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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13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 | 技術・工程

CrystalJev|材料探索を効率化する基盤モデル
の確率校正と計算コスト最適化
一次資料で公表: 材料探索における計算コストを大幅に削減する
意思決定レイヤー「CrystalJev」が提案された。凍結された基
盤モデルの1回(1パス)の推論から校正済み確率を算出し、次に「
構造緩和」や「密度汎関数理論(DFT)」などの高コストな計算を
行うべきかを判断する。これにより、決定に重要な候補にのみ
計算資源を集中させ、コストを10分の1に抑えつつ、得られる利
益の大部分を維持できる。

シグナル 02 | システム・導入

金属材料の自動実験システム|東北大らが開発
したAI駆動型探索の性能と仕組み
一次資料で公表: 東北大学と国立研究開発法人物質・材料研究機
構(NIMS)などの研究チームが、バルク金属材料の熱処理から構
造解析、機械的特性評価までを完全に自動化する実験システム
を開発しました。ロボットアームを用いて誘導加熱炉、X線回折
計(XRD)、マイクロ衝撃試験機を連携させ、1サンプルあたり約
800秒(熱処理時間を除く)で一連の工程を完了させます。

シグナル 03 | 事業・制度・供給

NVIDIA CUDA-X|AI-defined fabs実現に向け
た設計の加速
一次資料で公表: NVIDIAは、半導体設計から製造までのプロセス
をAIで最適化する「AI-defined fabs」の実現に向け、CUDA-Xラ
イブラリの拡充を発表した。新ライブラリ「cuPotential」によ
り原子・分子レベルのシミュレーションが2-3倍加速されるほか、
NanoVDBやNPPなどのライブラリが製造シミュレーションや検
査を高速化する。

シグナル 04 | 技術・工程

AnySolvとは|既存のMLIPに溶媒効果を付加す
る汎用ポテンシャルの性能と特徴
一次資料で公表: 既存の機械学習原子間ポテンシャル(MLIP)に、
再学習なしで溶媒依存のエネルギーと力の補正を追加できる汎
用的な暗黙的溶媒化ポテンシャル「AnySolv」が開発されました。
36種類の溶媒における140万件のDFT-SMD計算データで学習さ
れており、未学習の溶媒を含む179種類の溶媒に対応しています。

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

2,100
DFT

A04

数値の条件

CrystalJev・前向き計算評価

~800 s
A12

数値の条件

東北大・金属試料の一連自動実験

2-4 meV
A09

数値の条件

AnySolv・DFT-SMD溶媒和エネルギーMAE

547 / 240
A06

数値の条件

吸着遷移件数 / 多孔性結晶材料数

未確認
A04

数値の条件

CrystalJevの計算費と実測再現、対象用途での再現性、導入条件は確定しない。公表値を自社
性能として扱わない。

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

一次資料で公表: 材料探
索における計算コスト
を大幅に削減する意思
決定レイヤー「CrystalJ
ev」が提案された。

2

モデル化
P02/P07

一次資料で公表: 東北大
学と国立研究開発法人
物質・材料研究機構
(NIMS)などの研究チー
ムが、バルク金属材料
の熱処理から構造解析、
機械的特性評価までを
完全に自動化する実験
システムを開発しまし
た。

3

候補設計
P03/P08

一次資料で公表: NVIDIA
は、半導体設計から製
造までのプロセスをAI
で最適化する「AI-defin
ed fabs」の実現に向け、
CUDA-Xライブラリの拡
充を発表した。

4

実験
P04/P09

一次資料で公表: 既存の
機械学習原子間ポテン
シャル(MLIP)に、再学
習なしで溶媒依存のエ
ネルギーと力の補正を
追加できる汎用的な暗
黙的溶媒化ポテンシャ
ル「AnySolv」が開発さ
れました。

5

量産・統制
P05/P10

一次資料で公表: 事前学
習済みの拡散モデルに
進化計算を直接組み込
み、再学習なしで任意
の目的関数に基づいた
材料設計を可能にする
フレームワーク「DiffG
A」が提案されました。

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

P09P10

P01 CrystalJev|材料探索を効率化する基盤
モデルの確率校正と計算コスト最適化
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P02 金属材料の自動実験システム|東北大ら
が開発したAI駆動型探索の性能と仕組
み
システム・導入 | 根拠: システム

P03 NVIDIA CUDA-X|AI-defined fabs実現に
向けた設計の加速
事業・制度・供給 | 根拠: 生産能力

P04 AnySolvとは|既存のMLIPに溶媒効果を
付加する汎用ポテンシャルの性能と特
徴
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P05 DiffGA|進化計算と凍結済み拡散モデル
によるMatterGenの最適化
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P06 MLIPsのベンチマーク|MACE・ACE・
HDNNPの性能比較と計算コストの課
題
事業・制度・供給 | 根拠: 指針

P07 グラフニューラルネットワーク|ブロッ
ク共重合体の構造表現とRPA不安定限
界の予測性能
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P08 LLMによる吸着現象解析|ソフト多孔質
結晶の相転移データベース構築と特性
の違い
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P09 CO2燃料変換|AIが発見した9,389の反
応経路と水素の新たな挙動
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P10 MatterGen-e-|東京大学が開発した電
子構造予測による新材料設計AIの性能
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

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。

スコア18点以下の円径は可読性確保のため18ptに固定。スコアそのものは補正していない。



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 CrystalJev|材料探索を効率化する基盤モデルの確率校正と計算コスト最適化

A04 | 技術・工程 | 研究 2026-10-12

FACT
一次資料で公表: 材料探索における計算コストを大幅に
削減する意思決定レイヤー「CrystalJev」が提案された。
凍結された基盤モデルの1回(1パス)の推論から校正済み
確率を算出し、次に「構造緩和」や「密度汎関数理論
(DFT)」などの高コストな計算を行うべきかを判断する。
これにより、決定に重要な候補にのみ計算資源を集中さ
せ、コストを10分の1に抑えつつ、得られる利益の大部
分を維持できる。

なぜ重要か
つまり、CrystalJevの成果を採用へ移す際は、予測誤差
と外挿と計算費と実測再現を分けて測る必要がある。

事業への読み
編集推論: CrystalJevの採用余地は予測誤差と外挿と計
算費と実測再現の同条件比較で判断する。供給者には試
験手順と適用範囲を求める。

ACTION
技術・品質担当は30日以内にCrystalJevの予測誤差と外
挿を対照条件で比較し、受入値と停止条件を評価票へ残
す。

UNKNOWN
CrystalJevの計算費と実測再現、対象用途での再現性、
導入条件は確定しない。公表値を自社性能として扱わな
い。

編集スコア 17/25 | 成熟度 1/5 | 判断場所: 技術・工程

P02 金属材料の自動実験システム|東北大らが開発したAI駆動型探索の性能と仕組み

A12 | システム・導入 | 試作 2026-10-16

FACT
一次資料で公表: 東北大学と国立研究開発法人物質・材
料研究機構(NIMS)などの研究チームが、バルク金属材料
の熱処理から構造解析、機械的特性評価までを完全に自
動化する実験システムを開発しました。ロボットアーム
を用いて誘導加熱炉、X線回折計(XRD)、マイクロ衝撃試
験機を連携させ、1サンプルあたり約800秒(熱処理時間
を除く)で一連の工程を完了させます。

なぜ重要か
つまり、金属材料の自動実験システムの成果を採用へ移
す際は、予測誤差と外挿と計算費と実測再現を分けて測
る必要がある。

事業への読み
編集推論: 金属材料の自動実験システムの採用余地は予
測誤差と外挿と計算費と実測再現の同条件比較で判断す
る。供給者には試験手順と適用範囲を求める。

ACTION
技術・品質担当は30日以内に金属材料の自動実験システ
ムの予測誤差と外挿を対照条件で比較し、受入値と停止
条件を評価票へ残す。

UNKNOWN
金属材料の自動実験システムの計算費と実測再現、対象
用途での再現性、導入条件は確定しない。公表値を自社
性能として扱わない。

編集スコア 17/25 | 成熟度 2/5 | 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 NVIDIA CUDA-X|AI-defined fabs実現に向けた設計の加速

A13 | 事業・制度・供給 | 製品採用 2026-10-14

FACT
一次資料で公表: NVIDIAは、半導体設計から製造までの
プロセスをAIで最適化する「AI-defined fabs」の実現に
向け、CUDA-Xライブラリの拡充を発表した。新ライブ
ラリ「cuPotential」により原子・分子レベルのシミュ
レーションが2-3倍加速されるほか、NanoVDBやNPPな
どのライブラリが製造シミュレーションや検査を高速化
する。

