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未来社会創造事業では、社会・産業ニーズ（潜在的なニー

ズを含む）を踏まえ、経済・社会的にインパクトのあるターゲッ

ト（出口）を明確に見据えた技術的にチャレンジングな目標を

設定し、戦略的創造研究推進事業や科学研究費助成事業等

の有望な成果の活用を通じて、実用化が可能かどうか見極め

られる段階（概念実証/POC：Proof of Concept）を目指した

研究開発を実施します。その研究開発において、斬新なアイデアの取り込み、事業化

へのジャンプアップ等を柔軟かつ迅速に実施可能とするような研究開発運営を採用し

ます。

本事業は異なる２つのアプローチ「探索加速型」と「大規模プロジェクト型」で構成されます。

【探索加速型】

比較的少額の課題を多数採択（スモールスタート）する探索研究から、それらの課題を絞り込み、集中投資する本

格研究へと段階的に研究開発を進めます。探索研究では、多くの斬新なアイデアを公募して取り入れ、本格研究に向

けてアイデアの実現可能性を見極めるための研究開発を行います。探索研究から本格研究への移行時や、本格研

究実施期間中において、ステージゲート評価を実施し研究開発課題を絞り込むことで、最適な研究開発課題を編成

します。

【大規模プロジェクト型】

科学技術イノベーションに関する情報を収集・分析し、現在の技術体系を変え、将来の基盤技術となるよう文部科

学省が特定した「技術テーマ」に係る研究開発課題を公募し、集中的に投資します。
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■研究開発推進イメージ（令和7年3月時点）

■事業概要図（令和7年3月時点）

探索加速型

JST

大規模プロジェクト型

新たな価値を提案
（通年で提案受付）

領域毎に「重点公募テーマ」を策定
文部科学省/JST

研究動向分析・有識者ヒアリング
技術テーマを設定

研究開発課題を公募、運営統括が選定
重点公募テーマ毎に研究開発課題を公募、

運営統括が選定

（探索研究・本格研究）
大学・国研・企業等が実施

（技術実証研究）
大学・国研・企業等が実施

文部科学省設定の領域のもと

企業・団体・大学・
一般の方など

新たな価値を提案
（通年で提案受付）

■探索加速型（探索研究） ■探索加速型（本格研究） ■大規模プロジェクト型（技術実証研究）
　・研究開発期間：2.5年～4.5年程度
　・研究開発費：総額3,500万円～
　  6,000万円程度/課題

　・研究開発期間：最大5年程度
　・研究開発費：総額3.8億円～
　  5.7億円程度/課題

　・研究開発期間：最大10年程度
　・研究開発費：総額27億円程度/課題

ステージゲート評価

技術実証研究

POC
実用化が可能かどうか
見極められる段階

2.5年～4.5年程度
大規模プロジェクト型

最大10年程度

技術テーマ

バックキャスト

探索研究

最大5年程度

ステージゲート評価（時期は任意）
マイルストン達成確認

ステージゲート評価
（時期は任意）

マイルストン達成確認

本格研究
重点公募テーマ
探索加速型

研究開始

SG
SG

社会実装
製品化開発
社会への浸透

未来社会

2.5年～4.5年程度

ステージゲート評価（時期は任意）
マイルストン達成確認

ステージゲート評価
（時期は任意）

マイルストン達成確認

社会実装
製品化開発
社会への浸透
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「共通基盤」領域

「共通基盤」領域は、新たな学際領域を切り拓き、世界

最先端の研究成果をもたらす基盤として我が国の基礎科

学力を支え、持続的な科学技術イノベーションの創出に貢

献する、広範で多様な研究開発活動を支える共通基盤技

術や先端的な研究機器などを対象とします。

研究現場は将来の社会に大きなインパクトをもたらす

革新的な「知」や飛躍的な製品を創出する源泉です。一方

で、研究開発の活力を示す指標の1つである論文生産数は、

中国における科学技術イノベーション政策の一層の推進、

その他新興国の台頭、日本の少子化など、社会構造の変

化などを背景にここ数年伸び悩んでおり、日本の研究力

の低下を懸念する声もあがっています。日本の研究力向

上に基礎科学力の強化が不可欠であり、研究現場をより

活性化する仕掛けとして、社会ニーズに直接応える研究の

みならず、研究現場のニーズに応えることによって研究力

を高めるための活動についても着実に推進する必要があ

ります。

これを促すべく、本重点公募テーマの下、①ハイリスク・

ハイインパクトで先端的な計測分析技術・機器などの開発、

②データ解析・処理技術等のアプリケーション開発やシス

テム化、③研究現場の生産性向上等に資する技術の開発

を重視し、日本の研究力・産業競争力強化への貢献を目

指します。また、システム・装置化を目指す研究に加え、昨

今応用展開が急速に進展している数理科学・数理工学に

立脚した数理解析・シミュレーション等の高度化により、時

間・空間分解能、スループット等の飛躍的な向上を図ります。

重点公募テーマ

革新的な知や製品を創出する共通基盤システム・装置の実現
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背景

