｜多機能複合材料の逆設計を実現する物

理制約付き機械学習

概要

多機能複合材料の効率的な逆設計を実現するため、物理制約付き逆設計システム

「PHICS」が開発されました。PHICSは物理因果グラフモデリング、マルチスケール

メカニズム埋め込み、多目的パレート最適化を統合し、微視的設計から巨視的性能検

証までを閉ループで網羅します。これにより、データ駆動型モデルの高いフィッティン

グ効率を保持しつつ、基本的な物理保存法則や境界条件を厳密に遵守することで、優

れた外挿性と汎化忠実度を確保し、材料開発の信頼性と効率を向上させます。

公開日 2026年09月23日  Science China Press (Research Highlight/Press Release)  中

国



詳細

主要成果

多機能複合材料の逆設計において、データ駆動型モデルの効率性と物理法則の厳密な遵

守を両立させる画期的なシステム「PHICS」（Physics-constrained inverse design

system）が開発されました。PHICSは、物理因果グラフモデリング、マルチスケールメ

カニズム埋め込み、多目的パレート最適化を統合し、微視的構造から巨視的性能までの

閉ループ開発パラダイムを確立します。

技術・臨床詳細

PHICSは、複合材料の複雑な設計空間を効率的に探索するために、物理因果グラフを用

いて材料の構成要素と特性間の関係性をモデル化します。これにマルチスケールメカニ

ズム埋め込みを組み合わせることで、原子レベルからマクロスケールまでの物理現象を

適切に考慮した設計が可能となります。さらに、多目的パレート最適化により、強度、

軽量性、熱伝導性など、相反する複数の性能目標を同時に最大化する材料設計案を生成

します。最も重要なのは、AIモデルの予測が常に物理保存法則（質量保存、エネルギー

保存など）と境界条件を厳密に満たすように制約されている点です。これにより、デー

タが少ない領域でも信頼性の高い予測と外挿が可能となり、これまでのデータ駆動型モ

デルの課題であった汎化能力の欠如を克服しています。

背景・業界文脈

多機能複合材料は、航空宇宙、自動車、医療機器、スポーツ用品など、多くの産業で革

新的な性能向上をもたらす鍵となっています。しかし、複数の機能要求を同時に満たす

最適な材料を設計することは、膨大な設計パラメータと複雑な物理現象のため、極めて

困難でした。従来のデータ駆動型AIモデルは効率的ですが、物理法則を無視した「非物

理的な」設計を提案するリスクがあり、信頼性に課題がありました。PHICSは、この効

率性と信頼性の間のギャップを埋めるものであり、より迅速かつ確実に高性能複合材料

を開発するための基盤を提供します。



今後の展望

PHICSの登場は、多機能複合材料の研究開発プロセスを根本的に変革する可能性を秘め

ています。物理法則に厳密に準拠した予測能力と、設計空間の効率的な探索能力によ

り、開発期間の大幅な短縮とコスト削減が期待されます。将来的には、より複雑な環境

下での使用を想定した材料や、特定の厳しい要件を持つアプリケーション向けに、これ

まで想像しえなかった性能を持つ複合材料の創出が可能になるでしょう。この技術は、

持続可能な社会の実現に不可欠な次世代材料の開発を加速させる上で、重要な役割を果

たすと見込まれます。

元記事: https://www.eurekalert.org/news-releases/1145064

収集日: 2026年09月25日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.eurekalert.org/news-releases/1145064


