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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10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

GoogleのVERID|自律型ウェットラボを実現す
るAIエージェントの物理的接地技術
Google Researchは、AIエージェントを物理的な実験ロボットと
連携させ、自律的に実験サイクルを回すための基盤技術を開発
しました。セマンティック・デジタルツインである「VERID」
フレームワークにより、AIは物理的な制約を考慮した安全なプ
ロトコル設計と実行が可能になります。これにより、in-silico(コ
ンピュータ上)の設計と実実験の乖離を埋め、がん標的に対する
シングルナノモーラー(single-digit nanomolar)レベルのタンパク
質結合剤の発見などの成果を上げています。

シグナル 02 | モデル化

多成分遷移金属炭化物|MACE機械学習ポテン
シャルによる合成可能性と硬度の予測
機械学習ポテンシャルを用いて、多成分遷移金属炭化物の合成
可能性と硬度を効率的に予測するフレームワークが開発されま
した。MACEモデルを約28,000件のDFT計算データで微調整し、
1,500°Cにおける合成可能性の予測において実験報告と良好な一
致を確認しています。これにより、極限環境向け材料の探索が
加速されるとともに、多成分組成でのみ実現する新たな「積層
秩序相」の存在が明らかになりました。

シグナル 03 | 候補設計

GM|第4世代EVプラットフォームの設計手法と
LMRバッテリーの性能目標
GMは、30万通り以上のバッテリー設計を仮想的にテストするこ
とで、コンセプトから正式承認までをわずか1ヶ月で完了させた。
リチウムマンガンリッチ(LMR)バッテリーの採用と、設計・製造・
エンジニアリングを同時並行で進める新アプローチにより、開
発期間を従来の半分に短縮することを目指している。これによ
り、航続距離の向上と製造コストの削減、車両設計の簡素化を
同時に実現する計画だ。

シグナル 04 | 実験

ハイブリッド量子機械学習|Terra Quantumと
Schaefflerによる材料モデリングの精度向上
Terra QuantumとSchaefflerが、ハイブリッド量子・古典機械学
習を用いた産業用材料シミュレーションの研究成果を学術誌『
Computational Materials Science』で発表しました。バッテリー
負極研究に関連する銅・リチウムの独自データセットにおいて、
量子・古典ハイブリッドモデルが古典的なMLPモデルを約13%
上回る力予測精度を達成しました。この成果は、量子回路を組
み込むことで、計算コストを抑えつつ密度汎関数理論(DFT)に近
い高精度な材料モデリングが可能になることを示しています。

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

Troy Technical | マテリアルインフォマティクス | 情報カットオフ 2026-10-23 03

条件と一緒に読む主要数値・証拠5件

000件
A04

数値の条件

機械学習ポテンシャルを用いて、多成分遷移金属炭化物の合成可能性と硬度を効率的に予測す
るフレームワークが開発されました。MACEモデルを約28,000件のDFT計算データで微調整し、
1,500°Cにおける合成可能性の予測において実験報告と良好な一致を確認しています。これに
より、極限環境向け材料の探索が加速されるとともに、多成分組成でのみ実現する新たな「積
層秩序相」の存在が明らかになりました。

30万
A09

数値の条件

GMは、30万通り以上のバッテリー設計を仮想的にテストすることで、コンセプトから正式承
認までをわずか1ヶ月で完了させた。リチウムマンガンリッチ(LMR)バッテリーの採用と、設計・
製造・エンジニアリングを同時並行で進める新アプローチにより、開発期間を従来の半分に短
縮することを目指している。これにより、航続距離の向上と製造コストの削減、車両設計の簡
素化を同時に実現する計画だ。

13%
A02

数値の条件

Terra QuantumとSchaefflerが、ハイブリッド量子・古典機械学習を用いた産業用材料シミュレー
ションの研究成果を学術誌『Computational Materials Science』で発表しました。バッテリー負
極研究に関連する銅・リチウムの独自データセットにおいて、量子・古典ハイブリッドモデル
が古典的なMLPモデルを約13%上回る力予測精度を達成しました。

100分
A06

数値の条件

材料の電子構造データに大きな冗長性が存在し、低次元の非線形多様体上に本質的な情報が集
中していることが明らかになりました。カバレッジベースのデータ削減戦略を用いることで、
予測精度を維持したままデータ量を最大で2桁(100分の1)削減し、学習時間を3倍以上短縮する
ことに成功しています。これにより、膨大な計算コストを要するデータセットが必ずしも必要
ないことが示され、材料クラスごとの最小限かつ代表的なデータセットの特定への道が開かれ
ました。

280万
A05

数値の条件

機械学習(ML)と第一原理計算を統合した計算フレームワークにより、280万件以上の化合物か
ら高伝導性の金属候補を特定した。アルミニウム(36.59 × 10^6 S/m)に匹敵する高い電気伝導率
を持つ材料が予測されており、LiBePt2などの化合物がその候補として挙げられている。この手
法は、膨大な化学空間から高性能導電体を効率的に探索することを可能にし、材料設計の合理
化に寄与する。

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

Google Researchは、AI
エージェントを物理的
な実験ロボットと連携
させ、自律的に実験サ
イクルを回すための基
盤技術を開発しました。

2

モデル化
P02/P07

機械学習ポテンシャル
を用いて、多成分遷移
金属炭化物の合成可能
性と硬度を効率的に予
測するフレームワーク
が開発されました。

3

候補設計
P03/P08

GMは、30万通り以上の
バッテリー設計を仮想
的にテストすることで、
コンセプトから正式承
認までをわずか1ヶ月で
完了させた。

4

実験
P04/P09

Terra Quantumと
Schaefflerが、ハイブリッ
ド量子・古典機械学習
を用いた産業用材料シ
ミュレーションの研究
成果を学術誌『Comput
ational Materials
Science』で発表しまし
た。

5

量産・統制
P05/P10

材料の電子構造データ
に大きな冗長性が存在
し、低次元の非線形多
様体上に本質的な情報
が集中していることが
明らかになりました。

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 GoogleのVERID|自律型ウェットラボ
を実現するAIエージェントの物理的接
地技術
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P02 多成分遷移金属炭化物|MACE機械学習
ポテンシャルによる合成可能性と硬度
の予測
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P03 GM|第4世代EVプラットフォームの設
計手法とLMRバッテリーの性能目標
システム・導入 | 根拠: 採用

