
クラレのAI活用材料開発に関する深掘り分析レポート

エグゼクティブサマリー

本件（「AIで若手が新材料開発に成功」）は、材料開発DX（マテリアルズ・インフォマティクス／計算科学
／実験データ統合）を“組織能力として”定着させる過程で生じた成果（少なくとも触媒・材料候補の探索・
絞り込みの高速化）として位置づけられる。ただし、指定記事（日経クロステック 掲載）の本文は、調査
時点で機械的取得が禁止されており、記事が主張する「若手がAIで成功」事例の対象材料・AIモデル種別・
学習データ範囲・実験検証条件など、核心となる技術ディテールの多くは“未記載（本文未確認）”として扱
う必要がある。 ［1］

一方で、一次情報（公式発表・公式サイト・統合報告書相当資料・公式パートナー事例）から、次の点は高
い確度で確認できる。
第一に、研究開発領域のDXを統括推進する「デジタルソリューション部」を研究開発本部内に新設し、研究
開発DXを加速させる組織設計を採用している（2025年1月付）。 ［2］
第二に、Matlantis をDX基盤技術として導入し、触媒領域を含む材料開発で“計算→実験”の順序へ移行し
つつある。具体例として、触媒改良アイデア13件をシミュレーションで評価し「当たりなし」と判断、従来
なら2〜3年かかり得た検証を約1.5カ月で終えた、という時間短縮のベンチマークが示されている。
［3］
第三に、同社は「Matlantis単体では工業レベルの固体触媒性能予測が難しい」一方で、「Matlantisのシミュ
レーションデータを学習したAI」を作成することで一定レベルの性能予測が可能になった、と述べている。
すなわち “ML（学習器）＋物理／計算データ”のハイブリッド化が中核である。 ［3］
第四に、次の成長テーマとして「細胞培養」「電池（炭素材料）」「PFAS代替」等に関する事業開発・投
資・製品展開が、公式資料上で具体化している（例：PVAマイクロキャリア〈スキャポバ〉のラインアップ拡
張・米国展開、植物系ハードカーボンの設備投資・用途展開）。 ［4］

以上から、経営・R&Dマネジメント観点の結論は次の通りである。
-  “若手がAIで成功”は、個人の能力だけでなく、データ・計算基盤・専門組織（デジタルソリューション
部）・心理的安全性（発言しやすさ）・意思決定の高速化（計算で棄却できる仕組み）の複合要因で再現性
が左右される。 ［5］
-  一方で、現時点の公開一次情報だけでは、「どの新材料か」「どの評価指標で成功か」「どのAIモデル
（GNN、GP、GBDT等）か」「実験設計・反復回数は何回か」など、投資判断・横展開に必要な“技術
KPI”が確定できない（未記載）。［1］
-  推奨アクションは、①データ品質とMLOps（モデル更新・監査）を研究開発ガバナンスに組み込み、②“計
算→実験→学習”のクローズドループ（能動学習）を制度化し、③知財・規制（国内AIガイドライン、EU  AI
Act等）を前提に、R&D成果の権利化・説明可能性・安全性を設計段階から担保することである。 ［6］

調査方法と一次情報アクセス上の制約

本レポートは、指定URLの記事本文に対して、機械的取得（クローラ）が禁止されているため、記事本文の逐
語的検証や詳細抽出（AIモデル名、データセット仕様、実験条件の読み取り等）が実施できない。このた
め、記事内容の扱いは「外部から観測できる見出し・言及（SNS上の短い引用／リンク紹介等）」に限定
し、核心事実は一次情報側から反証・補強する方針を取った。 ［1］

一次情報として優先したのは、（a）同社の組織改定リリース、（b）統合報告書系PDF（Kuraray
Report）、（c）公式ニュースリリース（製品・提携・投資）、（d）公式に準ずる導入事例（Matlantis事
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例、日立ハイテク の事例ページ）、（e）政策・規制の一次資料（経済産業省 ・総務省 ガイドラ
イン等）である。 ［2］［3］［7］