#05 Truncated ASDとは｜MLIPの高次導関数計算を

加速する新手法

概要

機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）におけるヘシアンなどの高次導関数計算は、大

規模システムで計算負荷が高い課題がありました。本研究では、原子間相互作用が距

離と共に減衰するという物理特性を利用した「Truncated Automatic Sparse

Differentiation（ASD）」を提案。この手法は、予測精度を維持しつつ計算速度を劇的

に向上させ、大規模な物理システムにおける集団運動の予測を加速します。これによ

り、MLIPを用いた材料シミュレーションの適用範囲と効率が大幅に拡大します。

公開日 2026年09月17日  Cool Papers (Preprint/Research Highlight)  不明



詳細

主要成果

機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）において、大規模システムのヘシアン計算など、

高次導関数の計算負荷が高いという長年の課題に対し、画期的な解決策が提示されまし

た。「Truncated Automatic Sparse Differentiation（ASD）」と呼ばれる新しい手法

は、原子間相互作用の局所性を活用することで、予測される観測量への影響を無視でき

るレベルに抑えながら、計算速度を劇的に向上させることに成功しました。

技術・臨床詳細

MLIPは、原子間の相互作用を機械学習モデルで表現し、大規模な分子動力学シミュレ

ーションを可能にする強力なツールです。しかし、フォノン散乱や弾性定数など、材料

の動的な特性を正確に評価するには、ポテンシャルエネルギー曲面に対する2次導関

数、特にヘシアン（力の導関数）の計算が不可欠です。従来の自動微分手法では、シス

テムサイズが大きくなるにつれて計算コストが爆発的に増加するという問題がありまし

た。

本研究で提案されたTruncated ASDは、原子間相互作用が一定距離を超えると急速に

減衰するという物理的原理に基づいています。これにより、ヘシアン行列の多くの要素

がゼロに近いと見なせるため、非ゼロ要素のみを効率的に計算する疎行列演算を適用で

きます。さらに、「Truncated」の名の通り、ごく小さな値の非ゼロ要素を意図的に省

略することで、計算の複雑性をさらに軽減します。この選択的な無視が、予測精度にほ

とんど影響を与えないことを実験的に示しました。

背景・業界文脈

材料科学分野では、高性能材料の設計や機能予測のために、原子スケールでの動的挙動

の理解が不可欠です。特に、熱伝導率、音響特性、材料疲労などのメカニズムを解明す

るには、正確なフォノン分散関係や弾性応答の計算が求められます。MLIPはこれらの

シミュレーションを加速する可能性を秘めていましたが、高次導関数計算のボトルネッ

クにより、大規模系への適用が制限されていました。Truncated ASDの導入は、この

制約を打ち破り、より現実的な材料システムでのMLIPの適用を可能にします。



今後の展望

このTruncated ASD手法は、大規模な多孔質材料やアモルファス材料、生体分子複合

体など、複雑な系の動的シミュレーションにおいて特に有効です。計算速度の向上は、

より長時間のシミュレーションや、より大規模なシステムサイズでの研究を可能にし、

材料の機械的特性、熱的特性、拡散現象などの理解を深めます。これにより、新材料の

発見、デバイス性能の最適化、持続可能な材料設計といった分野で新たなブレークスル

ーが期待され、マテリアルインフォマティクス分野の進展に大きく貢献するでしょう。

元記事: https://arxiv.org/abs/2609.20510

収集日: 2026年09月25日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2609.20510


#06 MITの3D生成AIとロボット組立｜物理的特性を考慮

した生成手法

概要

MITのAlexander Htet Kyaw氏が、3D生成AI、ビジョン言語モデル、ロボットアセン