P04 ハイブリッド量子機械学習|Terra
QuantumとSchaefflerによる材料モデ
リングの精度向上
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P05 電子構造データ|ML学習の冗長性を解
消しデータ量を最大100分の1に削減す
る手法
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P06 金属の電気伝導率予測|MLと第一原理
計算で280万化合物をスクリーニング
システム・導入 | 根拠: 統合

P07 結晶構造AIモデル|MITが開発した材料
探索のマルチモーダルAI、性能と仕組
み
システム・導入 | 根拠: 統合

P08 逆材料設計|結晶構造と局所電子記述子
を同時生成する拡散モデルの性能と課
題
技術・工程 | 根拠: 統合・事業語なし

P09 LixSiのリチウム化状態|MLを用いた
XPS結合エネルギー予測による解析手
法
システム・導入 | 根拠: 統合

P10 FabartaのAI4S&E|RSIエンジンによる
材料開発から量産までの統合プラット
フォーム
システム・導入 | 根拠: 量産

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 GoogleのVERID|自律型ウェットラボを実現するAIエージェントの物理的接地技術

A10 | データ取得 | 試作 日付未収録

FACT
Google Researchは、AIエージェントを物理的な実験ロボット
と連携させ、自律的に実験サイクルを回すための基盤技術を開
発しました。セマンティック・デジタルツインである「VERID」
フレームワークにより、AIは物理的な制約を考慮した安全なプ
ロトコル設計と実行が可能になります。これにより、in-silico(
コンピュータ上)の設計と実実験の乖離を埋め、がん標的に対す
るシングルナノモーラー(single-digit nanomolar)レベルのタン
パク質結合剤の発見などの成果を上げています。

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 19/25 | 成熟度 2/5 | 判断場所: 技術・工程

P02 多成分遷移金属炭化物|MACE機械学習ポテンシャルによる合成可能性と硬度の予測

A04 | モデル化 | 研究 日付未収録

FACT
機械学習ポテンシャルを用いて、多成分遷移金属炭化物の合成
可能性と硬度を効率的に予測するフレームワークが開発されま
した。MACEモデルを約28,000件のDFT計算データで微調整し、
1,500°Cにおける合成可能性の予測において実験報告と良好な
一致を確認しています。これにより、極限環境向け材料の探索
が加速されるとともに、多成分組成でのみ実現する新たな「積
層秩序相」の存在が明らかになりました。

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 19/25 | 成熟度 1/5 | 判断場所: 技術・工程



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 GM|第4世代EVプラットフォームの設計手法とLMRバッテリーの性能目標

A09 | 候補設計 | 量産 日付未収録

FACT
GMは、30万通り以上のバッテリー設計を仮想的にテストする
ことで、コンセプトから正式承認までをわずか1ヶ月で完了さ
せた。リチウムマンガンリッチ(LMR)バッテリーの採用と、設
計・製造・エンジニアリングを同時並行で進める新アプローチ
により、開発期間を従来の半分に短縮することを目指している。
これにより、航続距離の向上と製造コストの削減、車両設計の
簡素化を同時に実現する計画だ。

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 19/25 | 成熟度 5/5 | 判断場所: システム・導入

P04
ハイブリッド量子機械学習|Terra QuantumとSchaefflerによる材料モデリングの精度向
上

A02 | 実験 | 研究 日付未収録

FACT
Terra QuantumとSchaefflerが、ハイブリッド量子・古典機械学
習を用いた産業用材料シミュレーションの研究成果を学術誌『
Computational Materials Science』で発表しました。バッテリー
負極研究に関連する銅・リチウムの独自データセットにおいて、
量子・古典ハイブリッドモデルが古典的なMLPモデルを約13%
上回る力予測精度を達成しました。この成果は、量子回路を組
み込むことで、計算コストを抑えつつ密度汎関数理論(DFT)に
近い高精度な材料モデリングが可能になることを示しています。

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 2026-10-23 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 電子構造データ|ML学習の冗長性を解消しデータ量を最大100分の1に削減する手法

A06 | 量産・統制 | 研究 日付未収録

FACT
材料の電子構造データに大きな冗長性が存在し、低次元の非線
形多様体上に本質的な情報が集中していることが明らかになり
ました。カバレッジベースのデータ削減戦略を用いることで、
予測精度を維持したままデータ量を最大で2桁(100分の1)削減
し、学習時間を3倍以上短縮することに成功しています。これ
により、膨大な計算コストを要するデータセットが必ずしも必
要ないことが示され、材料クラスごとの最小限かつ代表的なデー
タセットの特定への道が開かれました。

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 1/5 | 判断場所: 技術・工程

P06 金属の電気伝導率予測|MLと第一原理計算で280万化合物をスクリーニング

A05 | データ取得 | 研究 日付未収録

FACT
機械学習(ML)と第一原理計算を統合した計算フレームワークに
より、280万件以上の化合物から高伝導性の金属候補を特定し
た。アルミニウム(36.59 × 10^6 S/m)に匹敵する高い電気伝導
率を持つ材料が予測されており、LiBePt2などの化合物がその
候補として挙げられている。この手法は、膨大な化学空間から
高性能導電体を効率的に探索することを可能にし、材料設計の
合理化に寄与する。

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 1/5 | 判断場所: システム・導入



重点テーマ 07-08 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 2026-10-23 09

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 結晶構造AIモデル|MITが開発した材料探索のマルチモーダルAI、性能と仕組み

A01 | モデル化 | 共同評価 日付未収録

FACT
MITの研究チームが、結晶材料の3D構造と自然言語を統合して
学習させたマルチモーダルAIモデルを開発しました。このモデ
ルは、テキストデータのみの学習モデルよりも優れた材料設計
が可能であり、全固体リチウムイオン電池の電解質候補を正確
に特定できることを実証しています。材料の原子配列という視
覚的情報をAIに理解させることで、構造から物性や性能をより
深く推論できるようになります。

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 3/5 | 判断場所: システム・導入

P08 逆材料設計|結晶構造と局所電子記述子を同時生成する拡散モデルの性能と課題

A08 | 候補設計 | 研究 日付未収録

FACT
結晶構造と局所電子記述子を同時にデノイジングする新しい拡
散フレームワークが提案されました。バンドギャップや形成エ
ネルギーを条件とした生成において、構造のみのベースライン
よりも高い成功率を達成し、熱力学的安定性や物理的妥当性を
持つ構造の割合を向上させています。これにより、物性指定に
よる構造品質の低下という逆材料設計の課題を軽減し、探索可
能な材料空間を広げることが可能になります。