以降、指定記事で要求されるが本文から確認できない事項は、明示的に  「未記載（本文未確認）」 と表記す
る。

対象記事の要約と検証可能範囲

指定記事は、外部で確認できる範囲の情報から、概ね次を主張していると読める。
- 「AIで若手が新材料開発に成功」
- 「次の芽は『細胞と電池』」
- 「（近い将来）AIが特許出願する時代」
これらは、リンク紹介や短い引用として流通しているが、本文に踏み込めないため、要約は“見出しレベ
ル”に留まる。 ［1］

一方、一次情報側では「細胞培養」「電池（炭素材料）」が戦略領域・推進テーマとして明確に示される。
例えば、イノベーション創出の説明資料では成長領域として「細胞培養の領域」が掲げられている。
［8］  また、同資料のパイプライン運用では、推進中テーマのキーワードとして「PFAS代替技術」「電池向
け新規機能性炭素」「バイオ原料」「クライメートテック」が示されている。 ［9］

よって、「細胞と電池」という方向性自体は一次情報で裏づけ可能であるが、「若手がAIで成功」事例の“対
象材料・成功基準・AI詳細”は未記載（本文未確認）である。［1］

“AIで若手が新材料開発に成功”の具体的事実

公開一次情報で確定できる事実

最重要の確定事実は、「AIを材料開発に実装するための組織・基盤・プロセスが整備され、実際に成果（時
間短縮／候補棄却）が出ている」点である。

研究開発DXを「先導・加速」する目的で、研究開発本部内に「デジタルソリューション部」を新設し
た（2025年1月付、組織改定リリース）。 ［2］ 
統合報告書系資料では、研究開発拠点（くらしき／つくば）に加え、「デジタルソリューション部」
および外部連携機能を設置し、ロボティクス、MI、高度シミュレーション、独自AI開発などで研究開
発を加速すると明記している。 ［10］ 
Matlantis導入事例（公開日明記）において、研究開発本部がMatlantisをDX基盤技術として導入し、
AIや実験データと組み合わせて課題解決を図っていること、触媒開発で検証期間を短縮したことが具
体例付きで述べられている。 ［3］ 

以上は、「AI×材料開発」が“単発プロジェクト”ではなく  研究開発本部のDX基盤として組織化されているこ
とを示す。

手法・データ・AIモデル・実験プロセス

以下は、一次情報から言える範囲／言えない範囲を峻別して整理する。
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手法の骨格

公開事例が示す骨格は、計算（原子レベルシミュレーション）で候補を評価・棄却し、必要に応じてAI（学
習器）で工業触媒性能など“直接シミュレーションしにくい目的変数”を近似、最後に実験で検証するという
三段構成である。 ［3］

データ

Matlantis導入事例で明記されるデータ種別は、Matlantisのシミュレーションデータおよび実験デー
タである（「Matlantisのデータ、実験データ等を活用」）。 ［3］ 
Matlantis自体のコアAIモデルPFPは、DFT計算結果を学習させた「機械学習ポテンシャル（MLIP）」
であり、モデル基盤にグラフニューラルネットワーク（GNN）を採用、学習データはDFT計算データ
（構造数5,900万以上等）と説明されている。 ［11］ 
ただし、同社が“Matlantisデータを学習して作成したAI”の学習データ範囲（何件のデータ、どの物
性、実験条件の多様性等）は未記載である。 ［3］ 

AIモデルの種類

MatlantisのPFPは、GNNを採用したMLIPである（プラットフォーム側のAIモデル）。 ［11］ 
一方で、同社が自社で作成した「Matlantisのシミュレーションデータを学習したAI」（固体触媒性能
予測）のモデル種別（例：勾配ブースティング、ニューラルネット、GP回帰等）は未記載である。

［3］ 

実験プロセス

公開事例から復元できる最小限の実験プロセスは、次である。
- 触媒改良アイデアを複数立案（例として13件）。
- Matlantisでシミュレーションし、当たりがないと判断した場合は、実験検証リソースを投入しない意思決定
が可能。 ［3］
-  実験データも併用し、より大きな構造の予測・提案へ展開していくことが課題として示されている。
［3］ 

ただし、指定記事が言う「新材料開発に成功」の実験条件（合成スケール、分析手法、再現性、比較対照、
統計的有意性、スケールアップ検討の有無）は未記載（本文未確認）である。［1］

