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人と融和して知の創造・越境をする AIロボット 
 

研究開発項目 

１．仮説生成・検証ＡＩ 

 

２０２５年度までの進捗状況 

この研究プロジェクトでは、研究におけるループを主張→実

験→解析→記述＆対話→主張…というループでモデル化して

います。その中でも仮説の生成と検証を含む主張と解析のス

テップでは、マルチモーダルな科学データを理解し、そのうえで

仮説を新規に生成しつつ、自動合成実験AIが実施した実験結

果が仮説と適合しているかを検証できるAIが必要になります。 

そこで仮説生成・検証 AI としてまず「マルチモーダル XAI 基

盤モデル」を開発して科学データを AI に理解させ、「科学知識

の空間埋め込みとアブダクションによる仮説生成モデリング」

によって仮説生成の機能を実現します。仮説生成時に人間の

科学者のフィードバックから「仮説インスピレーションAI」を開発

するとともに、実験結果から「実験予想と結果の XOR 発見 AI」

によって仮説を検証できる体制を整えます。これらはエージェ

ント AI として「知識推論と対話を用いたマルチモーダル仮説生

成」が開発するインタラクティブな仮説生成 AI と相互作用し、

仮説生成と検証を実現します。 

 

２．これまでの主な成果 

2023 年度のマイルストーンである「AI ロボットが、文献を用

いた知識探求を通じて既存論文に記載されている研究を相互

理解できる」ことを示したのちに、2024 年度はそれらの深化だ

けでなく、新たな研究として AIによる仮説生成の実現に取り組

みました。結果として、情報学や化学といった複数分野での仮

説生成を実証することができました。2025 年度にはこれらを統

合し、生成した仮説を実験・検証して論文化（受理）まで到達す

ることで、2025 年マイルストーンを達成しました。 

 

マルチモーダル論文理解 XAIを仮想評価者として活用し、ク

ロスオーバー手法による仮説生成技術を開発しました。化学

分野では初期仮説39分子から仮想合成・自動有機合成・活性

検査・新規分子生成までのサイバー＆フィジカルループを実現

し、提案分子の活性確認と有機合成反応開発論文（Chemistry 

Letters 受理）に至りました。情報学分野では実験・考察・論文

出力までを自動化する AIRASをオープンソース公開しました。 

 

大規模言語モデルを活用して科学技術文献の知識を連続

ベクトル空間に埋め込み、新規かつ妥当性のある科学的仮説

の自動生成を目指しています。ベースラインシステムの構築に

着手し、RAG による文脈依存の分子候補生成やチャットボット

形式の対話的仮説生成、研究トレンド可視化ツールを開発し

ました。さらに、これらを専門エージェントとして MCP で接続・

統合した「テイミング AI」を実装し、図表・化学構造式・反応ス

キームを取り込むマルチモーダル拡張や、外部通信を行わな

いデータセキュア版の技術検証も行いました。 

 

Slack 上で SMILES 記法を自動検出して分子構造画像を表

示し、化合物エディタと統合して研究者の意図を基盤モデルに

フィードバックできるシステムを開発しました。UU Learning によ

る少量判断からの擬似ラベル生成や、専門性に応じたフィード

バックタスク割当・プロンプト信頼性推定も開発し、物体検知論

文 25本では GPT-3比で精度が 0.15ポイント向上しました。加

えて中間推論の評価・報酬設計にも取り組みました。 

 

実験計画時の予想結果と実際の結果の XOR を発見し新た

な仮説創出の素となる AI の構築に取り組みました。ChemRxiv

から 2 万本超の論文を収集して新規にデータセットを構築し、

エンコーダーベースとデコーダーベースの 2つの言語モデルに

よる仮説検証 AI を開発し、95%以上の精度を達成しました。ま

た、判定根拠の可視化機能も実装しました。2025 年度には、

化学特化データセット CRNLIと検証モデル LANLIを構築し、仮

説更新フレームワークや科学ベクター図自動生成 AI

（TikZAgent）を開発しました。 

 

大規模言語モデルを用いた論文理解枠組みの構築に取り

組みました。特許庁データベースから特許 20 年分（5B トーク

ン）や JST提供の科学技術論文を fine-tuning して理解モデル

を整備しました。Prompting による仮説生成と知識推論モデル

の 2 方式を検証し、敵対的生成ネットワークによる半自動フィ

ルタリングで生成仮説の確からしさを約 8 割で弁別しました。

化学グループとの対話インタフェースを SlackBot として構築し、

研究現場のマルチモーダル理解も枠組み化しました。 

 

３．今後の展開  

2023 年に本研究開発項目が始まった時点では、2025 年ま

でに文献を理解できる AI を実現し、2030 年までに文献を（実

験を伴って）生成できる AI を目指していました。本課題の成果

によって、前者のマイルストーンは達成され、後者のマイルスト

ーンにおいて最も重要である仮説生成も実現されました。生

成・検証された仮説について実験を含むレポートを進化的に生

成するシステムを確立し、その中核 AIRASをオープンソース公

開しました。本課題の終了後も、AI ロボット駆動科学の普及・

社会実装に資する基盤としての活用が期待されます。 

１．概要 

（１）マルチモーダル XAI基盤モデル  

（２）科学知識の空間埋め込みとアブダクション

による仮説生成モデリング 

 

（３）仮説インスピレーション AI  

（４）実験予想と結果の XOR発見 AI  

（５）知識推論と対話を用いたマルチモーダル仮

説生成 
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人と融和して知の創造・越境をする AIロボット 
 