なぜ重要か
つまり、NVIDIA CUDA-Xの成果を採用へ移す際は、計算
速度とシミュレーション精度を分けて測る必要がある。

事業への読み
編集推論: NVIDIA CUDA-Xの採用余地は計算速度とシミュ
レーション精度の同条件比較で判断する。供給者には試
験手順と適用範囲を求める。

ACTION
技術・品質担当は30日以内にNVIDIA CUDA-Xの計算速度
を対照条件で比較し、受入値と停止条件を評価票へ残す。

UNKNOWN
NVIDIA CUDA-Xのシミュレーション精度、対象用途での
再現性、導入条件は確定しない。公表値を自社性能とし
て扱わない。

編集スコア 19/25 | 成熟度 4/5 | 判断場所: 事業・制度・供給

P04 AnySolvとは|既存のMLIPに溶媒効果を付加する汎用ポテンシャルの性能と特徴

A09 | 技術・工程 | 試作 2026-10-12

FACT
一次資料で公表: 既存の機械学習原子間ポテンシャル
(MLIP)に、再学習なしで溶媒依存のエネルギーと力の補
正を追加できる汎用的な暗黙的溶媒化ポテンシャル「
AnySolv」が開発されました。36種類の溶媒における
140万件のDFT-SMD計算データで学習されており、未学
習の溶媒を含む179種類の溶媒に対応しています。

なぜ重要か
つまり、AnySolvとはの成果を採用へ移す際は、予測誤
差と外挿と計算費と実測再現を分けて測る必要がある。

事業への読み
編集推論: AnySolvとはの採用余地は予測誤差と外挿と計
算費と実測再現の同条件比較で判断する。供給者には試
験手順と適用範囲を求める。

ACTION
技術・品質担当は30日以内にAnySolvとはの予測誤差と
外挿を対照条件で比較し、受入値と停止条件を評価票へ
残す。

UNKNOWN
AnySolvとはの計算費と実測再現、対象用途での再現性、
導入条件は確定しない。公表値を自社性能として扱わな
い。

編集スコア 17/25 | 成熟度 2/5 | 判断場所: 技術・工程



重点テーマ 05-06 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。

P05 DiffGA|進化計算と凍結済み拡散モデルによるMatterGenの最適化

A08 | 技術・工程 | 試作 2026-10-10

FACT
一次資料で公表: 事前学習済みの拡散モデルに進化計算
を直接組み込み、再学習なしで任意の目的関数に基づい
た材料設計を可能にするフレームワーク「DiffGA」が提
案されました。MatterGenをバックボーンとして使用し、
ベイズ代理モデルを併用することで、計算コストを大幅
に削減しつつ、安定かつ新規性の高い結晶構造の生成率
を向上させています。

なぜ重要か
つまり、DiffGAの成果を採用へ移す際は、予測誤差と外
挿と計算費と実測再現を分けて測る必要がある。

事業への読み
編集推論: DiffGAの採用余地は予測誤差と外挿と計算費
と実測再現の同条件比較で判断する。供給者には試験手
順と適用範囲を求める。

ACTION
技術・品質担当は30日以内にDiffGAの予測誤差と外挿を
対照条件で比較し、受入値と停止条件を評価票へ残す。

UNKNOWN
DiffGAの計算費と実測再現、対象用途での再現性、導入
条件は確定しない。公表値を自社性能として扱わない。

編集スコア 17/25 | 成熟度 2/5 | 判断場所: 技術・工程

P06 MLIPsのベンチマーク|MACE・ACE・HDNNPの性能比較と計算コストの課題

A07 | 事業・制度・供給 | 試作 2026-10-09

FACT
一次資料で公表: 機械学習原子間ポテンシャル(MLIPs)の
性能を、古典的な力場を用いて合理的に比較検証した研
究結果が公開されました。MACEモデルがポテンシャル
エネルギー曲面を最も正確に再現し、過学習の兆候も少
ないことが示されましたが、同時に計算コストとカーボ
ンフットプリントが大幅に増大することが判明しました。

なぜ重要か
つまり、MLIPsのベンチマークの成果を採用へ移す際は、
予測誤差と外挿と計算費と実測再現を分けて測る必要が
ある。

事業への読み
編集推論: MLIPsのベンチマークの採用余地は予測誤差と
外挿と計算費と実測再現の同条件比較で判断する。供給
者には試験手順と適用範囲を求める。

ACTION
技術・品質担当は30日以内にMLIPsのベンチマークの予
測誤差と外挿を対照条件で比較し、受入値と停止条件を
評価票へ残す。

UNKNOWN
MLIPsのベンチマークの計算費と実測再現、対象用途で
の再現性、導入条件は確定しない。公表値を自社性能と
して扱わない。

編集スコア 17/25 | 成熟度 2/5 | 判断場所: 事業・制度・供給
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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
グラフニューラルネットワーク|ブロック共重合体の構造表現とRPA不安定限界の予測
性能

A05 | 技術・工程 | 試作 2026-10-15

FACT
一次資料で公表: 非環状ABマルチブロック共重合体の鎖
構造をグラフとして表現し、RPA(ランダム位相近似)不
安定限界を予測するグラフニューラルネットワーク
(GNN)が開発されました。この表現手法は、学習データ
に含まれないより多くのブロックを持つ構造への外挿性
能に優れ、不安定波数の予測への転移学習も可能です。

なぜ重要か
つまり、グラフニューラルネットワークの成果を採用へ
移す際は、誤差校正と探索費用を分けて測る必要がある。

事業への読み
編集推論: グラフニューラルネットワークの採用余地は
誤差校正と探索費用の同条件比較で判断する。供給者に
は試験手順と適用範囲を求める。

ACTION
技術・品質担当は30日以内にグラフニューラルネットワー
クの誤差校正を対照条件で比較し、受入値と停止条件を
評価票へ残す。

UNKNOWN
グラフニューラルネットワークの探索費用、対象用途で
の再現性、導入条件は確定しない。公表値を自社性能と
して扱わない。

編集スコア 17/25 | 成熟度 2/5 | 判断場所: 技術・工程

P08 LLMによる吸着現象解析|ソフト多孔質結晶の相転移データベース構築と特性の違い

A06 | 技術・工程 | 試作 2026-10-16

FACT
一次資料で公表: 大規模言語モデル(LLM)を用いて、ソフ
ト多孔質結晶における異常吸着現象のデータを文献から
抽出・体系化したデータベースが構築されました。
4,252件の論文をスクリーニングし、240種類の材料にわ
たる547件の相転移イベントを特定し、結晶構造データ
と紐付けました。

なぜ重要か
つまり、LLMによる吸着現象解析の成果を採用へ移す際
は、欠陥と膜質と実環境での劣化を分けて測る必要があ
る。

事業への読み
編集推論: LLMによる吸着現象解析の採用余地は欠陥と
膜質と実環境での劣化の同条件比較で判断する。供給者
には試験手順と適用範囲を求める。

ACTION
技術・品質担当は30日以内にLLMによる吸着現象解析の
欠陥と膜質を対照条件で比較し、受入値と停止条件を評
価票へ残す。

UNKNOWN
LLMによる吸着現象解析の実環境での劣化、対象用途で
の再現性、導入条件は確定しない。公表値を自社性能と
して扱わない。

編集スコア 17/25 | 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 CO2燃料変換|AIが発見した9,389の反応経路と水素の新たな挙動

A11 | 技術・工程 | 研究 2026-10-14

FACT
収集記事の報告(独立未検証): インド科学研究所(IISc)の
研究チームが、AIとコンピュータシミュレーションを組
み合わせて、二酸化炭素(CO2)を燃料に変換する際の未
知の化学反応経路を大量に特定しました。銅触媒上で発
生する9,389個の個別の反応を特定したことで、従来の
モデルでは予測できなかったメタノール生成のメカニズ
ムを明らかにしています。