人々の生活を支える様々な製品の基盤になるのがマテリア

ルである。日本のマテリアル研究開発は、ヒトの勘・コツ・経

験に基づいたマテリアル探索が研究開発の基本となっている。

日本はこれらの研究開発ノウハウに強みを持ち、世界のマテ

リアル研究や産業を牽引してきた。しかし、近年のマテリアル

研究は、ロボット技術や機械学習を組み合わせた研究手法

が世界中で急速に発展している。

ロボットが自動的に材料の合成と計測を繰り返すことで膨

大な実験データを習得し、機械学習で新マテリアルをいち早

く発見することが可能になりつつある。欧米、中国ではこれら

の技術へ巨額投資を行い、スケールメリットを活用してマテリ

アル探索を行う動きが活発化している。世界中でマテリアル

の探索速度が加速する中、日本の強みを生かした、新たなマ

テリアル探索手法の開発が急務となっている。

実現したい未来社会

マテリアル探索空間を圧倒的に拡張し、マテリアル研究開

発の効率を上げる。そのためにヒトの勘・コツ・経験・作業のみ

に依存した研究手法からの脱却、すなわちパラダイムシフトを

起こす必要がある。

従来のヒトのノウハウに依存した仮説駆動型研究は、試行

錯誤の回数に限界がある。ハイスループット自律探索システム

を活用したデータ駆動型研究は、従来の反復的な作業を研究

者に代わって遂行する。このアプローチによって得られる膨大

なデータ・発見をヒトが理解し、日本が強みとする勘・コツ・経

験と組み合わせることで、実用性の高い新規マテリアルの発

見におけるセレンディピティの発生頻度を向上させる。

さらに発見マテリアルにおける機能発現の因果関係を掘り

下げることで、物性の指導原理を解き明かし、更に高性能なマ

テリアルを効率よく探索する。

このような研究開発手法のパラダイムシフトを起こすことで、

マテリアル探索空間拡張プラットフォームを構築し、研究開発

のスピードを向上させ、製品化リードタイムを短縮する。

プ
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〈ロボット×AI×ヒト〉で
材料開発の新システムを実現
世界各国で材料探索の自動化・自律化が進む中、日本のマテリア
ル産業が今後も優位性を維持していくには、材料開発のスピード
アップが必須である。東京大学の長藤圭介教授が率いるチーム
では、ロボティクスによる自動化、得られたデータから次の実験を
デザインする AI、日本の強みである人の経験や勘をかけ合わせ、
材料探索を大幅に高効率化するシステムを構築した。それにより
日本の学術と産業のあり方そのものも変えることを目指す。

Profi le

東京大学 大学院工学系研究科 教授
2021年より未来社会創造事業研究開発代表者

長藤 圭介 Keisuke NAGATO
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POC項目 2021 2022 2023 2024 2025
❶ハイスループット
　自律探索システム オートノマスラボ（AL）設計・構築

　　　　　