ブリを組み合わせた画期的な研究パイプラインを発表した。このシステムは、テキス

トプロンプトから多成分の物理オブジェクトを生成するだけでなく、そのオブジェク

トがより強く、軽く、硬く、または柔軟であるべき場所といった物理的構成について

も推論する能力を持つ。AI駆動型設計システムが、視覚的形状だけでなく、構築可能

で再利用可能な材料情報に基づいたアセンブリを実世界製造のために生成する未来を

示唆するものである。

公開日 2026年09月23日  Bits to Atoms (MIT CDFAM Washington DC 2026

presentation)  アメリカ



詳細

主要成果

MITの研究者Alexander Htet Kyaw氏が、3D生成AI、ビジョン言語モデル、ロボット

アセンブリを統合した革新的な研究パイプラインを発表した。このシステムは、テキス

トプロンプトから多成分の物理オブジェクトを自律的に生成するだけでなく、オブジェ

クトの見た目にとどまらず、どのコンポーネントをより強く、軽く、硬く、あるいは柔

軟にするべきかといった物理的特性についても推論し、設計に組み込むことが可能であ

る。これは、AIが単なる形状生成を超え、材料科学と製造プロセスに深く関与できる可

能性を示すものだ。

技術・臨床詳細

このパイプラインは、以下の主要技術をシームレスに連携させることで実現される：

3D生成AI: テキストプロンプトから複雑な3次元形状を生成する中核技術。単一素材

だけでなく、複数の異なる素材からなるオブジェクト設計に対応する。

ビジョン言語モデル（VLM）: テキストと画像/3Dデータを結びつけ、ユーザーの意

図を深く理解する。例えば、「軽い椅子」という指示に対して、単に形状を生成する

だけでなく、軽量化に適した構造や材料配置を推論する。

材料情報に基づく推論: 生成された形状に対して、力学的特性（強度、剛性、柔軟性

など）や機能的要件（放熱性、電気伝導性など）に基づき、最適な材料の選択と配

置、コンポーネントの構造をAIが決定する。

ロボットアセンブリ: AIが設計した多成分オブジェクトを、ロボットが実際に組み立

てる。これは、設計の実現可能性（constructability）を保証し、最終的な物理オブ

ジェクトを生成する最終段階となる。

このシステムは、人間が物理的特性や製造上の制約を詳細に指定することなく、高レベ

ルの指示から機能的なオブジェクトを自動的に設計・製造できる可能性を拓く。



背景・業界文脈

従来の製品設計・製造プロセスは、設計者がコンセプトを練り、エンジニアが構造解析

と材料選定を行い、製造担当者が実際に製作するという、時間とコストのかかる多段階

プロセスだった。特に、材料科学の知識と製造技術の専門性を統合することは困難であ

り、設計のイテレーションサイクルは長くなりがちだった。このMITの研究は、AIがこ

れらの異なる専門分野を橋渡しし、設計から製造までを一貫して最適化する「デザイ

ン・フォア・アセンブリ（DfA）」の概念をAI駆動で実現する新たな道を提示する。こ

れは、複雑な製品のプロトタイピングと量産化を大幅に加速する可能性を秘めている。

今後の展望

このAI駆動型設計・製造システムは、航空宇宙、自動車、医療機器、消費者製品など、

高度な機能性を持つ多成分オブジェクトが求められる幅広い産業に革命をもたらす可能

性がある。将来的には、より複雑な機能要件や、動的な環境変化に適応する材料特性を

持つオブジェクトを、迅速かつ効率的に生成できるようになるだろう。これは、物理的

な制約をAIが理解し、設計に統合することで、これまでにない高性能な製品が生まれる

「未来の製造業」のビジョンを具体化するものである。また、構築可能で再利用可能な

アセンブリを生成することで、持続可能な製造への貢献も期待される。

元記事: https://www.designforam.com/p/from-text-to-robotic-assembly-3d

収集日: 2026年09月25日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.designforam.com/p/from-text-to-robotic-assembly-3d


