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　AlphaGoTM が囲碁の世界チャンピオンを破って，人工知能（AI）が人間を超えたと世界に
衝撃をもたらして以来，世の中，AI が花盛りである。AI は破竹の勢いで様々な分野に進出し，
人間から着実に職を奪っている。研究の世界でも，データ駆動型研究開発がもてはやされ，
DX（デジタルトランスフォーメーション）だの，データ駆動だの，MI（マテリアルインフォ
マティクス），PI（プロセスインフォマティクス）といった言葉を聞かない日がない昨今である。
DX化に力の入っている企業では，数百人もの研究者が，数百件ものDX型研究テーマを推進
している。一方で，乗り遅れた企業は「わが社はDXの取り組みに遅れているんです」とあた
かも会社存亡の一大事と言わんばかりである。
　本当にAI は研究の世界に破壊的イノベーションをもたらすのだろうか？本稿では，データ
駆動型材料開発の現場を事例にして，AI の本質を考えながら，AIを用いた材料研究と計測技術
の未来予想図を大胆に描いてみたいと思う。

　AIとはなんですか？と聞かれたら，私は入力情報を出力情報へ変換するツールですと答える。
通常，AI 材料開発において入力は，物質の構造（分子構造，組成等を数値ベクトルに変換して
入力）であり，出力はターゲット物性である。公開データベースなどで構造―物性変換を学習した
AI が，未知な物質構造の特性を予測するというのがスタンダートな手法である。この方法は，
構造が一意に定義できる，分子，結晶などには有効であるが，構造が不定の我々の身の周りに
ある複合材は，構造―物性データベースも存在しないため，AI が扱う対象と成り得なかった。
　しかしながら，最近，SEM（走査電子顕微鏡）画像等の評価構造データをAI の入力情報と
することで，構造が不定な材料の物性を予測する手法が開発された 1）。そこでは，材料の組成，
製造プロセスを入力情報として，AI が SEM画像等で構造を構築して，さらにそこから複数の
物性を予測する。素材選定，製造，物性評価といった一連の実験をすべてコンピューター上で
仮想的に再現することができ，通常であれば数年間かかる莫大な実験をたかだか1時間で仮想
的に実行してしまう。着目すべき点は，評価技術による構造データが公開されている構造―物性
データベースのかわりを担っていることである。
　このように評価技術ドリブンなAIを活用すれば，原理的に世の中に存在するすべての材料が，
人工知能を用いた研究対象と成り得る。さすれば，材料開発は評価技術ドリブンなAI による
仮想実験に置き換わるのであろうか？そんなことはないと私は考えている。所詮，AIの予測は，
本質的に統計処理なので，学習された実験空間の範囲内でのみ予測を行うことができる。内挿は
得意でも外挿はできず，最適化はできても発見は苦手である。実は人工知能のモデルを開発した
人が経験する壁は，良く練られた実験系―人工知能のモデルを作成しないと意味がある予測は
できないことにあり，良く練られたモデルを構築するためには，人間が先回りして人工知能の
予想を予測する必要がある。これでは本末転倒と言わざるを得ない。

　しかしAIは組み合わせてこそ，その真の実力を発揮すると私は考える。AIは本質的にジグソー
ピースを組み合わせるがごときにいともたやすく，並列にも直列にも，縦横無尽に組み合わせる
ことができる（マルチモーダルAI）。例えば画像認識で人間の顔や表情をAI が認識し，音声
認識で声をテキストに変換しつつ，トーンから機嫌を予測し，記憶情報とテキストがAI で解析
されて意味付けされ，統合AIがすべてのAIの出力を組みあわせて総合判断を行うことで，人間
のように振る舞うロボットが開発されている。材料研究の世界で，まだマルチモーダルAI の
報告例はないが，必ず未来において実現する技術であると確信している。このように人工知能の
使い方には無限の可能性があるように思える。複数のネットワークが組み合わさってインター
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ネットが形成された時に大きな社会変革を生み出したことを考えると，マルチモーダルAI が
非常に大きなインパクトを研究にもたらす可能性は大いにあり，その時，評価の世界に，チェンジ
ゲームのプラットフォームビジネスが出現することを私は予想する。

　ここで，世の中のあらゆるAI をつなぎ込み可能なインターフェースをプラットフォーム
AI として想像してほしい。インターフェースを介して，前段には材料の組成を入力として，
SEM，TEM（透過電子顕微鏡），ラマン等の計測データを出力とする評価技術AI 群（各装置メー
カーの装置ごとに）が接続されており，後段には計測データから物性を予測する複数のAI が
繋がっている。プラットフォームのユーザーが扱う材料系と予測したい物性を入力すると，AIが
用いるべきAI群を選別する。さらには，AIの学習用データ取得用の試料の組成・製造条件等が
AIにより指定され，装置メーカーが実際の評価データを提供する，このようにして，AIをまったく
知らないユーザーが，簡単に自分専用のカスタマイズされたAI モデルを構築することができ，
材料開発をコンピューター上の仮想実験で高速に行うことが可能になる。
　評価装置メーカーがこのプラットフォームを実現すれば，装置のハード売りの事業から，サー
ビス主体の事業へと事業形態を変換できる，大きなビジネスチャンスが訪れる。プラットフォーム
のサブスクリプションでの売り上げのみならず，専門AI モデル構築のコンサルティング業務，
学習用データの委託販売，等々，様々な新しいビジネスの機会が考えられる。このようにAIと
評価技術はとても相性がよく，これから大いに成長する分野であると私は考える。
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