❷データ駆動
　ハイブリッド研究 データ駆動電池材料予測

データクレンジング法開発

❸ナレッジシェアリング
他機関AL運用

データシェアリングインフラ設計・構築

研究概要

本研究は、4つの探索研究課題を1つに統合し、本格研究と

して開始した。マテリアル合成の自動自律化、計測の自動自

律化、スケールアップのための生産技術、マテリアルデータ

の処理と機械学習、それぞれの分野のスペシャリストによる

共創を推進してきた。日本の強みである人の勘・コツ・経験を

生かした、マテリアル探索空間拡張プラットフォーム（Materials 

Exploration space Expansion Platform：MEEP）構築に取

り組んだ。薄膜の成膜から物性測定までを自律的に実施し、

得られたデータから次の実験を自律的に実施する自律探索

システムを構築し、電池材料の最適合成条件探索で実験の

高速化を示した。

また、このシステムの構築に当たっては、国内の理化学分

析機器メーカーを巻き込んで、試料台の規格化、分析装置が

出力するデータをJIS規格へ準拠させた。薄膜を超えて、実

用材料に近い粉体の取り扱いにも着手し、粉砕とX線回折、

その解析を自動・自律化した。得られた生データを解析、シェ

アするための構造化に取り組み、物質・材料研究機構（NIMS）

の管理する材料データ基盤へのデータ蓄積を行った。ヒラメ

キを誘発するインタラクティブな材料探索インターフェース開

発に取り組んでいる。
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ヒト参加型
システム実証

電池材料探索実証
・全固体電池材料
・スループット1,000倍

マテリアルドック（MD）要素素技術開発

Step1: 
電池材料開発の
❶❷ハイスループット化要素技術開発

Step3: 電池材料開発の
ハイスループット化
KPI: 1,000倍

Step2:
❸ナレッジシェアリングデモ

高速船

羅針盤

航海法

研 究 開 発 体 制

研 究 開 発 の 流 れ と P O C

PL （Dr. Nagato）

Autonomous Lab G
（Dr. Hitosugi）

Mach. Learning G
（Dr. Ushiku）

Data Science G
（Dr. Chikyow）

Material doc G
（Dr. Ono）
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Introduction 
of research 
and development 
results

人の生活を支えているモノや製品は、すべて材料からできており、社会を前に

進めていくためには、新たなよい材料をいかに発見・開発できるかが重要となる。

たとえば、窒化ガリウムの発見が LEDの発明につながり、照明の消費電力量を

大きく低減させたように、新しい材料は我々の生活を豊かにすることに直結して

いる。

現代の材料開発では、材料の配合や製法を変えながら新しい物質を生み出し、

その性質を評価し、それを受けて配合を変え…という試行錯誤が繰り返される。

従来、この過程では研究者個人の経験や勘が重要な役割を果たしてきた。日本

はその点に強みを持ち、マテリアル産業は基幹産業として発展してきたが、近年

は開発スピードの面で大きな課題に直面している。

「新材料の開発に向けた試行錯誤には膨大な時間と人手が必要です。世界で

はAIロボットを使った材料開発の自動化・自律化が進んでおり、従来のやり方で

は太刀打ちできません。我々は日本のやり方そのものを変えていきたいと考えて
います」。そう語るのは、機械学習とロボットを用いて材料の自律探索を行う

「マテリアル探索空間拡張プラットフォームの構築」プロジェクトの代表を務め

る東京大学の長藤圭介教授だ。

MEEPの前身は、長藤教授の取り組んできた「粉体成膜プロセス研究のハイ

スループット化のためのデータ駆動型プロセス・インフォマティクス」、大阪大学

の小野寛太教授による「数理科学を活用したマルチスケール・マルチモーダル構

造解析システム」、東京大学の一杉太郎教授による「マテリアルロボティクスによ

る新材料開発」、そしてNIMSの知京豊裕LSTC材料研究ラボ長による「Materials 

Foundryのための材料開発システム構築とデータライブラリ作成」という４つの

探索研究である。2021年に本格研究に移行するにあたり、これらを統合し、オム

ロンサイニックエックス株式会社（東京都文京区）の牛久祥孝リサーチバイスプレ

ジデントをリーダーとする機械学習の要素も加えた大型プロジェクトとして再始

動した。現在はさらにNIMSの長田貴弘グループリーダーも参画している。

統合に際しては、皆で議論を重ねて5年間のヴィジョンをつくった。現実に日本

の材料開発のあり方を変えるには、外部の産業界ともヴィジョンを共有していく

必要があるため、MEEPという愛称や三眼望遠鏡をあしらった親しみやすいロ

ゴも作成した。

長藤 圭介　
Keisuke NAGATO
東京大学　
大学院工学系研究科 
教授

手作業から自動探索へ
日本のマテリアル産業を変えたい

3つの望遠鏡をあしらったMEEPのロゴデザイン
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材料の探索が加速すれば、次に律速となるのは新材料