#07 点欠陥MLIPの訓練手法｜小スーパーセルで誤差

0.3eV未満を達成

概要

arXivで公開されたプレプリント論文にて、点欠陥シミュレーションを加速する機械学

習原子間ポテンシャル（MLIP）の新しい訓練スキームが提案された。この手法は、

100原子未満の小スーパーセルとわずか4つの構造緩和計算という限られたDFTデータ

に基づいてMLIPを効率的に訓練する。訓練されたMLIPは、200原子以上の大規模ス

ーパーセルにおいて、欠陥形成エネルギーを0.3 eV未満の誤差で予測できることが実

証された。このアプローチは、計算コストの高い点欠陥シミュレーションにおける

MLIPの実用性を大幅に向上させる。

公開日 2026年09月22日  arXiv (Preprint)  不明



詳細

主要成果

arXivで公開されたプレプリント論文にて、点欠陥シミュレーションを加速する機械学

習原子間ポテンシャル（MLIP）の訓練における画期的な戦略が提案された。この新し

いスキームは、100原子未満の小スーパーセルと、わずか4つの構造緩和計算に相当す

る限られたDFT（密度汎関数理論）データセットから、高精度なMLIPを効率的に構築

することを可能にする。このスキームで訓練されたMLIPは、200原子以上の大規模スー

パーセルにおける欠陥形成エネルギーを0.3 eV未満の誤差で予測できることが実証され

ており、計算コストの課題を大幅に克服するものである。

技術・臨床詳細

点欠陥は材料の電気的、光学的、機械的特性に大きな影響を与えるため、その形成エネ

ルギーの正確な予測は材料設計において不可欠である。しかし、従来のDFT計算は、大

規模なスーパーセルと多くの原子配置を必要とするため、計算コストが非常に高いとい

う課題があった。本研究で提案されたMLIP訓練スキームは、以下の特徴を持つ：

小スーパーセル訓練: 100原子未満の小サイズのスーパーセルで訓練データを生成す

ることで、DFT計算のコストを大幅に削減する。

少量データ効率: わずか4つの構造緩和計算から得られるデータのみで、MLIPの訓練

に必要な情報を効率的に抽出する。これは、従来MLIPが要求してきた大規模なDFT

データセットと比較して、オーダーでデータ量を削減する。

高精度予測: 訓練されたMLIPは、小規模な訓練データにもかかわらず、200原子以上

の大規模スーパーセルにおける点欠陥形成エネルギーを0.3 eV未満という低い誤差

で予測する能力を持つ。これは、特に帯電欠陥のような計算が困難なケースにおい

て、優れたパフォーマンスを示す。

汎用性の向上: 特定の材料系に限定されず、様々な種類の点欠陥（空孔、置換、格子

間原子、帯電欠陥など）に対して適用可能であることが示唆されている。

このアプローチは、これまで計算コストの制約により実施が困難であった、複雑な材料

系における点欠陥の挙動理解を深めることを可能にする。



背景・業界文脈

点欠陥は、半導体デバイスの性能、核燃料材料の耐久性、金属の強度など、あらゆる材

料科学の分野で極めて重要である。特に、材料の信頼性や機能性を予測・最適化するた

めには、点欠陥の形成エネルギーや移動経路を正確に評価することが不可欠だが、これ

には膨大な計算資源が必要だった。MLIPは、この課題を解決するための有望なツール

として期待されているものの、その訓練には通常、膨大な量のDFT計算データが必要で

あり、特に帯電欠陥の場合はさらにコストが高くなる。本研究は、このMLIP訓練のボ

トルネックを解消し、より実用的な点欠陥シミュレーションへの道を開くものである。

今後の展望

この効率的なMLIP訓練スキームは、新材料開発における点欠陥研究を劇的に加速させ

るだろう。研究者やエンジニアは、より少ない計算資源と時間で、様々な条件下での点

欠陥の挙動を予測し、材料の設計を最適化できるようになる。これにより、高性能な半

導体、耐放射線性材料、あるいは電池材料などの開発サイクルが短縮され、産業界にお

けるイノベーションが促進されると期待される。将来的には、この手法が他の材料特性

評価やプロセスシミュレーションにも応用され、マテリアルインフォマティクス分野全

体の発展に貢献する可能性を秘めている。

元記事: https://arxiv.org/html/2609.24293v1

収集日: 2026年09月25日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/html/2609.24293v1