タイムラインと関与人員の役割

一次情報で確定するイベントを、技術経営上の節目として整理する。

時期 出来事 技術・組織的意味

2012–2014
植物系ハードカーボンの合弁設立・設備投
資・竣工（年産1,000トン、投資額約30億
円等）

電池領域の“材料→量産”を見据えた事業
化経験（データ・品質・供給の蓄積基
盤）

2025年1月
研究開発本部にデジタルソリューション部
を新設

研究開発DXの統括機能を制度化

2025年5月
Matlantis導入事例公開：3カ月で製品優位
と判断、触媒検証を1.5カ月へ短縮等

“計算→実験”へのプロセス転換と、スク
リーニング高速化の実績化
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時期 出来事 技術・組織的意味

2025年9月
イノベーション創出の説明（資料配布）で
成長領域・推進テーマを明示

「細胞培養」「電池」「PFAS代替」等
をパイプラインで管理

2025年12
月〜2026年2
月

〈スキャポバ〉の米国販売・展示会出展等
「細胞」領域の市場接点・海外展開を具
体化

関与人員（役割が一次情報で読める範囲）は、Matlantis導入事例内で示されている。
- entity["people","須郷 望","kuraray r&d head"]：研究開発本部長として、導入判断の前提（当初6〜12カ
月想定→3カ月で優位判断）や、DX基盤としての発展構想を述べる。 ［3］
-  鎌田 ：研究開発本部の企画管理部長兼デジタルソリューション部長として、従来ツールの限界認識、開
発者のアイデア創出重要性、複合データ（Matlantis＋実験）の展開課題を述べる。 ［3］
- 三浦 ：デジタルソリューション部主管として、触媒領域での具体例（13案の棄却、1.5カ月化）、および
「Matlantisデータを学習したAI」による一定レベル予測の成立を述べる。 ［3］ 

指定記事が強調する「転職して2年の若手」等の属性、若手の担当範囲（モデル構築・実験設計・意思決定へ
の関与）は、本文未確認のため未記載とする。 ［1］

技術ワークフローの図示

以下は、一次情報（Matlantis事例の発言）に整合する“最小実装”のワークフローである（青字の詳細は未記
載部分があるため抽象化）。

flowchart LR
  A[課題定義: 目標性能/KPI] --> B[候補生成: アイデア/組成/構造]
  B --> C[原子レベル計算: Matlantisによるシミュレーション]
  C --> D{計算で棄却可能?}
  D -- Yes --> X[実験せず棄却/優先度下げ]
  D -- No/要確認 --> E[実験: 合成/評価/分析]
  E --> F[データ統合: 実験データ + 計算データ]
  F --> G[学習: 予測AI(種類は未記載)]
  G --> H[候補絞り込み/最適化]
  H --> E
  H --> I[スケールアップ/事業化検討]

このループの要点は、(1) 計算で“早期棄却”できる領域を増やす、(2) 直接計算しにくい目的変数（工業触媒性
能等）を学習器で近似する、(3) 実験は最終検証とデータ供給の役割を担う、の三つである。 ［3］

同分野における代表的手法と本件の位置づけ

代表的手法の整理

日本の材料開発DXは、NIMS 等が推進する材料データ基盤・MIの文脈で、「AI（データ科学）で材料の構
造や作り方を予測し、新材料開発を加速する」という定義で説明され、同時に“データの量と質”が鍵である
とされる。 ［12］
また、JST のSIP「統合型材料開発システム（MInt）」も、産学官連携の枠組み（MIコンソ等）を通じて
材料研究のシステム化・高速化を狙う。 ［13］
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実務上の代表的アプローチを、技術経営の観点で類型化すると以下である（企業秘密に触れない抽象度）。