を量産し、産業化するためのリードタイムである。材料は合

成されただけではあまり付加価値を生まず、機能という価

値を持つことで産業に繋がる。材料を大量生産するプロセス、

材料を加工して付加価値を与えるプロセスは、材料探索の

ための試作プロセスとは異なる試行錯誤が必要となっており、

長藤教授はこのようなプロセス最適化の自動・自律化に取

り組んでいる。燃料電池の触媒層について、製造ラインを

縮小した自律実験装置を用い、発電性能の良い塗布乾燥

条件の探索で10倍の効率化を実現した。

「今後は、ここで得られた成果を量産プロセスにつなげ、

開発した材料が世界中で使われるようになるところまでを

発見された材料を産業に繋げる

実現したいですし、MEEPが示した新しいパラダイムを広く

日本社会に普及させていくことが私の使命であるとも考え

ています」。長藤教授率いるMEEPの挑戦が日本の産業を

どのように変えていくのか、これからの展開が注目される。

本格研究として始動するにあたり、最初の課題は、日本

に適した材料探索の方法論を見出すことだった。材料の組

み合わせは無限大で、人の手だけで立ち向かうには限界

がある。海外では多数のロボットを並べた総当たり的な探

索も行われているが、日本では現実的ではない。

導き出されたのが、ロボットとAIによる自律探索に人間

の経験や勘を組み合わせることで、効

率的な材料探索を実現する〈ロボット

×A I×ヒト〉という考え方である。探

索対象としては全固体電池の材料で

あるイオン伝導無機材料を選定した。

「 従来 の PDCA で は なく、Observe-

Orient-Decide-ActというOODAの方

法論を採用し、研究のあり方そのもの

を変えることを目指しました。そこでも、

まずはやってみようと、Observe（観察

する）ではなくAct（つくる）から始めて

います」と長藤教授は語る。

この方法論を具体化したのが、自動

実験、自動計測装置とデータベース、

AIを接続して構築された自律型材料探

索システム（Autonomous Materials 

Exploration System：AMES）だ。新

しい材料を自動的に合成し、その性質

や構造を自動的に計測・評価。得られ

AIが描く「材料地図」から次の一手へ

たデータを標準化してNIMSのデータセンターに蓄積し、AI

がシミュレーションを行って新しい材料候補を2次元のマテ

リアルマップとして提示する。それを研究者が読み取り、次

の一手を決めていく。単純な自動化ではなく、人の知見を

加えているのが大きな特徴である。

日本の産業におけるマテリアルの位置付け

研究手法のパラダイムシフト
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研究室いっぱいに広がる装置を前に、「これまで人間

が手を動かしていた新材料試作のプロセスをすべて自動

化した装置が完成しました」と語るのは、材料合成と特性

評価を自動化するオートノマスラボグループを率いてき

た東京大学の一杉太郎教授だ。この装置は、新材料を自

動でつくるスパッタ成膜装置、できた試料の構造を観察

する走査型電子顕微鏡、元素組成を測定するエネルギー

分散型 X 線分光装置、結晶構造を分析するX 線回折装置

やラマン分光装置、紫外可視分光光度計、電気抵抗測定

装置、そしてデータベースや AI に接続するコンピュータが

モジュールとして相互接続された自律型材料探索システ

ムAMES だ。

薄膜材料は、半導体やディスプレイなど幅広い分野で

鍵を握る。一方で、材料の組み合わせは膨大で、「考えら

れる材料の数は、宇宙の星の数より多い」ため、総当たり

で探索を進めるには限界がある。こうした課題意識から、

一杉教授らは理化学機器メーカーと連携し、自動・自律型

の材料探索システムAMES の構築に取り組んできた。

AMESでは、元素の組み合わせや成膜温度といった条

件をAI が推定して新材料を試作し、その結果をもとに次

の条件をAI が導き出す。必要に応じて研究者の着想も加

えながら、試作と評価を自動的に繰り返すことができる。

これにより材料探索の速度は従来の約10倍に向上し、高

性能の新材料の発見にもつながっている。

こうした装置の実現にあたっては、複数の理化学機器

メーカーが開発した規格の異なる装置を、1つのシステム

として接続する点が大きな課題となった。各種装置を物

理的につなげなければ試料の搬送すらできないが、装置

ごとに目的や設計思想があり、扱う試料サイズなどが異なっ

ていたからだ。データやソフトウェアも同様で、異なる形

式で出力されるデータを標準化しなければ、解析の自動

化はできない。ハードとソフトの両面で標準化し、共有で

きる仕組みを整える必要があった。ハードの標準化では

計測分析装置メーカーの協力を得てサンプルホルダーを

共通化し、図面をWEB 上で公開している。ソフトの標準

化については、日本分析機器工業会が策定した計測分析

装置の分析データ共通フォーマットであるMaiML 形式へ

の統一を実施。MaiML は2024年にJIS 規格となり、現在

はISO 規格化も目指している。

複数の企業のそれぞれのやり方を1つにまとめるには、

目的とヴィジョンを共有するのが近道である。「当初は、

研究開発のデジタル化の意義そのものが十分に理解され

ず、『人よりコストがかかるのではないか』という固定観念

新材料試作のプロセスを自動化
規格の異なる装置を接続

一杉 太郎
Taro HITOSUGI
東京大学　 
大学院理学系研究科 
教授

日本の理化学機器メーカの計測器を搭載。10倍の速さでイオン伝導体を探索。
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材料が持つ性能はどのような原理によって発現するのか、