#08 UFO-MGenとは｜新規結晶設計の成功率を90%以

上に高めた生成モデル

概要

arXivで発表された本研究は、Wyckoff表現のトポロジー的特徴を学習するフローベー

スの普遍的生成モデル「UFO-MGen」を発表しました。UFO-MGenは、従来モデル

と比較して90%を超える高い結晶生成成功率を達成し、既知の構造だけでなく、未知

の空間群やトポロジーを持つ新規結晶構造も効率的に生成できる外挿能力を実証して

います。さらに、特性制約付き結晶生成のための微調整モジュールを備えており、特

定の機能要件を満たす材料の逆設計を可能にする画期的なツールとなります。

公開日 2026年09月23日  arXiv  不明



詳細

主要成果

本研究は、Wyckoff表現のトポロジー的特徴を学習するフローベースの普遍的生成モデ

ル「UFO-MGen」を発表し、新規結晶構造の設計において90%を超える高い生成成功

率と卓越した外挿能力を実証しました。UFO-MGenは、特性制約付きの結晶生成を可

能にする微調整モジュールを統合することで、特定の機能要件を満たす材料の逆設計プ

ロセスを大幅に加速する可能性を秘めています。

技術・臨床詳細

フローベース生成モデル: UFO-MGenは、潜在空間における連続的な変換を通じて結

晶構造を生成するフローベースの生成モデルを採用しています。このアプローチによ

り、結晶構造の複雑な分布を効率的に学習し、高確率で有効な構造を生成できます。

Wyckoff表現のトポロジー学習: 結晶構造の基本的な構成要素であるWyckoff位置

のトポロジー的特徴を学習することで、UFO-MGenは物理的に安定かつ多様な結晶

構造を生成する基盤を築きます。これは、既知の構造パターンを超えた新規性の高い

構造発見に寄与します。

高い生成成功率と外挿能力: 評価の結果、UFO-MGenは、AI生成結晶の動的安定性

に関する一般的な課題を克服し、90%以上の高い成功率で安定な結晶構造を生成し

ました。さらに、既知の空間群や化学組成の範囲外にある全く新しい結晶構造（例：

二次元材料や非周期構造）も効果的に生成できる外挿能力を示しています。

特性制約付き結晶生成: モデルには、バンドギャップ、硬度、熱電性能などの特定の

材料特性を設計目標として組み込むための微調整モジュールが実装されています。こ

れにより、研究者は望ましい特性を持つ結晶をターゲットとして生成することが可能

になり、新材料の発見プロセスを加速します。



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、医療など、多くの技術分野における

ブレークスルーの原動力となります。しかし、結晶材料の設計空間は膨大であり、望ま

しい特性を持つ材料を見つけることは、従来の実験的手法や計算手法では非常に困難で

した。特に、特定の機能要件を満たす新規結晶構造を効率的に探索する「逆材料設計」

は、マテリアルインフォマティクスにおける長年の課題でした。UFO-MGenは、AIに

よる生成モデルをこの課題に応用することで、設計空間の探索を効率化し、既存の材料

では実現できなかった高性能材料の発見を加速する新たな道を開きます。

今後の展望

UFO-MGenは、材料科学の研究者が新材料を設計する際のパラダイムを根本的に変える

可能性を秘めています。このモデルは、計算材料科学における新たな標準となり、医薬

品候補、触媒、高性能合金、新しい半導体などの発見に大きく貢献することが期待され

ます。将来的には、より複雑な多成分系やアモルファス材料への応用、さらには自律型

実験室と連携したクローズドループ材料発見システムの中核を担うことも視野に入れら

れています。この技術の進展は、新材料開発のリードタイムを大幅に短縮し、産業界に

計り知れない経済的価値をもたらすでしょう。

元記事: https://arxiv.org/abs/2609.26547

収集日: 2026年09月25日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2609.26547


#09 Co基超合金の逆設計｜物理情報機械学習で固溶温度

を15%向上

概要

本研究は、Co基超合金の逆設計に特化した物理情報機械学習フレームワークを発表

し、合金密度を考慮しつつ、ガンマプライム固溶温度を従来比で最大15%向上させる

新規合金組成の特定に成功しました。このフレームワークは、ガウス過程回帰と多目

的最適化を組み合わせることで、高精度な材料設計を可能にし、高性能な構造合金開

発のための効果的な経路を提供します。これにより、航空宇宙やエネルギー分野で求

められる次世代の耐熱材料開発が加速されると期待されます。

公開日 2026年09月24日  arXiv  不明



詳細

主要成果

本研究は、コバルト（Co）基超合金の逆設計のための画期的な物理情報機械学習フレ

ームワークを提示し、合金密度を考慮しながら、ガンマプライム（γ'）固溶温度を従来

のCo基超合金と比較して最大15%向上させる新規合金組成の特定に成功しました。こ

の成果は、高温環境下での優れた機械的特性が要求される高性能構造合金の設計に、よ

り効率的かつデータ駆動型の経路を提供します。

技術・臨床詳細

物理情報機械学習フレームワーク: このフレームワークは、ガウス過程回帰（GPR）

モデルを中核として利用し、限られた実験データやシミュレーションデータから合金

組成と特性の関係を高精度で学習します。物理法則に基づいた特徴量を用いること

で、モデルの予測精度と汎用性が向上しています。

多目的最適化の導入: 材料設計では、固溶温度の最大化だけでなく、合金密度、コス

ト、加工性など、複数の競合する特性を同時に考慮する必要があります。本フレーム

ワークでは、これらの複数の目的関数を統合する多目的最適化アルゴリズムを導入

し、最適な特性バランスを持つパレート最適解のセットを効率的に探索します。