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 1/5 | 判断場所: 技術・工程



重点テーマ 09-10 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 2026-10-23 10

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 LixSiのリチウム化状態|MLを用いたXPS結合エネルギー予測による解析手法

A07 | 実験 | 研究 日付未収録

FACT
機械学習(ML)による結合エネルギー予測と大規模原子シミュレー
ションを組み合わせ、リチウムシリコン(LixSi)のリチウム化状
態を追跡する計算フレームワークが開発されました。この手法
は、MLポテンシャルを用いたグランドカノニカルモンテカルロ
(GCMC)法と分子動力学(MD)法を統合し、局所的な原子環境を
系統的にサンプリングします。これにより、リチウム脱離初期
に起こる結晶からアモルファスへの乱れに伴う特有のSi 2pシグ
ネチャーなど、XPS測定で観察される主要な分光トレンドを捉
える化学量論マップの作成が可能になりました。

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 1/5 | 判断場所: システム・導入

P10 FabartaのAI4S&E|RSIエンジンによる材料開発から量産までの統合プラットフォーム

A03 | 量産・統制 | 量産 日付未収録

FACT
Fabarta社は、AI for Science (AI4S) プラットフォームを大幅に
アップグレードし、研究開発から工業量産までを統合する「
AI4S&E (AI for Science & Engineering)」を発表した。新開発の
RSI(Recursive Self-Improvement)エンジンを核とし、マルチエー
ジェント連携や物理情報AIハイブリッドモデリングなどの先端
機能を実装している。これにより、材料開発における従来の試
行錯誤的な経験主義から、AIと知識駆動型の新パラダイムへの
移行を加速させる。

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 5/5 | 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 2026-10-23 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 結晶構造AIモデル|MITが開発した材料探索のマルチモーダルAI、性
能と仕組み

https://news.mit.edu/2026/giving-ai-crystal-clear-view-of-materials-world-101
8

A02 ハイブリッド量子機械学習|Terra QuantumとSchaefflerによる材料
モデリングの精度向上

https://quantumcomputingreport.com/terra-quantum-and-schaeffler-publish-p
eer-reviewed-study-on-hybrid-quantum-machine-learning-for-materials-mode
ling/

A03 FabartaのAI4S&E|RSIエンジンによる材料開発から量産までの統合
プラットフォーム

https://www.thailand-business-news.com/?p=335233

A04 多成分遷移金属炭化物|MACE機械学習ポテンシャルによる合成可
能性と硬度の予測

https://www.nature.com/articles/s41524-026-02355-9

A05 金属の電気伝導率予測|MLと第一原理計算で280万化合物をスクリー
ニング

https://www.nature.com/articles/s41524-026-02370-w

A06 電子構造データ|ML学習の冗長性を解消しデータ量を最大100分の1
に削減する手法

https://www.nature.com/articles/s41524-026-02361-x

A07 LixSiのリチウム化状態|MLを用いたXPS結合エネルギー予測による
解析手法

https://www.nature.com/articles/s41524-026-02302-8

A08 逆材料設計|結晶構造と局所電子記述子を同時生成する拡散モデル
の性能と課題

https://www.nature.com/articles/s41524-026-02322-4

A09 GM|第4世代EVプラットフォームの設計手法とLMRバッテリーの性
能目標

https://interestingengineering.com/innovation/gm-ev-battery-simulations

A10 GoogleのVERID|自律型ウェットラボを実現するAIエージェントの
物理的接地技術

https://research.google/blog/grounding-ai-agents-in-biological-reality-building
-blocks-for-autonomous-wet-labs/
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#01 結晶構造AIモデル｜MITが開発した材料探索のマル

チモーダルAI、性能と仕組み

概要

MITの研究チームが、結晶材料の3D構造と自然言語を統合して学習させたマルチモー

ダルAIモデルを開発しました。このモデルは、テキストデータのみの学習モデルより

も優れた材料設計が可能であり、全固体リチウムイオン電池の電解質候補を正確に特

定できることを実証しています。材料の原子配列という視覚的情報をAIに理解させる

ことで、構造から物性や性能をより深く推論できるようになります。

公開日 2026年10月18日  MIT News  アメリカ



詳細

主要成果

MITの研究チームは、結晶材料の3D原子構造と自然言語による記述を組み合わせたマル

チモーダルAIモデルを開発し、従来のテキストベースのモデルを上回る材料設計能力を

持つことを示しました。Nature Communicationsに掲載された論文によると、このモ

デルは材料の原子配列や結合パターンを「視覚的」に理解することが可能です。具体例

として、全固体リチウムイオン電池の電解質に適した材料を特定させたところ、独立し

て有望視されていた候補材料を上位の結果として提示することに成功しました。

技術・詳細

本モデルの最大の特徴は、結晶構造という3Dデータと、実験論文や第一原理計算デー

タベースから得られる言語記述を統合した点にあります。従来のLLM（大規模言語モデ

ル）はテキストストリームで学習するため、3Dの結晶配置を直接的に理解できず、また

既存の論文データは一部の人気の結晶クラスに偏っているという課題がありました。

研究チームは「コントラスティブ学習（対照学習）」という手法を採用しました。これ

は、構造とテキスト記述の類似・非類似の例をモデルに比較させることで、脳の視覚領

域と言語領域を整合させるのと同様に、幾何学的構造とテキスト記述を統一的に理解さ

せるアプローチです。これにより、化学組成や構造だけでなく、物性、製造上の考慮事

項、潜在的な用途までを含む豊かな記述をAIが学習できるようになりました。

検証実験では、AIが生成した記述を含むデータセットで学習したモデルと、論文のテキ

ストのみで学習したモデルを比較しました。その結果、前者のモデルのみが幾何学的構

造とテキスト記述を正しく整合させ、機能の予測精度が向上することが確認されまし

た。

背景・業界の文脈

地球上の固体材料の90%以上を占める結晶材料の探索において、AIの活用は不可欠とな

っています。これまでのAIモデルの多くは、結晶材料を3Dグラフとして処理してきまし

たが、近年のLLMの台頭により、自然言語によるアプローチが可能になりました。しか

し、物理世界の知識の多くは計算データベースに保存されており、テキストベースのモ

デルでは視覚的な幾何学構造の理解が不足しているという限界がありました。



今後の展望

本研究に携わったJu Li教授は、材料科学において構造の理解は物性や性能を推論する

核心であり、原子構造と物性・プロセスの接続を構築することを目指したと述べていま

す。また、Elsa Olivetti教授は、このアプローチが3D構造をより深く洞察し、構造と物

性・プロセスをリンクさせることで、材料科学におけるアルゴリズム統合の「ステップ

チェンジ（段階的な飛躍）」になることへの期待を示しています。研究チームは、この手

法が多くの結晶材料に適用可能であると考えています。

元記事: https://news.mit.edu/2026/giving-ai-crystal-clear-view-of-materials-world-1018