研究開発項目 

２．自動合成実験ＡＩ 

 

２０２５年度までの進捗状況 

研究における仮説をもとに実験を着想した後に、その具体

的な作業をサイバー空間で推定しつつフィジカル空間で実施

する AIロボットを開発します。 

具体的には、（１）生成された仮説から実際に自動実験を進

める「有機合成を行う AIロボットの探究」、（２）その中で特に合

成反応を予測しながら実験全体を計画する「有機合成反応予

測・拡張 AI」、（３）それぞれの合成実験の条件を自律的に推

定する「汎用型有機合成ロボットの活用による反応条件予測

AI」、幅広い合成実験の選択肢を与える（４）「フロー合成制御

AI」（５）「メカノケミカル合成制御 AI」の研究開発を行います。 

 

２．これまでの主な成果 

自動合成実験 AI としては、2023 年度のフィージビリティスタ

ディまでに、既存の論文を研究者が追試する時の様に関連事

例の論文から実験を計画し、その具体的な実験パラメータを

推定して実行できる AIを実証しました。ただし論文等の文献に

は、実験の大まかな設定が書かれているにとどまることが多

い状況です。そこで 2024年度以降は仮説生成実現に向けて、

文献を学習した AIが検討する実験計画をさらに別の AIによっ

てその合成経路や合成条件をアップデートし、通常のフラスコ

合成だけでなくフロー合成やメカノケミカル合成といった幅広い

合成の自律化を経て、実行可能な実験を計画・実行できる AI

ロボットに取り組みました。仮説生成AIが提示した鎮痛剤候補

について合成経路・条件を予測し、自動合成から ADRA2B 活

性評価までを一貫して実施できる体制を確立しました。 

化合物を表現するために、分子の合成経路をエッジ、分子

をノードとするネットワーク型データベース（Molecular Reaction 

Graph）を構築するとともに、“Chemputor”を簡易化した京大式

自動合成装置を製作しました（図１）。2023 年度では、実験手

順の自動入力を目指し、ChatGPT を用いて実験手順文をマー

メイド記法に変換し、自動生成プログラムの実現に近づきまし

た。また実際に 0.3molのエステル化・アセタール化・アミド化実

験を成功させました。仮説生成から自動実験へとつなげるた

めに仮説生成 AI とのインタラクションを経て非オピオイド鎮痛

薬構造を創出しました。ChatBot 提案分子の活性をバイオアッ

セイで確認して研究ループを回し、本ChatBotを用いた有機合

成反応開発論文が Chemistry Lettersに受理されました。 

 
図１ データベース（左）と京大式自動合成装置（右） 

 仮説生成された有機材料を合成するための配合を考える AI

モデルの構築と、新たな仮説発見のための有機材料拡張方

法の研究を行いました。大規模化学反応データベース

Pistachioをキュレーションしてデータセットを構築し、言語モデ

ルを用いた逆合成経路予測モデルを開発し、鎮痛薬の創出を

対象としたケーススタディで実用性を確認しました。 

 汎用型有機合成ロボットを構築・活用しながら、反応条件予

測 AIの開発を行いました。反応性推算 AIにより有機分子の

反応性を数値化し、新たな反応剤「Antipyrine」を発見しまし

た。また、高精度な反応条件予測モデルを構築し、鎮痛薬とし

て有望な分子の自動合成に成功しました。反応から単離精製

まで一貫するバッチ型自動有機合成システムを構築しました。 

 AIによる仮説生成から自動フロー合成、評価、フィードバック

までの一気通貫システムの構築を目標として、鎮痛剤候補の

ADRA2B阻害剤の合成と活性評価を担当しました。フロー合

成・分析システムで収率誤差 5%以内を達成し、プランジャー型

ポンプによるグラムスケール合成を実証しました。非対称ウレ

アのフロー合成でバッチ法より高効率な合成法を確立し、フロ

ースケールアップ合成システムへと発展させるとともに、計 49

化合物の ADRA2B阻害試験から選択性も両立する候補化合

物を見出しました。 

 メカノケミストリーを用いた有機合成 AIの実証を目指し、精

密な力学制御システムと反応機構解明を組み合わせた自律

実験プラットフォームを構築しました。クネーフェナーゲル縮合

などの標準的なメカノケミカル反応で高い再現性を実現しまし

た。トルクから溶媒量を決定しラマンで反応率をモニタする

Kneading法を確立し、シリカゲルを反応メディアに用いてロボ

ット適性を高め、Kneading 法による還元反応等を実証しまし

た。粉末 X線回折や分光計測の完全自動化により、人手を介

さずに反応機構を解明する AIプロトタイプを実証しました。 

 

３．今後の展開  

各合成手段の自律化に加え、遠隔操作可能な自動合成基

盤やフロースケールアップ合成システムを整備し、サイバー・フ

ィジカル両空間を一貫接続する研究プロセスを実装しました。

自律的フィードバックによるスループット向上と、多様な合成手

段の深化による広範なケミカルスペースの開拓は、課題終了

後の発展課題として期待されます。 

１．概要 

（１）有機合成を行う AI ロボットの探究  

（２）有機合成反応予測・拡張 AI  

（３）汎用型有機合成ロボットの活用による反応

条件予測 AI 

 

（４）フロー合成制御 AI  

（５）有機合成反応予測・拡張 AI  