類型 主データ 主モデル 強み 限界

実験主導DOE高
度化

実験
統計・回帰・
設計最適化

製造実態に近い
試行回数が増えやすい
（探索空間が広い）

MI（実験データ
駆動）

実験＋文献
回帰/分類
（RF/GBDT/
NN等）

失敗データも学習資
産化、短期化が可能
という期待

データ品質・表現（記
述子）依存が強い

計算主導（DFT/
MD）

計算 物理モデル
因果理解・外挿に強
い

計算コストが制約

MLIP＋計算高速
化

計算（DFT
学習済）

GNN等のMLIP
DFT相当を高速に、大
規模系へ拡張

工業スケール指標を直
接当てにくい場合があ
る

ハイブリッド
（計算＋実験＋
学習）

計算＋実験
サロゲート＋
最適化

高速スクリーニング
＋現実適合

MLOps、データ統合、
検証設計が難所

MIが「従来型より開発期間短縮・コスト低減につながる」という整理は、国内向け解説資料でも提示されて
いる。 ［14］

本件の位置づけ

公開一次情報から見る限り、本件は「MLIP＋ハイブリッド」寄りである。根拠は次である。
- Matlantisは、DFTを学習させるMLIP（PFP）を中核に、計算速度を大幅に引き上げる設計思想を取る。
［11］
-  同社の発言として、Matlantis単体では工業レベル触媒性能予測が難しいが、Matlantisのシミュレーション
データを学習したAIを作成することで一定レベル予測が可能になった、と述べており、まさにハイブリッドの
課題設定である。 ［3］ 

ベンチマークの取り方としては、(a) 検証期間（2–3年→1.5カ月）、(b) 実験回避（13案を早期棄却）、(c) 社
内依頼量増（需要増に体制が追いつかない）といった“研究開発のスループット”指標が表に出ている。一方
で、予測精度（RMSE等）、ヒット率改善、事業化KPI（コスト・品質・量産条件）は一次情報に出ておら
ず、経営判断上は「次の開示が必要な領域」といえる（未記載）。 ［3］

若手研究者の関与が成功に寄与した組織的要因

指定記事が述べる「若手が成功」の直接因果は本文未確認であるため断定できないが、一次情報から、若手
が成果を出しやすい“組織設計上の条件”は抽出できる。

第一に、研究開発DXを統括する常設組織（デジタルソリューション部）を研究開発本部内に置くことで、若
手が「データ取得・計算・機械学習」を個人芸で抱え込まずに、専門支援を受けながらテーマに集中できる
構造を作っている。 ［2］

第二に、広義のDX人材育成と部門横断交流（Gold  class人材等）を通じて、研究部門単独では不足しがちな
データ・シミュレーション・ITの知見を補完する方針が示されている。 ［15］
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第三に、心理的安全性と意思決定層のコーチング導入により、「新しいことを言うことすらできない雰囲
気」を改善し、風土指標（満足群比率2.8倍等）を伴って変革した事例が公開されている。これは、若手が仮
説提案・失敗共有を行う前提条件になり得る。 ［16］
※ここは“若手成功”への寄与としては推論であり、直接因果は未記載である（推論）。

第四に、外部連携・ネットワーキング重視（オープンイノベーション、VC投資、イノベーションパイプライ
ン運用等）が、テーマ探索とリソース接続を高速化する。資料では、アイデア20以上、推進中テーマ7など、
パイプライン管理のイメージが示されている。 ［8］［9］

加えて、別のベンダ事例ではあるが、研究開発データの収集・整備、MIツール導入までの推進方法（問い合
わせ→ワークショップ→PoC→予算化→開発→導入）や、導入により候補選定に要する時間が約半分になった
といった成果が示されており、同様の“実装面の段取り”が本件でも重要条件と考えられる。 ［7］
※同社固有の制度設計の全容（評価制度、若手登用の基準、人事KPI）は未記載。

産業的インパクトと推奨アクション

事業化可能性・コスト・スケールアップの観点

「細胞」と「電池」は、一次情報上も成長領域として示され、製品・設備・海外展開が既に動いているた
め、AI材料開発が“事業に接続される出口”を持つ点が重要である。 ［4］

細胞培養関連では、PVAマイクロキャリア〈スキャポバ〉ASを発売し、AOF培養やiPS細胞培養への対応、
コーティング実績の広さ（Vitronectin等、iMatrix-511、Synthemax  IIなど）を公式に説明している。
［17］  米国でもCL/ASを発売し、展示会出展など市場開拓を進めている。 ［18］  さらに、細胞大量培養
の効率化・コスト低減を狙った業務資本提携（サイフューズ）も公式に示されている。 ［19］  IR資料で
は、細胞培養プロセス市場の拡大見込み、同社の売上目標（100〜200億円規模）といった“事業KPI”が提示
されている。 ［20］