収集日: 2026年10月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://news.mit.edu/2026/giving-ai-crystal-clear-view-of-materials-world-1018


#02 ハイブリッド量子機械学習｜Terra Quantumと

Schaefflerによる材料モデリングの精度向上

概要

Terra QuantumとSchaefflerが、ハイブリッド量子・古典機械学習を用いた産業用材

料シミュレーションの研究成果を学術誌『Computational Materials Science』で発

表しました。バッテリー負極研究に関連する銅・リチウムの独自データセットにおい

て、量子・古典ハイブリッドモデルが古典的なMLPモデルを約13%上回る力予測精度

を達成しました。この成果は、量子回路を組み込むことで、計算コストを抑えつつ密

度汎関数理論（DFT）に近い高精度な材料モデリングが可能になることを示していま

す。

公開日 2026年10月15日  Quantum Computing Report  アメリカ



詳細

主要成果

量子ソフトウェア企業のTerra Quantumと、自動車・産業用サプライヤーの

Schaeffler Technologies AG & Co. KGは、ハイブリッド量子・古典機械学習を原子

間ポテンシャルモデルに統合し、産業用材料シミュレーションの精度を向上させたこと

を発表しました。特に、バッテリー負極の研究に不可欠な銅・リチウム（Cu-Li）の独

自データセットを用いた検証において、ハイブリッド量子・古典モデルが、古典的な多

層パーセプトロン（MLP）拡張モデルと比較して、力予測の精度を約13%向上させると

いう結果を得ました。

技術・詳細

本研究では、原子のエネルギーと力を予測するE(3)等変グラフニューラルネットワーク

である「Allegro」機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）モデルのアーキテクチャ変更

を評価しています。Allegroは、計算負荷を大幅に削減しながら、密度汎関数理論

（DFT）に匹敵する精度を実現することを目的としたモデルです。研究チームは、以下

の2つの修正Allegroバリアントを構築し、ベンチマークを実施しました。

古典的な多層パーセプトロン（MLP）拡張モデル

量子深度注入（QDI）変分量子回路レイヤーを組み込んだ量子・古典ハイブリッドモ

デル

最適化には、精度と推論時間の目的関数を扱う多目的最適化実装「SAMO-COBRA」

を用いてハイパーパラメータのチューニングが行われました。検証に使用されたCu-Li

データセットは、界面、スラブ、およびメルトクエンチ構造を含む11,635件のDFT計

算データで構成されています。また、公開されている有機ベンチマーク（rMD17のアス

ピリンおよびベンゼン）を用いたテストでは、Cu-Liシステムで得られたQDIハイパーパ

ラメータを再チューニングなしで直接転送して使用した場合でも、ハイブリッドモデル

は競争力のある精度を維持しました。



背景・業界の文脈

材料科学におけるシミュレーションでは、高い精度を持つDFTなどの手法は計算コスト

が極めて高く、大規模な系への適用が困難であるという課題があります。これに対し、

機械学習原子間ポテンシャル（MLIP）は、DFTの精度を維持しつつ計算量を削減する

アプローチとして注目されています。今回の研究は、ここに量子コンピューティングの

要素（変分量子回路）をハイブリッドに組み込むことで、従来の古典的な機械学習モデ

ルの限界を突破し、さらなる精度向上が得られる可能性を実証したものです。

今後の展望

本研究の結果は、量子・古典ハイブリッドアプローチが、特定の材料系における予測精

度の向上に寄与することを示しました。特に、データセット固有の再チューニングなし

である程度の精度を維持できた点は、異なる材料系への汎用的な適用可能性を示唆して

います。産業用材料のシミュレーションにおいて、量子機械学習が実用的な精度向上を

もたらす手法として確立されることが期待されます。

元記事: https://quantumcomputingreport.com/terra-quantum-and-schaeffler-publish-peer-

reviewed-study-on-hybrid-quantum-machine-learning-for-materials-modeling/

収集日: 2026年10月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://quantumcomputingreport.com/terra-quantum-and-schaeffler-publish-peer-reviewed-study-on-hybrid-quantum-machine-learning-for-materials-modeling/
https://quantumcomputingreport.com/terra-quantum-and-schaeffler-publish-peer-reviewed-study-on-hybrid-quantum-machine-learning-for-materials-modeling/