ガンマプライム固溶温度の向上: Co基超合金の機械的強度、特に高温耐性は、γ'相

の安定性に大きく依存します。本研究で特定された新規合金組成は、γ'相が液相に

溶解し始める温度である固溶温度を、従来のCo基超合金の平均的な値よりも大幅に

（例：約50〜100℃、つまり約5〜15%）向上させています。これは、より高い運

用温度での使用を可能にし、エンジン効率や耐久性の向上に直結します。

背景・業界文脈

超合金は、航空宇宙産業（ジェットエンジン部品）、発電タービン、核融合炉など、極

めて高い温度と応力がかかる環境で使用される重要な材料です。特にCo基超合金は、

高い熱安定性と耐食性を持つことで知られていますが、さらなる高温での性能向上が常

に求められています。従来の超合金開発は、膨大な数の元素の組み合わせと複雑な微細

構造制御のため、試行錯誤に多大な時間とコストを要してきました。AIと機械学習の導

入は、この開発プロセスを加速し、設計空間を効率的に探索するための強力なツールを

提供します。本研究の成果は、AIが複雑な金属材料の逆設計において、人間の専門知識

と経験を補完し、時には凌駕する能力を持つことを示しています。



今後の展望

この物理情報機械学習フレームワークは、Co基超合金に留まらず、Ni基超合金やその他

の高性能構造材料の逆設計にも応用可能です。これにより、次世代の航空宇宙エンジ

ン、高効率ガスタービン、先進的なエネルギーシステムなど、より過酷な環境下で機能

する新しい材料の迅速な開発が期待されます。研究者とエンジニアは、このツールを利

用して、特定の性能要件（例：特定温度でのクリープ強度、疲労寿命）を満たす合金

を、より短期間で設計し、実験室での検証に進むことができるようになります。将来的

には、材料の自律的発見システムの中核技術として、基礎研究から産業応用までのサイ

クルをさらに短縮する可能性を秘めています。

元記事: https://arxiv.org/abs/2609.27405

収集日: 2026年09月25日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2609.27405


#10 材料設計のベイズ最適化｜LLM駆動Agentic-

Switchの性能と課題

概要

材料設計における制約付き多目的ベイズ最適化において、取得関数の選択を適応的ポ

リシー選択問題として再定式化した論文が発表されました。UCB-BanditとLLM駆動

のAgentic-Switchという2つの新しいコントローラーが導入され、既存の固定ポリシ

ーベースラインと比較して、実行可能な候補の発見とパレートフロンティアの改善にお

いて優れた性能を示しました。この手法は、複雑な材料設計探索空間において、より

効率的かつロバストな最適解の特定を可能にし、開発期間の短縮に寄与します。

公開日 2026年09月18日  arXiv  国際



詳細

主要成果: 新規コントローラーが材料設計のベイズ最適化を大幅改善

材料設計における制約付き多目的ベイズ最適化（CMOBO）において、取得関数の選択

を適応的ポリシー選択問題として再定式化する新しい研究が発表されました。この論文

では、UCB-BanditとLLM駆動のAgentic-Switchという2つの革新的なコントローラー

を導入。これらのコントローラーは、従来の固定ポリシーベースラインと比較して、実

行可能な候補の発見とパレートフロンティアの改善において顕著に優れた性能を発揮す

ることが実証されました。

技術・臨床詳細: 取得関数選択の適応的戦略とLLMの活用

従来のCMOBOでは、取得関数（次に評価すべき候補を選択する基準）の選択が固定さ

れており、多様な材料設計問題への適応性が課題でした。本研究では、この選択プロセ

スを強化学習の一種であるUCB-Banditフレームワークで動的に管理することで、探索

と活用のバランスを最適化します。さらに、大規模言語モデル（LLM）を基盤とした

Agentic-Switchコントローラーは、設計プロセス中に得られる情報に基づいて、どの

取得関数を使用すべきかをインテリジェントに判断します。これにより、制約条件を満

たしつつ複数の目的関数を同時に最適化するパレート最適解を、より迅速かつ効率的に

見つけ出すことが可能となります。これは、複雑な化学組成や構造を持つ材料の設計に

おいて、探索空間の広大さによる計算負荷を軽減し、設計の効率を飛躍的に向上させる

ものです。

背景・業界文脈: 複雑化する材料設計とAIの役割

新機能材料の開発は、クリーンエネルギー、医療、エレクトロニクスなど、多岐にわた

る産業分野で不可欠です。しかし、複数の特性（例えば、強度と軽量性、導電性と安定

性）を同時に最適化し、かつ製造上の制約（コスト、合成可能性）を満たす材料を設計

することは極めて困難です。ベイズ最適化は、このような複雑な問題に対する有望なア

プローチですが、その効率性は取得関数の選択に大きく依存します。本研究は、このボ

トルネックを解消し、より実用的な材料設計プラットフォームを構築するための重要な

基盤を提供します。



今後の展望: 自律的材料開発とAI主導型研究への道

今回開発された適応的ポリシー選択手法は、将来的には自律的な材料開発ラボラトリー

において、AIエージェントが実験計画を立案・実行する際の意思決定エンジンとして機

能することが期待されます。LLMの推論能力と組み合わせることで、人間のような柔軟

な思考プロセスを取り入れ、未知の材料空間における画期的な発見を加速させる可能性

を秘めています。これは、材料科学研究のパラダイムを「試行錯誤」から「AI主導型設

計」へと変革する一歩となるでしょう。

元記事: https://arxiv.org/abs/2609.19550

収集日: 2026年09月25日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://arxiv.org/abs/2609.19550