なぜ重要か
つまり、CO2燃料変換の成果を採用へ移す際は、誤差校
正と探索費用を分けて測る必要がある。

事業への読み
編集推論: CO2燃料変換の採用余地は誤差校正と探索費
用の同条件比較で判断する。供給者には試験手順と適用
範囲を求める。

ACTION
技術・品質担当は30日以内にCO2燃料変換の誤差校正を
対照条件で比較し、受入値と停止条件を評価票へ残す。

UNKNOWN
CO2燃料変換の探索費用、対象用途での再現性、導入条
件は確定しない。一次原文の再確認が必要。

編集スコア 15/25 | 成熟度 1/5 | 判断場所: 技術・工程

P10 MatterGen-e-|東京大学が開発した電子構造予測による新材料設計AIの性能

A03 | 技術・工程 | 研究 2026-10-15

FACT
収集記事の報告(独立未検証): 東京大学産業科学研究院の
研究チームが、原子配置だけでなく電子の挙動を同時に
設計できる生成AIモデル「MatterGen-e-」を開発しまし
た。このモデルは、原子構造と材料特性の間に介在する
「電子構造」を中間言語として組み込むことで、物理的
根拠に基づいた材料設計を可能にしています。

なぜ重要か
つまり、MatterGen-e-の成果を採用へ移す際は、誤差校
正と探索費用を分けて測る必要がある。

事業への読み
編集推論: MatterGen-e-の採用余地は誤差校正と探索費
用の同条件比較で判断する。供給者には試験手順と適用
範囲を求める。

ACTION
技術・品質担当は30日以内にMatterGen-e-の誤差校正
を対照条件で比較し、受入値と停止条件を評価票へ残す。

UNKNOWN
MatterGen-e-の探索費用、対象用途での再現性、導入条
件は確定しない。一次原文の再確認が必要。

編集スコア 14/25 | 成熟度 1/5 | 判断場所: 技術・工程
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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 高エントロピー合金|極限耐熱性を導くデータ駆動型フレームワー
クの設計指針

https://bioengineer.org/data-driven-framework-maps-high-entropy-allo
ys-for-extreme-heat-resistance/

A02 Quantinuum|量子誤り訂正における超伝導方式との性能比較と実
装上の優位性

https://www.quantinuum.com/blog/simulating-nmr-on-a-quantum-com
puter-a-step-toward-practical-quantum-chemistry

A03 MatterGen-e-|東京大学が開発した電子構造予測による新材料設計
AIの性能

https://bioengineer.org/ai-learns-to-design-materials-by-predicting-thei
r-electrons-not-just-their-atoms/

A04 CrystalJev|材料探索を効率化する基盤モデルの確率校正と計算コ
スト最適化

https://arxiv.org/html/2610.06985v2

A05 グラフニューラルネットワーク|ブロック共重合体の構造表現と
RPA不安定限界の予測性能

https://arxiv.org/html/2610.20374v1

A06 LLMによる吸着現象解析|ソフト多孔質結晶の相転移データベース
構築と特性の違い

https://arxiv.org/html/2610.21050v1

A07 MLIPsのベンチマーク|MACE・ACE・HDNNPの性能比較と計算コ
ストの課題

https://arxiv.org/html/2610.14239v1

A08 DiffGA|進化計算と凍結済み拡散モデルによるMatterGenの最適化 https://arxiv.org/html/2610.14999v1

A09 AnySolvとは|既存のMLIPに溶媒効果を付加する汎用ポテンシャル
の性能と特徴

https://arxiv.org/html/2610.17226v1

A10 GNoMEとA-Lab|AIによる新材料探索の高速化と自律合成の成功率
と課題

https://trackfuture.ai/article/can-ai-help-discover-new-materials

A11 CO2燃料変換|AIが発見した9,389の反応経路と水素の新たな挙動 https://www.sciencedaily.com/releases/2026/10/261013015758.htm

A12 金属材料の自動実験システム|東北大らが開発したAI駆動型探索の
性能と仕組み

https://www.tohoku.ac.jp/en/press/fully_automated_metal_experiment
s_pave_way_for_ai_exploration.html

A13 NVIDIA CUDA-X|AI-defined fabs実現に向けた設計の加速 https://nvidianews.nvidia.com/news/nvidia-and-semiconductor-leaders-
advance-ai-across-chip-design-and-manufacturing-for-ai-defined-labs
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#01 高エントロピー合金｜極限耐熱性を導くデータ駆動

型フレームワークの設計指針

概要

テヘラン大学の研究チームが、高エントロピー合金（HEA）の高温酸化および溶融塩

熱腐食に対する耐性を予測するデータ駆動型フレームワークを開発しました。既存の

文献データから構築したメタデータセットと熱力学的記述子を用いることで、複雑な

組成空間における耐食性の相関関係を明らかにしています。これにより、従来の試行

錯誤的な手法を脱し、ガスタービンやロケットエンジン等の極限環境向け材料設計を

効率化することが可能になります。

公開日 2026年10月08日  Results in Engineering  国際



詳細

主要成果

テヘラン大学のEsmaeil Khorasani-javadi氏、Amir Hossein Karimi氏、Ahmad Ali

Amadeh氏らによる研究チームは、高エントロピー合金（HEA）の組成と、高温酸化お

よび溶融塩熱腐食への耐性を直接的に結びつける物理情報ベースのデータ駆動型フレー

ムワークを構築しました。本研究では、500 Kから1673 Kまでの温度範囲におけるバ

ルク合金およびコーティングの実験データを集積したメタデータセットを活用し、機械

学習のブラックボックスに頼らず、確立された熱力学的記述子を用いて解析を行ってい

ます。

技術・詳細

本フレームワークでは、結晶構造を予測する価電子濃度（VEC）、格子歪みを定量化す

る原子サイズ不整合パラメータ、エントロピーによる固溶体安定化を評価する熱力学的

安定性パラメータ（Omega）、混合エンタルピー、構成エントロピー、電気陰性度差、

密度といった複数の記述子を組み合わせて解析しています。

解析の結果、環境耐性は単一のパラメータではなく、複数の因子の相乗的な組み合わせ

によって決定されることが判明しました。具体的には、以下の条件において保護酸化膜

の形成が最適化されることが示されています。

原子サイズ不整合：約4.5%から6.5%の中程度の格子歪み

価電子濃度（VEC）：約5から7の中間値

密度：約7から7.5 g/cm³の中密度

また、溶融塩熱腐食については、Omega値が約1.5から2.2の範囲にある組成が、保護

酸化物やスピネル相を形成しやすく、耐食性が高い傾向にあることが分かりました。さ

らに、これらの指標を統合した無次元の指標「酸化・熱腐食耐性係数（OCRF）」を導

入し、ニオブ、タンタル、チタン、モリブデン、タングステンを豊富に含む耐火合金が

高いスコアを記録することを明らかにしました。



背景・業界の文脈

ガスタービンブレードやロケットエンジン、次世代原子力システムなどの高温部部品に

は、空気、蒸気、硫黄を多く含む燃焼生成物の中で機械的整合性を維持できる材料が不

可欠です。従来の超合金は組成上の限界に近づいており、5つ以上の主要元素をほぼ等

量で混合する高エントロピー合金が注目されています。しかし、その設計空間はほぼ無

限に広く、従来のエジソン的な試行錯誤による開発手法では、効率的な材料探索が困難

となっていました。

今後の展望

本研究で提示されたOCRFなどの記述子は、広大な組成空間におけるスクリーニングの

ガイドとして機能します。これにより、熱力学的安定性と制御された化学的相互作用を

両立させた合金を効率的に特定でき、酸化と腐食の両方の攻撃に同時に耐えうる極限耐

熱材料の開発が加速すると期待されます。

元記事: https://bioengineer.org/data-driven-framework-maps-high-entropy-alloys-for-

extreme-heat-resistance/

収集日: 2026年10月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://bioengineer.org/data-driven-framework-maps-high-entropy-alloys-for-extreme-heat-resistance/
https://bioengineer.org/data-driven-framework-maps-high-entropy-alloys-for-extreme-heat-resistance/