電池材料では、植物由来のハードカーボン負極材〈クラノード〉について、黒鉛比での入出力・サイクル・
低温特性、従来ハードカーボン比でのコストパフォーマンス・低吸湿性、水系バインダー適用などを製品サ
イトで明記している。 ［21］ また、設備投資（年産1,000トン、投資額約30億円等）やプラント完成の公
式発表があり、スケールアップ経験が既に蓄積されている。 ［22］

このように、AI材料開発の産業的インパクトは、単なる探索高速化に留まらず、
- 研究→事業への移管（量産検討・品質・規制対応）
- 海外市場展開（米国販売等）
- サプライチェーン拡張（設備投資、合弁）
という“バリューチェーン全体”の設計と結びつく。

競合他社動向

一次情報として確実に言えるのは、「材料開発DX（計算×実験×機械学習）」は同社固有ではなく、他社で
も導入が進んでいる点である。Matlantis側の公開情報だけでも、AGC や花王 、
entity["company","本田技術研究所","honda  r&d"]等の事例が同列に提示されており、プラットフォーム
として横展開が進む市場構図が示唆される。 ［3］
同時に、分離膜・水処理などの周辺領域でも、推定・学習モデル化を含む特許・技術開発が進んでいること
が特許情報の引用関係から読み取れる（一般論）。 ［23］
※ただし、競合各社の具体的投資額・体制・KPI比較は本調査範囲では未実施（未記載）。
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今後の課題と推奨アクション

研究面・組織面・法規/倫理面に分けて、優先度順に提言する。

研究面では、最大のボトルネックは「工業レベル指標の予測」と「大きなスケール構造（高分子、複合材料
等）の予測」である。これは当事者発言として明確に課題化されている。 ［3］
推奨は、(1)  目的変数を工程条件・寿命・歩留まり等へ拡張したデータスキーマを定義し、(2)  実験計画を能
動学習で最適化し、(3) 予測モデルの“不確実性”を意思決定に組み込み、(4) 棄却理由を説明可能な形で残す、
である（一般論）。

組織面では、社内依頼が増えて体制が追いつかない、という“内部需要過多”が既に示されている。 ［3］
推奨は、(1)  デジタルソリューション部を“社内コンサル”ではなく“共同研究ユニット”として権限設計し、(2)
依頼受付をポートフォリオ管理（価値×確度×緊急度）と連動させ、(3)  若手に「計算・データ・実験」の越
境経験を付与するローテーションと評価（貢献の見える化）を導入することである。なお、心理的安全性の
改善は制度の実効性を左右するため、継続モニタリングが望ましい。 ［16］

法規・倫理面では、総務省 と経済産業省 が共同策定する「AI事業者ガイドライン」が、AI開発・提
供・利用に必要な基本的考え方（AIガバナンス構築、モニタリング等）を示し、Living Documentとして更新
する方針を明記している。 ［6］
また、EUではAI規則（EU  AI  Act）の適用が段階的に始まっており、一部規定が先行適用されている旨が公的
機関から整理されている。 ［24］
推奨は、(1)  研究用途AIであってもデータ権利（実験データの帰属、共同研究契約）と説明責任の枠組みを設
計し、(2) 生成AI・探索AIの利用は知財部門（知財戦略の制度化）と一体で運用し、(3) 海外展開テーマ（特に
医療・ライフサイエンス接点）では規制適合性と監査証跡（データ・モデル・判断ログ）を標準化すること
である。 ［2］

脚注（出典URL・日付）

［1］記事外形（見出し・短い引用に基づく。本文は取得不可／未確認）
- https://note.com/it_daytrading/n/n8822a267cc47 （閲覧日: 2026-03-09）
- https://x.com/otsubo/status/2029410861182533889 （閲覧日: 2026-03-09）

［2］組織改定（研究開発DX推進組織の新設）
- https://www.kuraray.com/jp-ja/news/2024/1216_1043/ （閲覧日: 2026-03-09）