性能向上の決め手は何かを理解しなければ、よい材料は

つくれない。大阪大学の小野寛太教授がリーダーを務め

るのは、材料開発において重要な役割を担う計測・解析

を担当するマテリアルドックグループだ。

従来は材料の計測・解析では試料の作製から得られた

データの解釈まで、すべて人間が行っていたが、小野教授

らは自動で大量に合成される材料を自動で粉砕し試料を

作製し、計測・解析まで行うシステムを構築した。自動化・

自律化により、１試料につきX 線回折装置（XRD）で2時間

程度かかっていた解析は約10分程度に短縮され、10倍

速での解析が実現した。

特徴の1つは、自動計測装置をモジュール化し、机1つ

分程度のコンパクトなものとしたことだ。「海外ではモジュー

ル化されていないため、要する手数も多く、装置を並べる

広い空間も必要ですが、我々の装置であれば、自動合成

装置に接続するだけで合成から測定まで連続して行えます」

と、小野教授は自信を見せる。

もう1つの特徴は、従来の自動測定装置では扱うのが

難しかった粉体やスラリーと呼ばれる粘り気のある泥状

の混合物にも対応可能とした点だ。海外の自動実験装置

では液体は扱われるが、粉体やスラリーには対応してい

ない。MEEPでは熟練の技が必要な材料をあえて対象と

粉体粉砕から計測までの自動化で
解析速度が10倍に向上

小野 寛太
Kanta ONO
大阪大学　 
大学院工学研究科 
教授

真空成膜を用いた自律実験システム

実験条件の設定から評価結果の提示まで、計測・評価プロセスを全て自動化・自律化

も根強くありました。そうした中でコミュニケーションを重ね、

欧米の動向も含めて正確な情報を示しながら、共感を得

ることに力を注ぎました」と一杉教授は当時を振り返る。

材料開発のデジタル化は世界的な潮流であり、ロボット

や AIを使いこなさなければ成果が出ない時代になってい

る。ここで日本が先陣を切らなければ、マテリアル産業の

競争力は失われかねない。一方、今デジタル化を進めれば、

ビジネスチャンスは確実に広がっていく。一杉教授の熱意

とヴィジョンがチーム全体に共有された結果、標準化が実

現し、日本のマテリアル産業の将来を担う装置が完成した。

現在は電池材料の探索を行っているが、今後は AMES

を半導体材料や触媒材料の探索へと展開していきたいと

いう。また、こうして生まれた勢いを社会全体へ広げてい

くこともMEEP の重要な役割であり、一杉教授らは政府

や企業への働きかけも進めてきた。2025年6月には内閣

府からAI for Science 推進を加速する方針が示されるな

ど、政策レベルでは動きが見え始めているが、企業の研

究開発現場への本格的な浸透はまだ初期段階にある。本

プロジェクトをバネに、このモーメンタムを日本の産業界

に定着させ、加速させていく。
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NIMS の長田貴弘グループリーダーが率いるマテリア

ルデータ科学グループは、材料研究で得られる測定・解

析データを体系的に蓄積し、実際の材料開発に利活用で

きるデータベースとして整備する方法論の構築に取り組ん

できた。データは、NIMS が文部科学省とともに推進する

データベース（データ構造化システム:RDE）に蓄積し、既

存の実測データをAIなどでも活用可能な形に整理するこ

とで、材料研究におけるデータ活用のロールモデルとな

ることを目指した。

材料研究の現場から生み出される生データを共有可能

な形にしていくまでには、いくつかの段階がある。まず、

測定装置ごとに形式が異なる生データ（1次データ）を蓄

積するが、標準化に一杉グループが進めているMaiML

形式に対応を行う。これにより解析可能となった2次デー

タを、データ解析プラットフォームに投入する。そこで自

動解析の結果や研究者による解析・解釈、データ間の関

係性といった情報を重ね合わせ、3次データを生成する。 

データを標準化して蓄積し
広く共有可能に

長田 貴弘
Takahiro NAGATA
物質・材料研究機構 
電子・光機能材料
研究センター  
機能材料分野 
ナノ電子デバイス材料 
グループ 
グループリーダー