#03 FabartaのAI4S&E｜RSIエンジンによる材料開発

から量産までの統合プラットフォーム

概要

Fabarta社は、AI for Science (AI4S) プラットフォームを大幅にアップグレードし、

研究開発から工業量産までを統合する「AI4S&E (AI for Science & Engineering)」

を発表した。新開発のRSI（Recursive Self-Improvement）エンジンを核とし、マル

チエージェント連携や物理情報AIハイブリッドモデリングなどの先端機能を実装して

いる。これにより、材料開発における従来の試行錯誤的な経験主義から、AIと知識駆

動型の新パラダイムへの移行を加速させる。

公開日 2026年10月19日  Thailand Business News（PR Newswire配信）  中国



詳細

主要成果

Fabarta社は、材料開発の全工程をデジタルで接続するAI4Sプラットフォームの戦略的

アップグレードを実施し、新コアエンジン「Fabarta Science Intelligent」を搭載した

「AI4S&E」を公開した。このプラットフォームは、文献レビューや配合設計から、ド

ライラボ・ウェットラボでの実験検証、デジタルパイロットスケールでのスケールアッ

プ、そして工業的な量産に至るまでの一連のチェーンを統合している。これにより、材

料研究における「単一ポイントの計算」や「論文執筆の補助」という従来のAIツールの

限界を突破し、自己反復能力を持つ産業グレードの統合R&D・生産プラットフォームを

実現した。

技術・詳細

本プラットフォームの核となるRSI（Recursive Self-Improvement）アーキテクチャ

は、「4つのモジュール（Project, Session, Experiment, Resource Center）」と「3

つの反復ループ」で構成されている。特に「P0検証ループ」では、以下の高度な機能が

動作する。

AutoPINOモデル：物理制約ニューラルオペレーターを中心とした自己進化型モデル

訓練エンジン。幾何適応型知覚、物理残差駆動最適化、オンライン増分学習を統合し

ている。

マルチスケール表現：分子シミュレーション、メゾスケール相場シミュレーション、

マクロスケール機械試験データを統一的な物理表現空間にマッピングする。

自己進化サイクル：実験データがナレッジグラフに書き戻されると、システムが認知

の盲点を自動的に特定し、オペレーターの更新やモデル校正を適応的にトリガーす

る。これにより「知的仮説→自律実験→データフィードバック→オペレーター進化→

知的再探索」というループが形成される。



背景・業界の文脈

新材料の開発、特にファインケミカル分野では、相反する複数の性能目標（例：耐熱

性、耐衝撃性、加工性、コスト）のバランス調整が長年のボトルネックとなっていた。

例えば耐熱ABS樹脂の場合、耐熱性モノマーの導入は耐衝撃性を低下させ、ゴム含有量

を増やすと靭性は回復するが耐熱性が低下するというトレードオフが存在する。また、

過去の文献や特許、製造現場での「異常バッチ」などの重要なデータが部門間で分断さ

れており、継続的な「問い・検証・調整」のループを構築することが困難であった。

今後の展望

FabartaのCEOであるAndy Gao氏は、AIを単なる汎用的な大規模言語モデルとしてで

はなく、産業の物理的メカニズムと知識チェーンに組み込むことの重要性を強調してい

る。同社は、このRSIエンジンの導入により、世界中の研究・産業チームがベンチスケ

ールからパイロットスケール、そして企業レベルの量産までをインテリジェントに接続

し、材料イノベーションにおいて測定可能な産業価値を創出することを目指している。

元記事: https://www.thailand-business-news.com/?p=335233

収集日: 2026年10月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://www.thailand-business-news.com/?p=335233


#04 多成分遷移金属炭化物｜MACE機械学習ポテンシャ

ルによる合成可能性と硬度の予測

概要

機械学習ポテンシャルを用いて、多成分遷移金属炭化物の合成可能性と硬度を効率的

に予測するフレームワークが開発されました。MACEモデルを約28,000件のDFT計算

データで微調整し、1,500℃における合成可能性の予測において実験報告と良好な一

致を確認しています。これにより、極限環境向け材料の探索が加速されるとともに、

多成分組成でのみ実現する新たな「積層秩序相」の存在が明らかになりました。

公開日 2026年10月17日  npj Computational Materials  スイス



詳細

主要成果

研究チームは、機械学習ポテンシャル（MLP）を用いて、多成分遷移金属炭化物の熱力

学的安定性と弾性特性を予測する手法を確立しました。特に、グループ4〜6の遷移金属

と炭素からなる組成空間において、合成可能性と硬度の両立を実現する組成の特定に成

功しています。また、多成分組成においてのみ現れる、従来の無秩序な岩塩構造や六方

晶構造よりも形成エネルギーが大幅に低い「積層秩序相（ stacking-ordered

phases）」という新しい相のファミリーを同定しました。この予測は密度汎関数理論

（DFT）計算によって裏付けられており、実験的な作製が可能であると考えられていま

す。

技術・詳細

本研究では、MACEという機械学習原子間ポテンシャルを、約28,000件のDFT計算デ

ータを用いて微調整（ファインチューニング）しました。このモデルは非常に効率的

で、トレーニングデータのわずか20%を使用するだけで、熱力学的に重要な構造におい

て約10 meV/atomという低い形成エネルギー誤差を達成しています。

このモデルを用いて、岩塩構造、六方晶構造、hcpプロトタイプの3つの構造に基づ

き、1,500以上の等原子組成をスクリーニングしました。評価には自由エネルギーモデ

ルと、弾性に基づいた硬度のサロゲート（代替指標）を組み合わせています。分析の結

果、構成金属のグループ番号が安定性と硬度の両方を支配していることが判明しまし

た。また、岩塩構造の炭化物を高温でスクリーニングする場合、短距離秩序が自由エネ

ルギーに寄与するのはわずか数 meV/atomであるため、無秩序相をランダム固溶体と

して扱えることが示されました。

背景・業界の文脈

多成分遷移金属炭化物は、その優れた特性から極限環境でのアプリケーションへの応用

が期待されています。しかし、膨大な組成の組み合わせの中から、「合成が可能」であ

り、かつ「高い硬度を持つ」組成を効率的に特定することは、従来の計算手法では非常

に困難な課題でした。本研究は、機械学習による高速な予測とDFTによる高精度な検証

を組み合わせることで、この探索コストを大幅に削減するアプローチを提示していま

す。



今後の展望

本研究で構築されたフレームワークは、目標とする特性を持つ合成可能な多成分材料を

スクリーニングするための汎用的な基盤となります。全9成分の組成空間にわたって有

望な炭化物組成が特定されたほか、多成分系特有の積層秩序相という新クラスの材料が

発見されたことで、今後の材料設計に新たな指針を与えます。今後は、これらの予測に

基づいた実験的な合成と特性評価が進むことが期待されます。

元記事: https://www.nature.com/articles/s41524-026-02355-9

収集日: 2026年10月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://www.nature.com/articles/s41524-026-02355-9