#02 Quantinuum｜量子誤り訂正における超伝導方式と

の性能比較と実装上の優位性

概要

Quantinuumのトラップイオン方式量子コンピュータ「Helios」が、量子誤り訂正

（QEC）に不可欠な操作において超伝導プロセッサを大幅に上回る性能を示した。独

立機関による検証で、ハードウェアの有効エラー率が超伝導方式より約10倍低く、30

データ量子ビットでは約13倍、50データ量子ビットでは8倍低いことが確認された。

この結果は、QCCDアーキテクチャによる柔軟な接続性が、耐故障性量子計算の実現

に向けた大きなアドバンテージになることを示唆している。

公開日 2026年10月08日  Quantinuum  アメリカ



詳細

主要成果

Jülich Supercomputing Centreによる独立した研究において、Quantinuumのトラッ

プイオン方式システム「Helios」が、耐故障（フォールトトレラント）動作のテストで

超伝導プロセッサを凌駕したことが明らかになりました。具体的に、量子誤り訂正

（QEC）のワークフローに使用される回路の小規模なチャンクをテストした結果、

Heliosの有効ハードウェアエラーは超伝導システムと比較して約10倍低い数値を示しま

した。データ量子ビット数別の詳細な比較では、30データ量子ビットにおいて約13

倍、50データ量子ビットにおいて8倍、超伝導方式よりもエラー率が低いことが実証さ

れています。

技術・詳細

今回の性能差は、特に耐故障計算に不可欠な「回路途中測定（mid-circuit

measurement）」のプロセスで顕著に現れました。超伝導プロセッサでは回路途中測

定の導入による性能劣化が大幅に大きかったのに対し、Quantinuumのシステムは強い

パフォーマンスを維持しました。回路途中測定は耐故障計算の間で繰り返し行われるた

め、この性能差はマシンが維持できる計算量に直接的に影響します。

また、アーキテクチャの柔軟性においても大きな差が確認されました。Quantinuumの

QCCD（Quantum Charge-Coupled Device）アーキテクチャは量子ビットの移動が

可能であり、高い接続性を実現しています。これにより、以下の3つの誤り訂正コード

ファミリーの実装とテストに成功しました。

表面コード（surface-code）

三角形カラーコード（triangular color-code）

二変数バイサイクルqLDPCコード（bivariate-bicycle qLDPC code）

対照的に、評価対象となった超伝導デバイスは、デバイスの制約および接続性と制御の

制限により、表面コードの1種類しか実装できませんでした。



背景・業界の文脈

量子計算におけるNISQ（中規模ノイズあり量子）時代が終焉に向かう中、計算を保護

するためにエラーを繰り返し検出・修正する「耐故障性」の要求が高まっています。こ

れには信頼性の高い回路途中測定、条件付き操作、およびリアルタイムの協調スケジュ

ーリングが必要です。Quantinuumは、物理層のパフォーマンスだけでなく、これらの

誤り訂正能力を exercising する回路レベルにおいても、アーキテクチャ上の優位性が

明確になると主張しています。

今後の展望

Quantinuumは、フィデリティ（忠実度）、柔軟な接続性、および統合制御への投資を

基盤とし、より高性能なマシンの構築を目指しています。誤り訂正のワークロードがよ

り要求されるようになるにつれ、QCCDアーキテクチャがもたらす柔軟な接続性は、量

子ビット数や時間のオーバーヘッドを削減し、耐故障性を進展させるための重要な選択

肢になると期待されています。

元記事: https://www.quantinuum.com/blog/simulating-nmr-on-a-quantum-computer-a-step-

toward-practical-quantum-chemistry

収集日: 2026年10月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://www.quantinuum.com/blog/simulating-nmr-on-a-quantum-computer-a-step-toward-practical-quantum-chemistry
https://www.quantinuum.com/blog/simulating-nmr-on-a-quantum-computer-a-step-toward-practical-quantum-chemistry


#03 MatterGen-e⁻｜東京大学が開発した電子構造予測
による新材料設計AIの性能

概要

東京大学産業科学研究院の研究チームが、原子配置だけでなく電子の挙動を同時に設

計できる生成AIモデル「MatterGen-e⁻」を開発しました。このモデルは、原子構造と
材料特性の間に介在する「電子構造」を中間言語として組み込むことで、物理的根拠

に基づいた材料設計を可能にしています。これにより、従来のモデルよりも安定かつ

新規性の高い材料候補を効率的に生成できるようになり、材料探索の期間を大幅に短

縮することが期待されます。

公開日 2026年10月15日  Bioengineer.org / npj Computational Materials  アメリカ



詳細

主要成果

東京大学産業科学研究院の研究チームは、新材料の設計において原子の配置だけでな

く、電子の挙動を同時に予測・設計する生成AIモデル「MatterGen-e⁻」を開発しまし
た。この成果は、査読付き学術誌『npj Computational Materials』に掲載されていま

す。研究チームが形成エネルギーとバンドギャップの目標値を指定して検証したとこ

ろ、MatterGen-e⁻は、ベースとなった従来のモデルであるMatterGenと比較して、「妥

当性」「安定性」「ユニークさ」「新規性」の4つの基準を同時に満たす構造を大幅に多く

生成することに成功しました。

技術・詳細

MatterGen-e⁻は、Microsoft Researchが2025年初頭に発表した無機結晶向けの拡散

ベース生成モデル「MatterGen」を拡張したものです。MatterGenは、ランダムなノイ

ズを段階的に洗練させて構造を出力するAIで、原子の種類、空間座標、単位格子の形状

を生成します。しかし、結晶構造からマクロな材料特性へ直接的に結びつけるデータは

限られており、AIがその相関を学習するのは困難という課題がありました。

そこで研究チームは、構造と特性の橋渡し役として「局所的な電子構造」の記述子を導

入しました。具体的には以下の2つの指標を原子構造と同時に生成させます。

Bader電荷：結晶格子内の各原子に割り当てられた電子電荷であり、原子間での電

子の共有や移動を捉える指標。

原子状態密度（Atomic density of states）：各原子の周囲で電子のエネルギー準

位がどのように分布しているかを示す指標。

これにより、AIは統計的なショートカットを探すのではなく、物理学的な根拠に基づい

た推論を通じて材料を設計することが可能になりました。



背景・業界の文脈

材料科学において「構造が機能を決定する」という原則は古くから知られています。セ

ラミックスの硬度や金属の導電性、半導体の光学特性などは、原子の三次元的な配列で

ある「結晶構造」と、エネルギー準位における電子の分布である「電子構造」の2点に

起因します。従来の計算材料探索では、主に結晶構造の生成とスクリーニングに焦点が

当てられてきましたが、物理的には「原子配置 → 電子構造 → 材料特性」という順序

で決定されるため、電子構造を飛ばして特性を予測することは効率が悪いと考えられて

きました。

今後の展望

MatterGen-e⁻は、物理的な制約をAIのアーキテクチャ自体に組み込むことで、少ない

データ量でも効率的に学習できることを示しました。また、構造と同時に電子構造の記

述子を出力するため、生成された新材料の状態密度の予測値を得ることも可能です。こ

のアプローチは、コンピュータ上のシミュレーションで完結せず、実際に合成可能で有

用な新材料を迅速に発見するための強力なツールになると期待されます。

元記事: https://bioengineer.org/ai-learns-to-design-materials-by-predicting-their-electrons-

not-just-their-atoms/

収集日: 2026年10月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://bioengineer.org/ai-learns-to-design-materials-by-predicting-their-electrons-not-just-their-atoms/
https://bioengineer.org/ai-learns-to-design-materials-by-predicting-their-electrons-not-just-their-atoms/