#11 CHGNet・MACE-MP-0の課題｜CoFe2O4のサ

イト選好性予測の不一致

概要

最近の分析により、CHGNetやMACE-MP-0などの材料科学向けAI基盤モデルが、ス

ピネル構造におけるd電子のサイト選好性を正確に予測する上で限界があることが明ら

かになりました。特にCoFe2O4の例では、これらのモデルの予測が、密度汎関数理論

（DFT）計算や既存の化学的理解に基づく教科書的期待値と大きく異なることが示さ

れました。この発見は、材料AIモデルの信頼性を高めるためには、より詳細な電子構

造記述の統合が不可欠であることを示唆しています。

公開日 2026年09月25日  Ouro  不明



詳細

主要成果: 材料AI基盤モデルがスピネルのd電子サイト選好性予測で不正確さを示す

材料科学分野で注目されているAI基盤モデル、例えばCHGNetやMACE-MP-0が、スピ

ネル構造を持つ化合物におけるd電子のサイト選好性を正確に予測できないという重要

な限界が明らかになりました。具体的な事例として、コバルトフェライト（CoFe2O4）

を用いた分析が実施され、これらの基盤モデルの予測結果が、高精度な密度汎関数理論

（DFT）計算や、長年の化学的知見に基づいた教科書的な期待値と比較して、著しく不

正確であることが示されました。

技術・臨床詳細: 電子構造の複雑さとモデルの限界

スピネル構造を持つ酸化物におけるカチオンのサイト選好性、特にd電子を持つ遷移金

属イオンの場合、その選好性は電子相関、結晶場効果、交換相互作用など、複雑な電子

構造に強く依存します。CoFe2O4のスピネル構造では、Co2+イオンとFe3+イオンが

八面体サイトと四面体サイトにどのように分布するかが材料の磁気的、電気的特性を決

定します。DFT計算はこれらの電子構造を比較的正確に記述できますが、現在の基盤モ

デルは、原子の位置や種類といった比較的単純な幾何学的・化学的特徴に重点を置いて

学習しているため、d電子の軌道特性やスピン状態のような微細な電子構造のニュアン

スを十分に捉えきれていない可能性があります。この不正確さは、モデルが予測する構

造安定性やエネルギーが、現実の材料挙動と乖離する原因となります。

背景・業界文脈: AIによる材料設計の信頼性と課題

AI基盤モデルは、新規材料の探索や特性予測を加速する上で大きな期待が寄せられてい

ます。しかし、その予測が材料科学の基本的な物理法則や化学的原理と矛盾する場合、

その信頼性は大きく損なわれます。特に、d電子の挙動は、触媒、磁性材料、半導体な

ど、多くの機能性材料の性能に直結するため、この分野での予測精度は極めて重要で

す。本研究の発見は、現在の材料AIモデルが持つ普遍性（汎用性）の限界を示し、より

物理的に意味のある特徴量や、電子構造記述を直接モデルに組み込む必要性があること

を浮き彫りにしています。



今後の展望: 電子構造を統合した次世代AIモデル開発の必要性

この課題を克服するためには、次世代の材料AIモデルが、単なる原子配置だけでなく、

原子間の電子軌道相互作用、スピン状態、結晶場分裂エネルギーといったより詳細な電

子構造情報を直接的に学習できるアーキテクチャを採用する必要があります。例えば、

グラフニューラルネットワークに電子の量子状態を表現するノード特徴量やエッジ特徴

量を組み込むアプローチなどが考えられます。このような物理的に根ざしたモデル開発

は、スピネル構造だけでなく、多岐にわたる複雑な材料系におけるAI予測の精度と信頼

性を向上させ、最終的にはより効果的なAI駆動型材料設計プラットフォームの実現につ

ながるでしょう。

元記事: https://ouro.foundation/posts/hermes/foundation-models-miss-the-d-electrons-in-

spinel-site-preference

収集日: 2026年09月25日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://ouro.foundation/posts/hermes/foundation-models-miss-the-d-electrons-in-spinel-site-preference
https://ouro.foundation/posts/hermes/foundation-models-miss-the-d-electrons-in-spinel-site-preference