#05 金属の電気伝導率予測｜MLと第一原理計算で280

万化合物をスクリーニング

概要

機械学習（ML）と第一原理計算を統合した計算フレームワークにより、280万件以上

の化合物から高伝導性の金属候補を特定した。アルミニウム（36.59 × 10^6 S/m）

に匹敵する高い電気伝導率を持つ材料が予測されており、LiBePt2などの化合物がそ

の候補として挙げられている。この手法は、膨大な化学空間から高性能導電体を効率

的に探索することを可能にし、材料設計の合理化に寄与する。

公開日 2026年10月20日  npj Computational Materials



詳細

主要成果

研究チームは、機械学習と第一原理計算を組み合わせた計算フレームワークを構築し、

約280万件の無機秩序化合物を対象に電気伝導率のハイスループットスクリーニングを

実施した。その結果、アルミニウムの伝導率（36.59 × 10^6 S/m）に匹敵する高い性

能を持つ金属候補を複数特定した。特にLiBePt2などの化合物は、軽元素の価電子を利

用して散乱の強いd状態をフェルミ準位以下に押し下げることで、優れた性能を達成で

きることが明らかになった。

技術・詳細

本フレームワークでは、密度汎関数理論（DFT）とボルツマン輸送方程式（BTE）を組

み合わせ、反復的にBTEを解く手法（iBTE）を用いて信頼性の高いデータセットを生成

している。計算コストを削減するため、MLを用いた多段階のワークフローを採用し、

従来の超伝導研究で用いられていたエリアシュベルグパラメータ（λ）を記述子として

組み込んだ。

予測精度の検証として、トップクラスの材料に対して完全な電子-フォノン結合計算を行

い、既存の実験データと良好に一致することを確認した。計算された電気伝導率は、検

討したシステムの大部分で相対誤差30%未満という高い再現性を実現している。一方

で、銀（Ag）、金（Au）、銅（Cu）などの貴金属は、独自の電子構造と低い散乱率を持

つため、依然としてその伝導率を上回ることは困難であるとの分析結果が出ている。

背景・業界の文脈

電気伝導率は、マイクロエレクトロニクスから送電、エネルギー貯蔵、量子技術に至る

まで、金属材料の応用において極めて重要な特性である。従来、金属の伝導率計算には

DFTとボルツマン輸送理論が用いられてきたが、計算負荷が非常に高く、少数の材料へ

の適用に限定されていた。また、Kubo公式に基づくより厳密な手法も存在するが、計

算コストがさらに増大するため、広大な化学空間を探索するには不十分であった。

近年、Materials ProjectやAFLOWなどのデータベースにより数万件の材料特性がカタ

ログ化されているが、電気伝導率のような輸送特性は計算の複雑さから、ハイスループ

ットな枠組みでは十分に探索されていなかった。



今後の展望

本研究は、統計的学習（ML）と詳細な第一原理計算を組み合わせることで、材料探索

の予測能力を大幅に向上させたことを実証した。これにより、膨大な実験的な合成や特

性評価を行うことなく、特定の電子特性を持つ材料を合理的に設計することが可能にな

る。今後は、この計算フレームワークを通じて、次世代の高性能導電体の発見と実用化

が加速することが期待される。

元記事: https://www.nature.com/articles/s41524-026-02370-w

収集日: 2026年10月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://www.nature.com/articles/s41524-026-02370-w


#06 電子構造データ｜ML学習の冗長性を解消しデータ量

を最大100分の1に削減する手法

概要

材料の電子構造データに大きな冗長性が存在し、低次元の非線形多様体上に本質的な

情報が集中していることが明らかになりました。カバレッジベースのデータ削減戦略

を用いることで、予測精度を維持したままデータ量を最大で2桁（100分の1）削減

し、学習時間を3倍以上短縮することに成功しています。これにより、膨大な計算コス

トを要するデータセットが必ずしも必要ないことが示され、材料クラスごとの最小限

かつ代表的なデータセットの特定への道が開かれました。

公開日 2026年10月19日  npj Computational Materials  アメリカ



詳細

主要成果

材料の電子構造を予測する機械学習（ML）モデルにおいて、データセットに極めて高

い冗長性が含まれていることが判明しました。研究チームは、適切なデータ削減（プル

ーニング）を行うことで、予測精度の低下を最小限に抑えつつ、データ量を大幅に削減

できることを実証しました。特に、学習の難易度に基づいてデータをサンプリングする

「カバレッジベースのプルーニング戦略」を適用した場合、化学的精度（chemical

accuracy）とモデルの汎用性を維持したまま、データ量を最大で2桁（100分の1）削

減し、トレーニング時間を3倍以上に短縮することが可能となりました。

技術・詳細

本研究では、電子構造データが本質的に低い次元数（low intrinsic dimensionality）を

持っていることを明らかにしました。具体的には、本質的な電子構造情報は低次元の非

線形多様体（non-linear manifold）上に存在しており、これがデータの削減可能性

（prunability）を幾何学的に説明しています。実験では、ランダムなプルーニングであ

っても予測精度への影響は軽微であることが示されましたが、前述のカバレッジベース

の手法を用いることで、より効率的なデータ削減が実現しています。

背景・業界の文脈

一般的に、電子構造のMLモデルは、計算コストの高いコーン・シャム密度汎関数理論

（KS-DFT）によって生成された大規模なデータセットに依存しています。これは、デ

ータのどの部分が正確な学習に不可欠であるかが事前に分かっていないため、とりあえ

ず大量のデータを収集するというアプローチが主流だったためです。しかし、今回の結

果は、電子特性の決定において局所的な原子環境が支配的であるという「近視眼性

（nearsightedness）」の議論と整合しており、大規模データセットには重複した情報

が大量に含まれていることを示唆しています。



今後の展望

本成果は、高精度なMLベースの電子構造予測には膨大なデータセットが不可欠である

という従来の常識に疑問を投げかけるものです。今後は、各材料クラスにおいて、どの

データが本質的に重要であるかを特定し、最小限かつ代表的なデータセットを構築する

手法の確立が期待されます。これにより、計算リソースの最適化と、より効率的な材料

探索プロセスの実現につながる可能性があります。

元記事: https://www.nature.com/articles/s41524-026-02361-x

収集日: 2026年10月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://www.nature.com/articles/s41524-026-02361-x