#04 CrystalJev｜材料探索を効率化する基盤モデルの確

率校正と計算コスト最適化

概要

材料探索における計算コストを大幅に削減する意思決定レイヤー「CrystalJev」が提

案された。凍結された基盤モデルの1回（1パス）の推論から校正済み確率を算出し、

次に「構造緩和」や「密度汎関数理論（DFT）」などの高コストな計算を行うべきかを

判断する。これにより、決定に重要な候補にのみ計算資源を集中させ、コストを10分

の1に抑えつつ、得られる利益の大部分を維持できる。

公開日 2026年10月12日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

材料探索における計算資源の最適配分を実現するシステム「CrystalJev」が開発されま

した。この手法は、基盤モデルによる予測エネルギーの閾値判定に頼る従来の手法とは

異なり、校正済みの確率を用いて、どの候補に高コストな計算を適用すべきかを決定し

ます。65のMatbench Discoveryモデルを用いた検証では、計算の優先順位を確率で

はなく「意思決定における価値」に基づいて順序付けすることで、コストを10分の1に

削減しながら、得られる利益の大部分を回収できることが示されました。

技術・詳細

CrystalJevは、原子基盤モデルの上に構築される「System-1」的な意思決定レイヤー

として機能します。具体的には、以下のプロセスで動作します。

入力と処理： 構造緩和前の候補物質を、凍結されたポテンシャルモデルに1回だけ通

過させます。ここで得られたノード埋め込みや、単一点エネルギー、力、ストレスな

どの10個の物理量（物理スカラー）を抽出します。

校正済み確率の算出： 抽出された状態に対し、CPUで数分でトレーニング可能な小

型のヘッドを適用し、Yes/Noや順序などの質問に対する確率を返します。この確率

は、候補プールからランダムに抽出した少量のラベル付きデータを用いて校正されま

す。

意思決定ルール： コンフォーマル予測（Conformal Prediction）による有限サンプ

ル保証を導入し、情報の価値に基づいて、その候補を「構造緩和（System 2）」や

「DFT計算（System 3）」へとエスカレーションさせるかを決定します。

また、2,100件のDFT計算を用いた前向きテストでは、既存データで校正した予測が、

新候補の安定分率を0.9〜2.2パーセントポイント分過大評価したことが確認されまし

た。これはラベル付けプロトコルの問題ではなく集団のシフトによるものであり、新プ

ールから数百件のラベルを追加することで、ラベルフリーの補正手法よりも確実にバイ

アスを除去できることが示されました。



背景・業界の文脈

現在の計算材料探索は、数百万件の候補を生成し、基盤モデルで緩和させ、安定と予測

されたものをDFTで検証するという「漏斗（ファンネル）」のような構造になっていま

す。しかし、従来の閾値判定（例：予測ハル距離 $\hat{E}_{\mathrm{hull}} \leq 0$）

では、その候補が実際に安定である確率や、追加計算によって決定が覆る可能性が考慮

されていませんでした。構造緩和はポテンシャルの推論の約30回分、DFTはさらに数桁

高いコストがかかりますが、これまではすべての候補が同一の基準で扱われていたとい

う課題がありました。

今後の展望

CrystalJevのような校正済みSystem-1を導入することで、人間が直感（System 1）

と熟考（System 2）を使い分けるように、AIが自律的に「いつ高コストな計算を行う

べきか」を判断することが可能になります。これにより、材料探索のパイプラインにお

ける計算コストの劇的な削減と、探索効率の向上が期待されます。

元記事: https://arxiv.org/html/2610.06985v2

収集日: 2026年10月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://arxiv.org/html/2610.06985v2


#05 グラフニューラルネットワーク｜ブロック共重合体

の構造表現とRPA不安定限界の予測性能

概要

非環状ABマルチブロック共重合体の鎖構造をグラフとして表現し、RPA（ランダム位

相近似）不安定限界を予測するグラフニューラルネットワーク（GNN）が開発されま

した。この表現手法は、学習データに含まれないより多くのブロックを持つ構造への

外挿性能に優れ、不安定波数の予測への転移学習も可能です。これにより、複雑なト

ポロジーを持つポリマーの相挙動探索を加速させ、自己整合場理論（SCFT）による効

率的な探索への道が開かれます。

公開日 2026年10月15日  arXiv  アメリカ



詳細

主要成果

研究チームは、ブロック共重合体の多様な鎖構造（アーキテクチャ）を共通して学習で

きるグラフニューラルネットワーク（GNN）による表現手法を提示しました。このモデ

ルを用いて、 disordered-state（無秩序状態）の不安定性を予測するランダム位相近

似（RPA）の不安定限界を検証したところ、固定記述子を用いたMLPや、正準鎖配列を

エンコードするTransformerと比較して、GNNが最も優れた性能を示しました。特

に、訓練に使用した範囲よりもブロック数が多い複雑な構造への外挿能力において、高

い予測精度を維持することが確認されました。

技術・詳細

本手法では、各ポリマー鎖を「ジャンクション（接点）とブロック」からなるグラフと

して表現します。RPAの不安定限界を決定する臨界分離パラメータ $(\chi N)^*$ およ

び対応する無次元波数 $k^*$ は、ブロック、共有ジャンクション、およびそれらを結ぶ

輪郭パスによって構成される分子内相関に依存します。GNNはメッセージパッシングを

通じてこれらの構造情報を整理し、固定次元のベクトルにマッピングします。層ごとの

診断分析により、RPAに関連する構造情報がネットワーク内でどのように構築されるか

が追跡されました。また、$(\chi N)^*$ の予測で得られた表現を不安定波数の予測へと

転移させることで、タスク間での再利用可能性も実証されています。

背景・業界の文脈

ブロック共重合体は周期的なナノ構造を形成し、その相挙動は分離強度、組成、および

鎖構造に依存します。近年の合成技術と計算モデリングの進展により、より多様なトポ

ロジーの調査が可能になりましたが、ブロックや接点が増えるたびに接続性と長さのパ

ラメータが指数関数的に増加するため、広大なパラメータ空間を効率的に探索すること

が課題となっていました。従来のグラフベースの手法やSMILESに着想を得た線表記法

などは、個別の構造内での計算効率化や構造的等価性の利用に留まっており、異なる構

造間での応答情報を再利用して広範なアーキテクチャ空間を探索する手法が求められて

いました。



今後の展望

本研究で開発されたグラフ表現は、ブロック共重合体の鎖構造と場理論的応答を効果的

に結びつけるものです。これにより、単に安定限界曲線を再構築するだけでなく、複雑

なトポロジーにおける秩序相空間の探索において、将来的な自己整合場理論（SCFT）

の計算を効率化するための実用的なルートを提供することが期待されます。

元記事: https://arxiv.org/html/2610.20374v1

収集日: 2026年10月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://arxiv.org/html/2610.20374v1


#06 LLMによる吸着現象解析｜ソフト多孔質結晶の相転

移データベース構築と特性の違い

概要

大規模言語モデル（LLM）を用いて、ソフト多孔質結晶における異常吸着現象のデー

タを文献から抽出・体系化したデータベースが構築されました。4,252件の論文をス

クリーニングし、240種類の材料にわたる547件の相転移イベントを特定し、結晶構

造データと紐付けました。これにより、ゲートオープニングとブリージングという2つ

の主要な挙動が、構造的要因ではなく機能的応答（転移圧力）によって区別されるこ

とが明らかになりました。

公開日 2026年10月16日  npj Computational Materials (Nature Portfolio)  国際



詳細

主要成果

研究チームは、LLMを用いたパイプラインを開発し、科学文献からソフト多孔質結晶

（SPC）の異常吸着現象に関する構造化データを抽出することに成功しました。このパ

イプラインの抽出ステージにおけるF1スコアは0.96に達し、高い精度を実証していま

す。実際に4,252件の論文をスクリーニングした結果、200件の論文から240種類の異

なる材料にわたる547件の相転移イベントを抽出し、材料、吸着質、温度、圧力などの

メタデータと共に、確立された挙動クラスへと分類したキュレート済みコーパスを構築

しました。

技術・詳細

本研究では、抽出したデータを分析し、主要な挙動クラスである「ゲートオープニング

（Gate-opening）」と「ブリージング（Breathing）」の機能的な違いを明らかにしま

した。分析の結果、ゲートオープニング型のフレームワークは、ブリージング型よりも

有意に低い圧力で構造転移が起こることが判明しました（p = 3.8 × 10⁻³）。一方で、細

孔サイズ、空隙率、リンカーの化学的性質、あるいは金属の種類においては、これら2

つのクラス間で有意な差は検出されませんでした。この結果は、応答性多孔質材料を記

述する際、純粋な構造的記述よりも機能的な記述が重要であることを示唆しています。

背景・業界の文脈

金属有機構造体（MOF）や共有結合性有機構造体（COF）などの多孔質結晶材料は、

ガス貯蔵、分離、触媒、薬剤輸送などの分野で重要視されています。特にソフト多孔質

結晶（SPC）は、外部刺激に応じて内部構造を変化させる能力を持ち、特定の臨界条件

に達するまで非多孔質状態を維持し、その後急速に吸着が進むといった特異な挙動を示

します。しかし、こうした相転移の証拠は文献内で記述的な形式で散在しており、構造

化されたデータとして集約されていなかったため、大規模な分析や一般的な設計原理の

特定が困難な状況にありました。



今後の展望

従来のLLMによるデータ抽出は、数値や明示的な用語の抽出に特化していましたが、本

研究は定性的かつ間接的な表現が多い相転移現象の抽出と、文脈的な推論に基づくクラ

ス分類を実現しました。研究チームは、ゲスト分子、温度、圧力といったあらゆる報告

された転移データを記録するコミュニティデータベースの必要性を強調しています。こ

のような体系的なデータベースの構築は、個別の事例研究を超え、応答性多孔質材料の

設計指針を確立するための基盤になると期待されます。

元記事: https://arxiv.org/html/2610.21050v1

収集日: 2026年10月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://arxiv.org/html/2610.21050v1