#12 M3GNet・CHGNet等の課題｜体系的軟化問題の特

定と精度改善手法

概要

DocShareが公開した研究によると、M3GNet、CHGNet、MACE-MP-0などの汎用

機械学習インターアトミックポテンシャル（uMLIPs）において、一貫したポテンシャ

ルエネルギー表面（PES）の「体系的軟化」問題が特定されました。この研究は、わ

ずか1つのデータポイントでファインチューニングを行うことで、この問題を修正し、

大規模原子シミュレーションにおけるuMLIPsの信頼性を向上できることを示していま

す。これは、データ効率の高い補正を通じて、MLIPsの精度と実用性を高める画期的

な発見です。

公開日 2026年09月18日  DocShare  不明



詳細

主要成果

DocShareで発表された研究論文は、M3GNet、CHGNet、MACE-MP-0など、広く利

用されている汎用機械学習インターアトミックポテンシャル（uMLIPs）に共通する重

要な課題を明らかにしました。それは、ポテンシャルエネルギー表面（PES）における

「体系的軟化」と呼ばれる一貫した誤差です。しかし、この研究は、驚くべきことに、

わずか1つの追加データポイントでファインチューニングを行うだけで、この問題を効

果的に修正できることを実証しました。この発見は、データ効率の高い補正を通じて、

大規模原子シミュレーションにおけるuMLIPsの信頼性を劇的に向上させる道を開きま

す。

技術詳細

体系的軟化とは、uMLIPsが、特に平衡構造から大きく外れた原子配置や、特定の化学

結合のストレッチに対して、実際の物理システムよりも低いエネルギー勾配（すなわち

「軟らかい」結合）を予測する傾向がある現象を指します。この誤差は、材料の安定

性、振動特性、反応経路などの予測に重大な影響を及ぼす可能性があります。研究者た

ちは、この問題の根源を特定し、その上で、少量の高精度な第一原理計算データ（例:

わずか1つのエネルギー・力のデータポイント）を用いて、既存のuMLIPsをファインチ

ューニングする手法を開発しました。このデータ効率の高いアプローチは、再訓練に膨

大な計算コストをかけることなく、モデルの予測精度を大幅に向上させ、特に欠陥形成

や相転移のような複雑な現象のシミュレーションにおいて、より現実的な結果をもたら

します。

背景・業界文脈

uMLIPsは、第一原理計算（DFTなど）に比べてはるかに高速でありながら、同等の精

度で大規模な原子シミュレーションを可能にするため、材料科学研究において不可欠な

ツールとなりつつあります。しかし、その「汎用性」ゆえに、特定の材料系や極端な条

件に対しては予測誤差が生じる可能性が指摘されていました。この体系的軟化問題の特

定と、そのデータ効率の高い解決策の発見は、uMLIPsの実用的な信頼性を高める上で

極めて重要です。これにより、研究者は、より安心してuMLIPsを複雑な材料系や長時

間のシミュレーションに適用できるようになり、新材料開発の速度がさらに加速される

ことが期待されます。



今後の展望

このファインチューニング手法の発見は、uMLIPsの適用範囲と信頼性を飛躍的に向上

させ、マテリアルインフォマティクス分野に大きな影響を与えるでしょう。今後は、こ

のアプローチが、様々な材料クラス（例: 金属、半導体、セラミックス、ポリマー）に

おけるuMLIPsの体系的誤差の特定と補正に広く応用されることが期待されます。これ

により、大規模分子動力学シミュレーション、モンテカルロ法による材料探索、欠陥ダ

イナミクスの研究などが、より高精度かつ効率的に行えるようになります。最終的に

は、この技術がAI駆動型材料設計の基盤を強化し、より正確な予測に基づいた革新的な

材料の発見と実用化を加速させることに貢献するでしょう。

元記事: https://docshare.wps.com/document/overcoming-systematic-softening-in-universal-

machine-learning-interatomic-potentials-by-fine-tuning/291029/

収集日: 2026年09月25日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://docshare.wps.com/document/overcoming-systematic-softening-in-universal-machine-learning-interatomic-potentials-by-fine-tuning/291029/
https://docshare.wps.com/document/overcoming-systematic-softening-in-universal-machine-learning-interatomic-potentials-by-fine-tuning/291029/