#07 LixSiのリチウム化状態｜MLを用いたXPS結合エネ

ルギー予測による解析手法

概要

機械学習（ML）による結合エネルギー予測と大規模原子シミュレーションを組み合わ

せ、リチウムシリコン（LixSi）のリチウム化状態を追跡する計算フレームワークが開

発されました。この手法は、MLポテンシャルを用いたグランドカノニカルモンテカル

ロ（GCMC）法と分子動力学（MD）法を統合し、局所的な原子環境を系統的にサン

プリングします。これにより、リチウム脱離初期に起こる結晶からアモルファスへの乱

れに伴う特有のSi 2pシグネチャーなど、XPS測定で観察される主要な分光トレンドを

捉える化学量論マップの作成が可能になりました。

公開日 2026年10月17日  npj Computational Materials



詳細

主要成果

リチウムイオン電池のシリコン系負極において、リチウム化状態を定量的に追跡するた

めの新しい計算フレームワークが構築されました。この手法の最大の特徴は、機械学習

（ML）を用いたコアレベル結合エネルギーの予測を、大規模な原子シミュレーション

に統合した点にあります。これにより、operando（動作中）およびex situ（動作後）

のX線光電子分光法（XPS）測定で観察される主要な分光トレンドを再現する化学量論

マップの作成に成功しました。特に、リチウム脱離の初期段階で発生する、結晶状態か

らアモルファス状態への構造変化に伴う特有のSi 2pシグネチャーを捉えることが可能

となりました。

技術・詳細

本フレームワークは、以下の計算手法を組み合わせて構成されています。

MLによる結合エネルギー予測：機械学習を用いて、原子レベルの環境からXPSの結

合エネルギーを高速かつ高精度に予測します。

大規模原子シミュレーション：MLポテンシャルを駆動源として、グランドカノニカ

ルモンテカルロ（GCMC）法と分子動力学（MD）法を補完的に運用します。

これらの組み合わせにより、リチウム化の状態や局所的な原子環境を系統的にサンプリ

ングすることが可能になりました。これにより、複雑で不均一な微細構造を持つ材料で

あっても、その化学状態を定量的に解釈するための基盤が提供されます。

背景・業界の文脈

XPSは電池材料の化学状態や界面プロセスを調べる強力な手法ですが、実際の動作中に

形成される複雑で不均一な微細構造が定量的な解釈を困難にしていました。特にシリコ

ンベースの負極は、リチウムの挿入・脱離（（de）lithiation）が進む過程で、強く乱れ

たLixSi相の形成や、結晶からアモルファスへの相転移が起こります。これらの現象は特

性評価が非常に困難であるため、シリコン負極の挙動を正確に把握することは電池開発

における大きな課題となっていました。



今後の展望

本研究で導入された計算フレームワークは、実験的なXPS測定結果と理論的なシミュレ

ーションを橋渡しする役割を果たします。MLによる高速な予測と大規模シミュレーシ

ョンを統合することで、これまで困難であった不均一な相転移プロセスの定量的な追跡

が可能になります。これにより、シリコン負極の充放電メカニズムの深い理解が進み、

次世代の高容量電池設計への寄与が期待されます。

元記事: https://www.nature.com/articles/s41524-026-02302-8

収集日: 2026年10月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://www.nature.com/articles/s41524-026-02302-8


#08 逆材料設計｜結晶構造と局所電子記述子を同時生成

する拡散モデルの性能と課題

概要

結晶構造と局所電子記述子を同時にデノイジングする新しい拡散フレームワークが提

案されました。バンドギャップや形成エネルギーを条件とした生成において、構造の

みのベースラインよりも高い成功率を達成し、熱力学的安定性や物理的妥当性を持つ

構造の割合を向上させています。これにより、物性指定による構造品質の低下という

逆材料設計の課題を軽減し、探索可能な材料空間を広げることが可能になります。

公開日 2026年10月15日  npj Computational Materials



詳細

主要成果

結晶構造の変数と、サイト分解された局所電子記述子を共有スコアネットワークを通じ

て同時に生成する拡散フレームワークが開発されました。このモデルを用いた逆材料設

計において、バンドギャップや形成エネルギー、あるいはその両方を条件とした生成を

行った結果、構造のみを生成するベースラインモデルと比較して、ほとんどのターゲッ

ト条件でより高い成功率を達成しました。また、生成された構造のうち、一意性、新規

性、熱力学的安定性、および物理的妥当性を満たす割合が増加したことが確認されてい

ます。

技術・詳細

本手法では、代表的な記述子として「Bader電荷」と「原子状態密度（atomic DOS）」

を採用しています。これらの局所電子記述子を構造変数と同時に生成させることで、構

造の軌道を電子的に妥当な構成へと導き、物性ターゲットの指定と構造品質のトレード

オフを緩和させています。

Bader電荷の精度： 安定で一意かつ新規な構造において、DFT（密度汎関数理論）

のリファレンスとの平均絶対誤差（MAE）は 5.4 × 10⁻² e でした。

原子状態密度の精度： DFTリファレンスの粗いスペクトルプロファイルを捉えてお

り、精度分布の中央値付近で一致していますが、詳細な精度は元素種によって異なり

ます。

また、ノイズを混ぜたBader電荷や、物理的に意味のないダミー変数を用いた対照実験

の結果、これらの性能向上には、同時に生成される変数が実際の局所電子構造を忠実に

反映していることが不可欠であることが示されました。

背景・業界の文脈

無機結晶の生成モデルは近年急速に発展しており、VAE、GAN、フローマッチング、そ

して特に高い性能を示す拡散モデル（CDVAE、DiffCSP、DiffCSP++、SymmCD、

MatterGenなど）が登場しています。しかし、特定の物性を満足させる構造を生成する

「逆材料設計」においては、物性の条件付けを行うことで、構造の妥当性や多様性が損

なわれるという課題がありました。材料の物性は局所的な電子状態と密接に関連してい

ますが、従来のモデルは主に格子パラメータや原子位置などの構造変数のみを扱ってい

ました。



今後の展望

局所電子記述子を生成変数として組み込むことで、構造の多様性を高めつつ、物理的に

妥当な材料探索を行う道が開かれました。これにより、従来のスクリーニングベースの

ワークフローを超え、広大な化合物・周期構造空間から効率的に新材料を発見するアプ

ローチが加速すると期待されます。

元記事: https://www.nature.com/articles/s41524-026-02322-4

収集日: 2026年10月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://www.nature.com/articles/s41524-026-02322-4