#07 MLIPsのベンチマーク｜MACE・ACE・HDNNP

の性能比較と計算コストの課題

概要

機械学習原子間ポテンシャル（MLIPs）の性能を、古典的な力場を用いて合理的に比

較検証した研究結果が公開されました。MACEモデルがポテンシャルエネルギー曲面

を最も正確に再現し、過学習の兆候も少ないことが示されましたが、同時に計算コス

トとカーボンフットプリントが大幅に増大することが判明しました。モデルの精度と

計算リソースのトレードオフを明確にしたことで、計算材料科学における最適なモデ

ル選択への重要な指針となります。

公開日 2026年10月09日  arXiv (Preprint)  アメリカ



詳細

主要成果

本研究では、代表的な機械学習原子間ポテンシャル（MLIPs）である「MACE（グラフ

ニューラルネットワークベース）」、「ACE（線形原子クラスター展開）」、「Behler–

Parrinello HDNNP（高次元ニューラルネットワークポテンシャル）」の3種類を対象

に、ベンチマーク評価を実施しました。その結果、MACEモデルがポテンシャルエネル

ギー曲面を最も正確に再現し、過学習の兆候もほとんど見られないことが明らかになり

ました。一方で、MACEは計算コストが著しく高く、それに伴いカーボンフットプリン

ト（二酸化炭素排出量）も増加することが示されました。対してACEモデルは、多くの

ケースで十分に許容可能な結果を出しつつ、計算コストを大幅に低く抑えられることが

確認されました。

技術・詳細

検証にあたり、高コストな第一原理計算（DFT）データの代わりに、計算負荷の低い古

典的な力場をリファレンスとして使用する手法が採用されました。具体的には、以下の

3つの異なる複雑さを持つリファレンスモデルを用いてデータセットを構築しています。

Lennard–Jones (LJ)

Embedded-Atom Model (EAM)

Stillinger–Weber (SW)

これらのデータセットを用いて、各モデルが古典的ポテンシャルの力をどの程度学習で

きるか、また正確なペアポテンシャル曲線や4体相互作用を再構築できるかを検証しま

した。さらに、液体の動径分布関数の再現性、データセットのサイズやノイズに対する

感度についてもテストが行われました。特に、MLIPsにおける計算コストとカーボンフ

ットプリントの比較分析が行われたことは、研究者の知る限りにおいて初めての試みと

なります。



背景・業界の文脈

材料科学における原子レベルのモデリングは、新材料の特性予測や基礎プロセスの理解

に不可欠です。従来、Hartree–Fockや密度汎関数理論（DFT）などの第一原理計算は

非常に高精度で汎用性が高い一方、計算負荷が極めて高く、相転移やナノ粒子構造など

の大規模シミュレーションには不向きでした。一方、Lennard–JonesやEAMなどの経

験的ポテンシャルは計算効率に優れ、数十億個の原子を扱う大規模シミュレーションが

可能ですが、定量的精度に欠け、構築に物理的・化学的な直感が必要という課題があり

ました。これらの「精度」と「計算コスト」の両立を目指して開発されたのがMLIPsで

あり、汎用的な定式化とデータベースを用いたフィッティングにより、第一原理計算に

近い精度での大規模シミュレーションを可能にすることを目指しています。

今後の展望

MLIPsの手法は急速に発展し、単原子金属、炭素材料、金属酸化物、水、三元系材料な

ど、多くの材料で高精度なモデルが構築されています。しかし、モデルの複雑さが増す

中で、それぞれの利点と欠点を明確にするベンチマークの重要性が高まっています。本

研究で示されたMACEの高性能さと計算コストの増大、およびACEの効率性のバランス

は、今後の計算材料科学において、目的とする精度と利用可能な計算リソースに応じて

モデルを選択するという、重要なトレードオフの判断基準になると考えられます。

元記事: https://arxiv.org/html/2610.14239v1

収集日: 2026年10月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://arxiv.org/html/2610.14239v1


#08 DiffGA｜進化計算と凍結済み拡散モデルによる

MatterGenの最適化

概要

事前学習済みの拡散モデルに進化計算を直接組み込み、再学習なしで任意の目的関数

に基づいた材料設計を可能にするフレームワーク「DiffGA」が提案されました。

MatterGenをバックボーンとして使用し、ベイズ代理モデルを併用することで、計算

コストを大幅に削減しつつ、安定かつ新規性の高い結晶構造の生成率を向上させてい

ます。これにより、微分不可能なブラックボックス関数や頻繁に変更される設計目標

に対しても、効率的な逆設計が可能になります。

公開日 2026年10月10日  arXiv (Preprint)  国際



詳細

主要成果

DiffGAは、凍結された（再学習不要な）拡散モデルのサンプリング軌跡に進化探索を注

入することで、ユーザー定義の目的関数に向けて候補生成を誘導するフレームワークで

す。MatterGenをバックボーンとした3つの結晶設計タスクにおいて、拡散モデル単

体、計算量を合わせた純粋な進化計算、およびファインチューニングを施したベースラ

インと比較して、安定性、ユニークさ、新規性を備えたヒット率において優れた性能を

示しました。また、第一原理計算による再評価の結果、DiffGAが生成したトップヒット

は物理的に現実的な構造であることが確認されています。

技術・詳細

本手法の核心は、部分的にデノイズされた状態（horizon states）を、任意のブラック

ボックスオラクル（評価関数）の下で進化させる点にあります。従来の拡散モデルによ

る誘導は、微分可能なスコアガイダンスに依存しており、勾配ノイズに弱く、多くの実

用的ターゲットでは定義できないという課題がありました。DiffGAは再学習を必要とせ

ず、選択・突然変異・組み換えといった遺伝的アルゴリズム（GA）の特性をサンプリ

ングプロセスに統合することで、この問題を解決しています。

さらに、オラクルによる評価コストを削減するため、最新の機械学習力場（MLFF）の

学習済み表現を再利用した「オンザフライ・ベイズ代理モデル」を導入しています。具

体的には、キャンペーン中に力場のグラフ埋め込みに対してガウス過程を適合させ、不

確実性を考慮した獲得関数に基づき、高コストな特性評価ステップを代理モデルに置き

換えます。これにより、精度をほとんど損なうことなく、オラクルコストを大幅に削減

することに成功しました。

背景・業界の文脈

材料設計における逆設計では、目的関数がシミュレーションや実験に依存するため、ブ

ラックボックスであったり、微分不可能であったりすることが一般的です。従来の生成

モデルで特定の物性を実現させるには、大量のラベル付きデータを用いた再学習やファ

インチューニングが必要であり、計算リソースの消費が激しいという課題がありまし

た。また、遺伝的アルゴリズムはブラックボックススコアリングに強い一方で、構造的

に不自然な候補を生成しやすく、厳格な構造制約や安定性スクリーニングが必要となる

傾向がありました。



今後の展望

本研究では、密度汎関数理論（DFT）を用いてMLFFオラクル自体の忠実度を定量化

し、代理モデル駆動の生成探索が信頼できる領域と、系統的なバイアスが生じる領域を

明確に定義しました。これにより、どのタイミングでプロキシ（代理指標）を信頼すべ

きかの指針が示されました。サロゲート加速パイプラインがエンドツーエンドで忠実性

を維持しつつ、低コストで動作することが実証されたため、今後の材料探索における効

率的なワークフローとしての活用が期待されます。

元記事: https://arxiv.org/html/2610.14999v1

収集日: 2026年10月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://arxiv.org/html/2610.14999v1