することで、海外との差別化を図っている。

自動化装置が導入されれば、人が日中に材料をセット

するだけで、夜間に実験からデータ解析までが完了できる。

一つ一つの手順を正確に再現性高く実行し、条件を検証

しながら最適化できるのもロボットならではだ。真空中や

酸素や水分のない環境での実験が可能となり、不純物の

混入も防げるため、得られた材料は人間がつくるより理

論値とのブレが少ないものになる。人間は働き方を効率

化しながら、得られた高純度な材料と高精度な解析結果

に基づいて、次の手を考えられるようになる。

装置開発の過程では、実験の本質に向き合うことになっ

たと小野教授はいう。基本的な実験操作である「砕く」「混

ぜる」について、当初は人間の動作をそのままロボットに

模倣させようとしたが、うまくいかなかった。試行錯誤を

重ねる中で、人間の動作の再現ではなく、ロボットがシン

プルに実行できる動きは何かを考えることが重要だと気

づいたという。「円運動のような単純な動きをどう組み合

わせれば、人間に近づけるか、あるいは人間を凌駕でき

るか。物理プロセスの原理的メカニズムから見直したこと

で、実験に対する理解が深まりました」。

材料を砕いて混ぜていくときには、粒子が細かくなるに

つれ、ガリガリしていた感触がスムーズになっていく。そ

の変化を音響や振動、画像信号で捉え、物理的な観点か

ら定量的に解析した結果、音や振動から何ミクロン程度

の粒径になったかを把握できるようになり、粉砕や混合に

適した最適な操作の発見や、実験に最適化された試料づ

くりにつながった。

また、従来は人間の操作によるばらつきを吸収するため、

XRD 測定時には300mg 程度の試料を長時間かけて計測

する必要があったが、ロボット向けに最適化したことで、

3mgという少量でも高精度かつ高速に計測・分析が可能

となった。従来、XRD 測定時に人間が行っていたサンプ

ルホルダー上の粉末表面に力をかけて平滑にする作業が、

かえって精度のばらつきを生むことも明らかになった。

自動化は単に人間の労働力を代替するにとどまらず、

これまで不可能だと思われていたことを可能にし、実験

の本質に近づくことで高精度な実験を可能にする。「今

後は、より扱いの難しい材料に対しても、同じようなアプロー

チで自動化・自律化を進めていきます。最先端のものづく

りを担う方々に貢献できる要素技術を磨き、社会に還元し

ていきたいと考えています」。

材料を乳鉢で粉砕・混合するロボットアーム。
画像認識のためのカメラも搭載。
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組成傾斜試料の製造からデータベースへの格納までの流れ

データ蓄積システムの概要

「3次データは論文化や企業連携も視野に入れ、NIMS が

運営する材料の公開データリポジトリ（Materials Data 

Repository：MDR）に蓄積し、共有可能な形で公開して

います。こういった異なる研究ステージのデータを連結し、

標準化・共有化した点がこのグループの大きな成果です」。

例えば、長田グループが使用しているコンビナトリアル

手法では、より多くの実測データの収集ができるよう、1つ

の薄膜上で連続的に組成を変化させて試料を生成してい

る。こうすることで異なる物性をもつ材料が一度につくれ、

物性の相対的変化を効率的に把握できる。ただ、実測デー

タを蓄積することは比較的容易でも、データを共有可能

なものとして整備するには課題が多かった。データ形式

の標準化のほかに、明らかなエラーデータをどこまで残

すべきか、共有を前提としたデータ選別やタグ付けをど

のように行うか、といった課題にも取り組み、実際に使え

るデータベースの構築を目指した。

「自動でつくって測り、データ科学と連携した解析をし

て、また次へ、というループが実現した一方で、次に何を

試すべきかについては、やはり人間が方向性を示す必要

があります。こうした人の判断を支えるため、我々はサマ

リーデータの可視化に取り組みました」。複雑な物性情報

も、視覚的に示されることで傾向などが把握しやすくなる。

マッピングにあたっては、AMES から得られるデータに加

え、過去に蓄積された既存のデータベースも参照したが、

実測データ数には限りがあり、既存のデータベースにも

分野ごとの偏りがある。
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オムロンサイニックエックス株式会社（東京都文京区）

