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• 生成AIと研究者の自然な対話により、幅広いデータ・知見の取得と研究方針を立案
• 世界最先端コンピューティング技術を用いたシミュレーションやAIを連動させる
• 材料研究が飛躍的に高速化・高度化され、MIが革新的材料創出を支援する時代に

マテリアルズ・インフォマティクス（MI）

データ収集 仮説立案データ分析 シミュレーション・検証

研究開発

富士通独自技術

※NIMS＝国立研究開発法人物質・材料研究機構
（マテリアルキュレーションはNIMSの特許・商標、システムは富士通と共同開発）

材料研究者

“Material Exploring” on GMDX Platform （富士通・開発中）

世界最先端の
コンピューティング
技術

Fujitsu Kozuchi外部情報ソースお客様固有データ

材料情報スクリーニング

マテリアルキュレーション
（NIMS※） 材料探索プラットフォーム

分析・最適化コンポーネント

生成AI

量子インスパイア―ド技術

HPC AIエンジン

・DFT計算高速化
・機械学習ポテンシャル
・因果発見AI

＜人工知能AI＞ ＜MIコンポーネント＞

論文、特許
化合物ライブラリ
マーケティング

実験
研究ノート
品質ノウハウ

Exploring Agent
（生成AI）材料開発の

ナレッジ「バディ」
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事例②
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次世代アンモニア合成方法の開発を行う、アイスランドのベンチャー企業「Atmonia社」と共同研究

マテリアルズ・インフォマティスクス 事例①

酸化モリブデン(MoO2)の一部をタングステン(W)で置換した

新たな触媒材料の有力候補を発見 (2023.10.3)

→
入力
データ

→

高速量子化学
シミュレーション

©RIKEN

→→

データ

→

AIシミュレーション
モデル

データ

学習 生成

１ ２

HPC

因果発見技術
の適用

３

材料探索プラットフォーム

コンピューティングとAIを融合

探索空間を数千倍に拡大

https://pr.fujitsu.com/jp/news/2023/10/3.html

https://www.fujitsu.com/jp/about/research/technology/ai/fujitsu-ai-platform/

触媒構造の例

ゼロエミッション材料（触媒インフォマティクス）
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https://pr.fujitsu.com/jp/news/2023/10/3.html
https://www.fujitsu.com/jp/about/research/technology/ai/fujitsu-ai-platform/
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目的：熱膨張係数 ⇒ 小、ガラス転移温度 ⇒ 低（加工しやすい）
○説明変数(4成分系)：SiO2, B2O3, Na2O, Al2O3
○入力データ数(混合組成と物性値)：865個 (INTERGLAD)

最適化結果

マテリアルズ・インフォマティクス 事例②

複数の要求特性に対して、
膨大な組み合わせ候補の中から
最適な混合組成を探索できる

成分1

成分2

成分3

成分4

(図はイメージ)

パイレックスガラスに近い組成が
数分で得られた！

SiO2 B2O3 Na2O Al2O3

81.6 14.7 2.6 1.1 (wt%)

混合ガラスの組成探索・最適化
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