#09 AnySolvとは｜既存のMLIPに溶媒効果を付加する

汎用ポテンシャルの性能と特徴

概要

既存の機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）に、再学習なしで溶媒依存のエネルギー

と力の補正を追加できる汎用的な暗黙的溶媒化ポテンシャル「AnySolv」が開発され

ました。36種類の溶媒における140万件のDFT-SMD計算データで学習されており、

未学習の溶媒を含む179種類の溶媒に対応しています。これにより、計算コストを3桁

以上削減しながら、溶液相における化学反応性や分子動力学のシミュレーションを大

規模に実施することが可能になります。

公開日 2026年10月12日  arXiv (Preprint)  アメリカ



詳細

主要成果

AnySolvは、ガス相向けにトレーニングされた既存のMLIPに対し、溶媒によるエネル

ギーと力の補正値を付加することで、溶液相での化学計算を可能にする手法です。外部

ベンチマークにおいて、AnySolvはDFT-SMDの溶媒化エネルギーを平均絶対誤差2–4

meVという高精度で再現し、計算コストはDFT-SMDより3桁以上低減されました。ま

た、実験的な溶媒化自由エネルギーに対してもDFT-SMDと同等の精度を達成していま

す。この技術により、120種類の親核芳香族置換反応における溶媒依存的な反応メカニ

ズムのスクリーニングや、アラニンジペプチドの溶媒依存的な配座好みの再現といっ

た、従来は困難だったシミュレーションが実現しました。

技術・詳細

AnySolvは、等変メッセージパッシンググラフニューラルネットワークを採用してお

り、溶液中の全エネルギーを直接予測するのではなく、特定の分子構造における「溶媒

化エネルギーとガス相DFTエネルギーの差」およびその負の勾配である「力」の補正量

を学習します。溶媒は連続的な物理記述子で表現されるため、学習データに含まれない

溶媒への汎化性能を備えており、計179種類の溶媒をサポートしています。

学習には、$\omega$B97M-V/def2-TZVPDレベルの理論を用いて、36種類の溶媒で

計算された約140万件のDFT-SMDデータが使用されました。データセットには、

OMol25から抽出された電荷を持つ種、開殻構造、および反応経路上の非平衡構造（遷

移状態など）が含まれています。これにより、平衡状態から離れた構造においても有効

な補正を提供することが可能です。

背景・業界の文脈

多くの汎用MLIPは主にガス相のデータで学習されているため、溶液相の化学への適用

には限界がありました。溶媒分子を明示的に配置する手法は、数百から数千の原子を追

加する必要があり計算負荷が高くなります。一方、PCMやCOSMO、SMDなどの暗黙

的溶媒化モデルは効率的ですが、これらは溶媒ポテンシャルを電子密度と自己整合的に

解く必要があり、標準的なMLIPでは電子密度を提供できないため直接導入できません

でした。また、既存の機械学習アプローチでは、力の予測ができず構造最適化に利用で

きないものや、特定の溶媒ごとに再学習が必要なモデル、あるいは中性分子に限定され

るモデルなどの課題がありました。



今後の展望

AnySolvは、既存のMLIPワークフローに転移可能な溶媒化補正を導入する汎用的な戦

略を提示しました。ガス相ポテンシャルの再学習を必要とせず、電荷を持つ種や開殻

種、遷移状態に対しても有効な補正を提供できるため、溶媒依存的な化学反応性や分子

動力学の大規模でスケーラブルなシミュレーションへの道が開かれたことになります。

元記事: https://arxiv.org/html/2610.17226v1

収集日: 2026年10月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://arxiv.org/html/2610.17226v1


#10 GNoMEとA-Lab｜AIによる新材料探索の高速化と

自律合成の成功率と課題

概要

AIと自律型ロボットの連携により、材料探索が従来の試行錯誤から高速な計算エンジ

ニアリングへと進化している。DeepMindのGNoMEが220万個の新結晶構造を予測

し、バークレー国立研究所のA-Labがその自律合成において71%の成功率を達成し

た。これにより、数十年かかっていた新材料の発見サイクルが劇的に短縮され、研究

者の役割はシステム設計へと移行しつつある。

公開日 2026年10月09日  TrackFuture.ai  アメリカ



詳細

主要成果

AIによる材料探索の加速により、人類がこれまでカタログ化してきた約28万個の安定し

た無機結晶構造というライブラリが、単一の計算上の飛躍によってほぼ10倍にまで拡

大した。具体的には、DeepMindのGNoME（Graph Networks for Materials

Exploration）が220万個の新結晶構造を予測し、そのうち38万個の新しい熱力学的に

安定な無機材料を特定した。また、自律型ロボットラボであるA-Labは、17日間の連続

稼働で355回の合成を試み、予測された新化合物のうち41個の合成に成功し、71%と

いう高い自律合成成功率を記録した。

技術・詳細

従来の材料探索では、密度汎関数理論（DFT）を用いた量子力学方程式の解決にスーパ

ーコンピュータで数時間から数日を要していた。これに対し、GNoMEは原子をノー

ド、化学結合をエッジとして表現するグラフニューラルネットワーク（GNN）を採用

し、DFTよりも数千倍速い速度で構造安定性を予測することを可能にした。

物理的な検証を担うA-Labは、AIプランニングソフトウェアによって制御され、人間を

介さずに以下のプロセスを完結させる。

原材料となる化学粉末の選択と精密な比率での混合

高温炉による加熱処理

X線回折を用いた結果の分析

また、Meta AI FAIRとカーネギーメロン大学による「Open Catalyst Project」では、

120万件の化学反応軌跡で学習した機械学習モデルにより、原子結合エネルギーの予測

を従来の量子化学シミュレーションより1万倍高速化し、触媒スクリーニングを数年か

ら数時間に短縮した。



背景・業界の文脈

材料科学における最大のボトルネックは、候補となる元素の組み合わせが事実上無限で

あるため、手動での評価が計算的に不可能であった点にある。AIの導入により、研究者

のワークフローは根本的に変化している。個別の化学バッチを数ヶ月かけて手作業で合

成するのではなく、自動合成パイプラインの管理、能動学習（Active Learning）の報

酬モデルの洗練、AI出力の検証を行う「システムアーキテクト」としての役割へとシフ

トしている。

今後の展望と課題

計算上の高速化が進む一方で、いくつかの技術的・経済的課題が残っている。GNNは速

度を優先するため量子力学的な絶対精度に欠けることがあり、予測では安定していても

実世界では不安定な「偽陽性」が発生する場合がある。また、基盤モデルの学習には膨

大なGPUクラスターの計算資源とエネルギーコストが必要となる。

商用化に向けては、理論的な安定性が必ずしも低コストな量産を保証しない点が挙げら

れる。希少地球元素の使用や複雑な高温合成ステップが必要な場合、製造コストが禁止

的なレベルに達する可能性がある。さらに、電子デバイスやエネルギー貯蔵向け材料に

は、計算予測だけでは保証できない長期的な物理的耐久性や耐湿性、欠陥のない単結晶

成長などの実証試験が不可欠である。

元記事: https://trackfuture.ai/article/can-ai-help-discover-new-materials

収集日: 2026年10月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://trackfuture.ai/article/can-ai-help-discover-new-materials


#11 CO2燃料変換｜AIが発見した9,389の反応経路と水

素の新たな挙動

概要

インド科学研究所（IISc）の研究チームが、AIとコンピュータシミュレーションを組

み合わせて、二酸化炭素（CO2）を燃料に変換する際の未知の化学反応経路を大量に

特定しました。銅触媒上で発生する9,389個の個別の反応を特定したことで、従来の

モデルでは予測できなかったメタノール生成のメカニズムを明らかにしています。この

成果は、より効率的な触媒設計を可能にし、CO2リサイクル技術の飛躍的な向上に寄

与すると期待されます。

公開日 2026年10月14日  ScienceDaily  インド



詳細

主要成果

インド科学研究所（IISc）の研究チームは、機械学習と高度なコンピュータシミュレー

ションを統合し、銅触媒上でのCO2から燃料への変換プロセスにおいて、これまで見落

とされていた9,389個の化学反応を特定しました。この拡張された反応ネットワークを

用いたモデルでは、CO2変換量の予測値が従来のモデルと比較して約40倍に増加し、

実験結果と一致するメタノールおよび一酸化炭素を主要生成物として正しく特定するこ

とに成功しました。

技術・詳細

研究チームはまず、量子力学シミュレーションを用いて152個の化学反応を含む詳細な

データベースを構築しました。次に、このデータを機械学習モデルに学習させ、追加の

反応が乗り越えるべきエネルギー障壁を迅速に推定する手法を導入しました。自動計算

ツールを用いて触媒表面に存在する105種類の化学種の反応可能性を検証した結果、当

初の152個から9,389個へと反応ネットワークを大幅に拡大することができました。

特筆すべきは、水素の挙動に関する新たな発見です。従来の化学的定説では、水素は個

別の水素原子として反応に関与するとされてきました。しかし、今回の広範なネットワ

ーク解析により、水素が分子状態（H2）のまま中間化合物に直接転移するという予期

せぬメカニズムが明らかになりました。量子力学計算の結果、この経路は特に酸素を含

む中間体への水素転移において有利に働くことが確認されています。

背景・業界の文脈

CO2をメタノールなどの有用な化学物質に変換する「水素化」プロセスは、地球温暖化

対策として有望なアプローチです。しかし、触媒表面では膨大な数の個別反応が同時に

進行しており、そのすべてを量子力学でシミュレートするには膨大な計算資源が必要で

す。そのため、従来の研究では重要と思われる限定的な反応のみに焦点を当てる簡略化

が行われてきました。しかし、この簡略化が原因で、実際には重要な役割を果たす反応

が見落とされ、モデルが誤った生成物（例：メタノールではなくギ酸）を予測するとい

った課題がありました。



今後の展望

今回の研究で明らかになった「分子状水素（H2）がそのまま転移する」というメカニ

ズムは、H2とより強く相互作用する触媒を設計することで、メタノール生成経路を強化

できる可能性を示唆しています。また、量子力学シミュレーション、機械学習、反応速

度モデルを統合したこの計算フレームワークは、CO2還元以外の産業プロセスにも応用

可能です。具体的には、異なる触媒を用いたCO2還元、窒素還元、水分解などの研究へ

の活用が期待されています。

元記事: https://www.sciencedaily.com/releases/2026/10/261013015758.htm

収集日: 2026年10月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://www.sciencedaily.com/releases/2026/10/261013015758.htm