の牛久祥孝リサーチバイスプレジデントがリーダーを務

める機械学習グループは、「つくる」「はかる」「ためる」と

いう各段階を、AI・機械学習によって加速してきた研究者

が横断的に集まって構成された。グループが担ったのは、

蓄積されたデータに人の経験や勘を重ね、次に何を試す

べきかを導き出す「わかる」の部分だ。

代表的な成果が、材料特性を俯瞰的に把握するための

マテリアルズマップの構築だ。本研究では、結晶構造や

X 線による計測データを統合し、機械学習によって材料同

士の類似性を求めた。しかし、機械学習で材料の物性を

表現すると1,000次元にも及ぶ高次元データになる。数

値の羅列だけでは、熟練の研究者であっても全体像を直

感的に捉えることは難しい。そこでさらに本研究では、こ

の類似性が一目で把握できる2次元のマップとして可視

化した。

可視化により、人のひらめきが誘発されると牛久リサー

チバイスプレジデントは指摘する。「物性の近い材料が近

くに配置されるため、電池材料がこのあたり、超伝導材

料はこのあたり、ということがわかると、この近くの未探

索の材料の中によい材料があるのでは、と自然に発想で

きますね」。マップの一部の着色された部分が、すでに情

報のある材料を示している。圧倒的に多いのが、グレーの

未探索の領域だ。この空白の領域をいかに効率的に探

索するかが、新材料の発見の鍵となる。

材料間の類似性を抽出し、2次元へと写像する過程で

は機械学習が活用された。実測データ数は有限で、分野

の偏りもあったため、牛久リサーチバイスプレジデントら

は過去のデータに加えて、ある条件を与えたモデル化を

行い、バーチャルな物性情報を生成・解析。その結果、実

測データ数の10倍相当の物性情報を取り出すことに成功

し、マップの情報密度を大幅に増加させることができた。

材料探索に機械学習を組み合わせた本研究において

は、機械学習の研究者は AI には詳しいが材料について

はあまり知らず、逆もまた同様である、という点が障壁になっ

た。材料研究のどこに本質的な課題があり、それをAIで

どのように解くのが有効かを見極めるには、お互いの分

野に対する理解が欠かせない。高度なAI 技術を導入して

も、課題の立て方を誤れば、期待する成果にはつながら

ない。両者のコミュニケーションが、研究を前に進めるう

えで重要な要素となった。

人のひらめきを誘発する
マテリアルズマップ

牛久 祥孝
Yoshitaka 
USHIKU
オムロンサイニック
エックス株式会社 
リサーチアドミニスト
レイティブディビジョン 
リサーチバイス 
プレジデント

結晶構造からマテリアルズマップを作成する際の処理の概念図

この問題を解消するため、長田グループリーダーらは

機械学習グループとともに2,838の既存の物性データを

基にシミュレーションを行い、バーチャルな予測物性デー

タを生成することで、データ数を21,243にまで拡大。従

来データの10倍程度の情報量を取り出すことに成功し、

材料探索の高速化に貢献した。こうしたシステムにより計

測データの付加価値が高まることで、日本の計測機器メー

カーの市場拡大も期待される。
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例えば、マテリアルズ・インフォマティクスの問題の1つに、

ある結晶構造の材料ができた場合、その物質の超電導性

や安定性はどうであるかを推定する、というものがある。

結晶構造は基本的に、上下左右奥行き方向に同じ並び方

が無限に繰り返されているため、そのままでは AI に回答

を求めることはできない。なぜなら、AI には「無限」を投

入できないためだ。構造の一部だけを投入しても、その

先にある原子との相互作用などを計算できず、その物質

本来の物性を示せない。

では、どうするか。「原子間の相互作用をモデル化し、 

1つの結晶構造の繰り返しの情報だけで、あたかも無限

個の原子が入っているかのようにAI が想像しながら物性

を推定する手法を開発しました。このモデルは、当時、物

性の推定精度で世界一を記録しました」。この読みは的

中し開発したモデルは、当時の物性の推定精度で世界一

を記録した。

現在のマテリアルズマップの情報は、まだ限られた領

域のものにとどまるため、AMESの実測データと過去のデー

タベースに蓄積されているデータを組み合わせ、さらなる

マップの拡張を図っていく必要がある。その際、公開デー

タだけに依存すると、本来の探索対象とずれた学習が行

われる恐れがあるため、実際の材料合成と評価を繰り返

しながら、その結果をAI にフィードバックしていく循環が

必要となる。こうした実験と学習が連動する仕組みを通じ

て、より精度の高い材料探索を実現していく。

マテリアルズマップ
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新たな材料研究基盤に向けて

本プロジェクトは2025年度をもって終了するが、今後も
AMESのブラッシュアップは継続していく。現在、AMESを有
償利用して新材料の開発に取り組んだ企業は4社であり、今
後は成功事例を積み重ねながら、ユーザーの拡大を図っていく。