#09 GM｜第4世代EVプラットフォームの設計手法と

LMRバッテリーの性能目標

概要

GMは、30万通り以上のバッテリー設計を仮想的にテストすることで、コンセプトか

ら正式承認までをわずか1ヶ月で完了させた。リチウムマンガンリッチ（LMR）バッ

テリーの採用と、設計・製造・エンジニアリングを同時並行で進める新アプローチに

より、開発期間を従来の半分に短縮することを目指している。これにより、航続距離

の向上と製造コストの削減、車両設計の簡素化を同時に実現する計画だ。

公開日 2026年10月22日  Interesting Engineering  アメリカ



詳細

主要成果

GMは、物理的なプロトタイプを製作する前に30万件以上のEVバッテリー設計を仮想

的にテストし、バッテリーパックのコンセプト策定から正式なプログラム承認までをわ

ずか1ヶ月で達成した。この成果は、同社が開発中の第4世代EVプラットフォームの一

環であり、従来の車両開発サイクルである5年という期間を半分に短縮することを目標

としている。

技術・詳細

新プラットフォームの中核となるのは、量産EV向けに開発されているリチウムマンガン

リッチ（LMR）バッテリー技術である。エンジニアはコンピュータモデルを用いて30

万通り以上の構成を評価し、最適な設計を導き出した。このバッテリーは、LG Energy

Solutionとの合弁会社であるUltium Cells（テネシー州スプリングヒル）で製造される

プリズマティックセルを使用する。

LMR化学組成の性能目標として、低コストな代替案として広く普及しているリン酸鉄リ

チウム（LFP）バッテリーよりも、エネルギー密度を33%向上させることが掲げられて

いる。エネルギー密度の向上は、バッテリーのサイズや重量を増やすことなく航続距離

を延ばすことを可能にする。GMの試算では、LMRバッテリーに加えて電気モーターの

改良と空力性能の向上を組み合わせることで、現行車両よりも1kWhあたりの航続距離

を約20%向上させられるとしている。

また、車両全体の設計簡素化も進めており、以下の改善を図っている。

電気駆動ユニットの部品数を40%削減し、小型・軽量化とコスト低減を実現。

電気アーキテクチャを刷新し、配線を30%削減し、コントロールモジュールの数も

削減。

集中コンピューティングシステムを導入し、処理能力を40倍に向上。これによりソ

フトウェアアップデートやエネルギー管理、Super Cruiseなどの運転支援機能をサ

ポートする。



製造プロセスのデジタル化

シミュレーションの活用は設計段階に留まらず、製造工程にも拡張されている。仮想モ

デルを用いて、生産設備の設置や組立手順、潜在的な安全上の問題を事前に検証する。

また、「PlantBrAIn」システムを導入し、工場フロアの実データとコンピュータモデル

を統合して生産性を向上させている。この手法により、バッテリーパックの組立施設で

は処理速度が30%向上したという。さらに、組立中に電気接続を自動チェックする機能

を導入し、最終的な電気検証ステップを排除する計画である。

今後の展望

GMは第4世代EVプラットフォームの具体的な生産開始時期は明言していない。しか

し、開発および製造プロセスの加速とコスト削減を通じて、電気自動車をより手頃な価

格で提供することを目指している。

元記事: https://interestingengineering.com/innovation/gm-ev-battery-simulations

収集日: 2026年10月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://interestingengineering.com/innovation/gm-ev-battery-simulations


#10 GoogleのVERID｜自律型ウェットラボを実現する

AIエージェントの物理的接地技術

概要

Google Researchは、AIエージェントを物理的な実験ロボットと連携させ、自律的に

実験サイクルを回すための基盤技術を開発しました。セマンティック・デジタルツイン

である「VERID」フレームワークにより、AIは物理的な制約を考慮した安全なプロト

コル設計と実行が可能になります。これにより、in-silico（コンピュータ上）の設計と

実実験の乖離を埋め、がん標的に対するシングルナノモーラー（single-digit

nanomolar）レベルのタンパク質結合剤の発見などの成果を上げています。

公開日 2026年10月16日  Google Research Blog  アメリカ



詳細

主要成果

Google Researchは、AIエージェントをウェットラボ（生物学的実験室）のベンチに

導入し、複雑な生物学的探索を自律的に行うためのビルディングブロックを構築しまし

た。特筆すべき成果として、AIエージェントが自ら学習する方法を学びながら高速なク

ローズドループの分子設計サイクルを回し、最終的にがん標的に対してシングルナノモ

ーラー（single-digit nanomolar）という極めて高い親和性を持つタンパク質結合剤を

発見したことが挙げられます。

技術・詳細

AIエージェントと物理的な実験環境を橋渡しするため、同社は「VERID（VERified

Infrastructure for Discovery Laboratories）」フレームワークを開発しました。これ

はラボのワークセルの「セマンティック・デジタルツイン」として機能し、ロボットア

ームの形状から個々のウェルの液量、試薬の正体、ピペットチップの在庫までをリアル

タイムで追跡する3Dボリュームエンティティツリーです。

VERIDはオープンソースのPyLabRobotフレームワークをベースにしており、以下の4

つのコア機能を提供します。

ライブ3D状態追跡：動作前にデッキレイアウトや液量、チップの有無を確認可能。

高速バーチャル・ドライラン：試薬に触れる前に、衝突や空ウェルの有無を数秒でシ

ミュレーション。

ハードウェア安全チェック：物理的に不可能なコマンドがロボットに到達する前にブ

ロック。

同期ビデオとアクションログ：再現性とデバッグのため、すべての実行記録を完全な

トレースとして保存。

実証実験では、ビデオと実行トレースを用いて、分注位置が低すぎたために生じた染料

の不均一な層状化を検出し、混合戦略を改善することに成功しました。また、シミュレ

ーターが物理的に不可能な8チャンネルピペットの吸引を拒否した際、エージェントが

即座に計画を再策定し、チップ壁面のキャリーオーバーによる微細なバイアスを特定す

る診断試験を設計した事例も報告されています。



背景・業界の文脈

フロンティアAIモデルは膨大な組み合わせ探索空間（例：100アミノ酸のタンパク質は

20の100乗以上の配列が存在する）をナビゲートする能力を持っていますが、2つの大

きな課題がありました。一つは、AIが3次元的な幾何学構造や物理状態を信頼性高く推

論できず、液体ハンドリングロボットの自動化に支障が出ること。もう一つは、in-

silicoでの設計速度に対し、実世界でのウェットラボ実験の速度が追いつかず、実験結

果のフィードバックがボトルネックになっていることです。

今後の展望

Googleは、DNAアプタマーを「サンドボックス」として利用し、AIエージェントによ

る「設計・テスト・反復」のクローズドループをプロトタイプ化しています。アプタマ

ーのサイクルは7〜10日で完了するため、迅速な検証が可能です。今後は、手続き的な

変数（滞在時間や蒸発など）を含む完全なトレースログを活用することで、AIエージェ

ントが実験ノイズから生物学的信号を分離し、並行して多くの候補を洗練させていく能

力を獲得することを目指しています。

元記事: https://research.google/blog/grounding-ai-agents-in-biological-reality-building-blocks-

for-autonomous-wet-labs/

収集日: 2026年10月24日 | 自動記事収集・翻訳システム (AI使用)

https://research.google/blog/grounding-ai-agents-in-biological-reality-building-blocks-for-autonomous-wet-labs/
https://research.google/blog/grounding-ai-agents-in-biological-reality-building-blocks-for-autonomous-wet-labs/