#12 金属材料の自動実験システム｜東北大らが開発した

AI駆動型探索の性能と仕組み

概要

東北大学と国立研究開発法人物質・材料研究機構（NIMS）などの研究チームが、バル

ク金属材料の熱処理から構造解析、機械的特性評価までを完全に自動化する実験シス

テムを開発しました。ロボットアームを用いて誘導加熱炉、X線回折計（XRD）、マイ

クロ衝撃試験機を連携させ、1サンプルあたり約800秒（熱処理時間を除く）で一連の

工程を完了させます。これにより、AIによる最適化と連携した「クローズドループ」で

の材料探索が可能となり、革新的な構造材料の開発加速が期待されます。

公開日 2026年10月16日  Tohoku University  日本



詳細

主要成果

東北大学材料科学研究所の宮本剛教授、謝雨林氏、関田早香氏らと、NIMSの古原忠氏

ら、およびTsubameLabによる共同研究チームが、バルク金属材料の「プロセスー構造

ー特性」の関係を自動的に評価するシステムを開発しました。このシステムは、人間が

介入することなく、熱処理、構造解析、機械的特性評価までを連続的に行うワークフロ

ーを実現しています。特に、商用低合金鋼であるJIS SCM435Hを用いた1段階および2

段階のテンパリング実験において、その有効性が実証されました。

技術・詳細

本システムは、以下の3つの装置をロボットアームで統合し、統一されたコンピュータ

制御下で動作させます。

誘導加熱炉（熱処理）

X線回折計（XRDによる構造解析）

マイクロ衝撃試験機（機械的特性評価）

バルク状の固体試料は、液体や粉末、薄膜と比較して輸送や位置決め、加熱、試験の自

動化が困難でしたが、研究チームは専用の試料ハンドリングツールを設計することでこ

れを克服しました。性能面では、熱処理時間を除いた試料のハンドリング、XRD測定、

機械試験、回収までの一連のシーケンスを、1サンプルあたり約800秒で完了させま

す。また、得られる機械的特性の精度は、研究者が手動で行う従来の測定と同等であり

ながら、実験速度は10倍以上に向上しています。

背景・業界の文脈

鋼材などの構造用金属において、より強く靭性の高い材料を開発するには、膨大な組み

合わせの処理条件を探索する必要があります。同じ合金組成であっても、熱処理の内容

によって微細構造や機械的性質が劇的に変化するため、効率的な最適条件の特定が不可

欠です。しかし、バルク金属材料は固体試料の取り扱いや大型の専門設備が必要なた

め、これまで自動化のハードルが非常に高い領域とされてきました。



今後の展望

本システムは、処理・構造・特性のデータを同時に生成するため、AIを用いた材料開発

に不可欠なデータセットを効率的に構築できます。すでにNIMSのオーケストレーショ

ンシステム（NIMO）内にAI最適化ツールを実装し、加熱炉の制御パラメータの自動最

適化を実証しており、将来的な「クローズドループ」による自律的な材料探索の基盤を

確立しました。

今後は、AIが各実験結果を分析して次の熱処理条件を提案し、システムがそれを自動的

に実行してデータをAIにフィードバックするサイクルを回すことで、膨大な選択肢の中

から有望な処理条件を極めて効率的に特定することを目指しています。これにより、革

新的な処理ルートや構造材料の自律的な発見が加速される見込みです。

元記事:

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

収集日: 2026年10月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

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


#13 NVIDIA CUDA-X｜AI-defined fabs実現に向け

た設計の加速

概要

NVIDIAは、半導体設計から製造までのプロセスをAIで最適化する「AI-defined fabs」

の実現に向け、CUDA-Xライブラリの拡充を発表した。新ライブラリ「cuPotential」

により原子・分子レベルのシミュレーションが2-3倍加速されるほか、NanoVDBや

NPPなどのライブラリが製造シミュレーションや検査を高速化する。これにより、複

雑化するチップ製造における歩留まり向上と生産能力の拡大、開発期間の短縮が可能

になる。

公開日 2026年10月14日  NVIDIA News  アメリカ



詳細

主要成果

NVIDIAは、半導体設計、製造、テストの全工程においてAIと加速コンピューティング

を導入し、製造効率を劇的に向上させる「AI-defined fabs（AI定義ファブ）」を推進し

ている。具体的には、新しく導入されたCUDA-Xライブラリ「cuPotential」が、原子

および分子の相互作用をシミュレートするAIエージェントの構築を可能にし、GPU最適

化済みのワークフローをさらに2-3倍加速させる。また、オープンソースの3Dデータ処

理ライブラリ「NanoVDB」はLam Researchにおいてシミュレーションを30倍高速化

し、画像処理ライブラリ「NPP」はKLAのチップ製造検査を加速させている。

技術・詳細

AI-defined fabsでは、エンジニアがデジタルツイン上で材料のモデリングや検査デー

タの分析、プロセス変更のテストを行うことで、生産効率の最適化と問題解決を図る。

これを支えるのが以下のCUDA-Xポートフォリオである。

NVIDIA cuPotential: 原子レベルのシミュレーションを加速し、電気的な力などの

相互作用を高速にモデル化する。Synopsysが材料シミュレーションへの導入を開始

している。

NVIDIA cuESTおよびcuDSS: 電子挙動のモデリング（cuEST）と複雑なエンジニ

アリングシミュレーションの解決（cuDSS）を行う。SynopsysのQuantumATKで

はcuESTにより最大30倍、S-DeviceではcuDSSにより12倍の高速化が確認され

た。

NVIDIA cuLitho: チップパターンのプリント計算を加速させる。

また、AIエージェントの活用も進んでおり、CadenceはNemotronオープンモデルと

CUDA-Xを用いて、熱やストレスの最適化を8倍高速化する「AuraStack AI Super

Agent」などを展開している。Voltaiのプラットフォーム「Voltaire」は、cuDSS等の

活用により、数ヶ月かかっていた複雑な電気・熱・機械シミュレーションを1日にまで

短縮した。



背景・業界の文脈

高度なチップへの需要が高まる中、半導体製造プロセスは極めて複雑になっており、従

来の設計・製造手法では対応が困難になっている。Applied Materials、Cadence、

KLA、Lam Research、Siemens、Synopsysなどの業界リーダーは、開発速度の向

上、歩留まりの改善、生産能力の拡大を目的として、NVIDIAの加速コンピューティン

グおよびAIスタックを採用している。

今後の展望

半導体エンジニアリングの完全な自律化に向けた取り組みも始まっている。

ChipAgentsはNVIDIAと共同で、仕様策定からグラフィックデータシステムまでのエン

ドツーエンドのワークフローを評価する新しいAIベンチマーク「Build-A-Chip Bench」

を開発中である。これにより、業界全体で自律的な半導体エンジニアリングへの進捗を

定量的に測定することが可能になる。

元記事: https://nvidianews.nvidia.com/news/nvidia-and-semiconductor-leaders-advance-ai-

across-chip-design-and-manufacturing-for-ai-defined-labs

収集日: 2026年10月17日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://nvidianews.nvidia.com/news/nvidia-and-semiconductor-leaders-advance-ai-across-chip-design-and-manufacturing-for-ai-defined-labs
https://nvidianews.nvidia.com/news/nvidia-and-semiconductor-leaders-advance-ai-across-chip-design-and-manufacturing-for-ai-defined-labs