NIMSのデータセンターには、現在、電池材料を中心とした
データが蓄積されているが、今後は対象領域を広げてデータ
の集積を進め、日本の物質材料のデータセンター拠点として
いく構想だ。機械学習については、過去の論文等に蓄積され
た知見を大規模言語モデル（Large Language Model：LLM）
として取り込み、材料探索支援機能のさらなる高度化を進め

る。これらを統合した生産プロセスシステムの構築により、材
料探索から量産プロセスまでを見据えた運用を可能にしていく。

また、2025年11月には、2023年に長藤教授、牛久リサー
チバイスプレジデントらを発起人として発足させた「AIロボッ
ト駆動科学イニシアティブ」を法人化した。これを本プロジェ
クトで生まれた材料探
索の自動化・自律化の
モーメンタムを加速さ
せる基盤として活動して
いく予定である。

今後に期待すること
岡島 博司テーママネージャーより

新規材料の探索においては、これまでのやり方では物量で勝る国には勝てない時代が来ました。単なる自動実
験や生成 AIの活用でも不十分であり、個々の研究者が独自の手法を開発するだけの状況も望ましくありません。
MEEPでは材料科学、プロセス工学、データ科学を用い自律研究のクローズドループを回すべく4つの探索研究を統
合しました。材料開発の本質的なブレイクスルーは、しばしば意図せぬ未知の発見から生まれるため、材料の広大な
探索空間を効率よく網羅する手法が求められます。さらに、その過程では、結果の回帰にとどまらず、因果関係まで掘

り下げることで、物性発現の新たな指導原理に到達できる可能性があります。
MEEPがその端緒を切り開いた意義は大きく、本国の材料研究・産業の巻き返しの一手となる発見を期待します。

今 後 の 展 望

長藤研究開発代表者より

無限に近い材料の組み合わせの中から、いかによい材料を見いだしていくか。世界的に材料探索の自動化が進む
現在、人間の力だけでこの課題に立ち向かうことは難しくなっています。そうした状況を背景に、MEEPではロボット
とAIを活用し、実験・計測・データ化を連続的に回しながら、材料探索を加速させる仕組みづくりに取り組んできました。

MEEPの意義は、単に実験を自動化しただけではありません。24時間稼働し得る実験と、その結果が即座にデジタ
ルデータとして蓄積されるようにしたことで、研究者が次に何を試すべきかを考えるための材料が常に手元にある環境

が整いました。これにより、労働力不足や働き方の問題など、日本の社会課題の解消にもつなげていけると考えています。
MEEPは材料探索を高度化するための基盤として、実運用に耐える段階に到達しています。MEEPが示した新しいパラダイムを広く日本社

会に普及させていくことが、本事業でリーダーを務めた私の使命であるとも考えています。ここで得られた成果を量産プロセスへとつなげ、開
発した材料が世界中で使われるようになるところまでを実現し、日本のマテリアル産業に貢献していきます。

一般社団法人AIロボット駆動科学イニシアティブ  
https://airds.or.jp/jp/

プロジェクトHP
https://meep.nagato-u-tokyo.jp/

長我部 信行運営統括より

本研究開発課題は共通基盤領域の中で、AIとロボティクスを活用したマテリアル分野の新たな研究開発基盤を拓
くプロジェクトとして採択されました。

世界中でAIとロボティクスを活用した材料研究が活発になっていますが、材料の実験方法は複雑で、得られるデー
タも多岐に渡るため、決定的な手法やデータベースは生み出されていません。

その中で、複数分野の研究者が連携し、パイオニアとして材料分野の新しい研究開発のあり方にチャレンジするこ
とは困難も多かったと考えますが、得られた知見やインサイトは非常に重要な物です。本領域でバイオ分野の高橋課題らとともに設立したAIロボッ
ト駆動科学の学協会活動を通じ、これまでの知見の啓蒙や人材育成を進め、AI for Scienceに繋がることを期待します。

今後に期待すること
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