［3］Matlantis導入事例（触媒・材料開発の具体例、AI×実験データ連携）
- https://matlantis.com/ja/case-study/kuraray/ （閲覧日: 2026-03-09 / 公開日: 2025-05-29）

［4］イノベーション創出資料（成長領域・推進テーマの提示）
-  https://www.kuraray.com/content/dam/kuraray/jp/ja/news/2025/0930/
Kuraray20250916_MediaConf_Kuraray%27s%20Initiatives%20for%20Innovation_JP.pdf  （閲覧日:
2026-03-09）

［5］心理的安全性（意思決定層へのコーチング導入事例）
- https://www.mento.jp/case/kuraray （閲覧日: 2026-03-09）

［6］AIガバナンス（国内指針・更新方針）
-  https://www.meti.go.jp/shingikai/mono_info_service/ai_shakai_jisso/pdf/20250328_1.pdf  （閲覧日:
2026-03-09 / 公開日: 2025-03-28）
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-  https://www.meti.go.jp/shingikai/mono_info_service/ai_shakai_jisso/index.html  （閲覧日:
2026-03-09）

［7］研究開発DX推進（データ収集〜MI導入の進め方・効果の例）
-  https://www.hitachi-hightech.com/jp/ja/products/ict-solution/randd/cacestudy/003.html  （閲覧日:
2026-03-09）

［8］成長領域（細胞培養など）提示
- ［4］に同じ（閲覧日: 2026-03-09）

［9］推進テーマ（PFAS代替・電池向け炭素材料など）提示
- ［4］に同じ（閲覧日: 2026-03-09）

［10］研究開発体制・デジタル施策（MI、高度シミュレーション、独自AI等）
-  https://www.kuraray.com/content/dam/kuraray/jp/ja/sustainability/report/kuraray2025.pdf  （閲覧日:
2026-03-09）

［11］MatlantisのAIモデルPFP（MLIP、GNN、学習データ規模等）
- https://matlantis.com/ja/product/about-pfp/ （閲覧日: 2026-03-09）

［12］MIの概念（AIで材料探索を加速、データ品質重要性の説明）
-  https://www.nims.go.jp/nims/publicity/publication/nimsnow/vol19/hdfqf100000aoslh-att/
hdfqf100000aosp0.pdf （閲覧日: 2026-03-09）

［13］国家プログラム（材料開発システム／コンソ）
- https://www.jst.go.jp/sip/p05/index.html （閲覧日: 2026-03-09）

［14］MI一般論（期間短縮・コスト低減等の整理）
-  https://www.smbc.co.jp/hojin/report/investigationlecture/resources/pdf/3_00_CRSDReport090.pdf
（閲覧日: 2026-03-09）

［15］人材・組織（部門横断交流、DX人材育成の示唆）
-  https://www.kuraray.com/content/dam/kuraray/jp/ja/sustainability/report/kuraray2025_17.pdf  （閲覧
日: 2026-03-09）

［16］心理的安全性（指標2.8倍等）
- ［5］に同じ（閲覧日: 2026-03-09）

［17］PVAマイクロキャリア〈スキャポバ〉AS（製品仕様・狙い）
- https://www.kuraray.com/jp-ja/news/2025/1127/ （閲覧日: 2026-03-09）

［18］米国販売開始（CL/AS、展示会出展等）
- https://www.kuraray.com/jp-ja/news/2026/0129/ （閲覧日: 2026-03-09）

［19］再生医療分野の提携（効率化・コスト低減狙い等）
- https://www.kuraray.com/jp-ja/news/2025/1224/ （閲覧日: 2026-03-09）

［20］IR（細胞培養市場見通し・売上目標の提示）
- https://pdf.irpocket.com/C3405/gaLs/jMKf/A9Uv.pdf （閲覧日: 2026-03-09 / 公開日: 2025-06-19）
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［21］電池向けハードカーボン〈クラノード〉（特長・用途等）
- https://carbon-solutions.kuraray.com/ja/kuranode/ （閲覧日: 2026-03-09）

［22］電池材料（設備投資・プラント完成）
- https://www.kuraray.com/jp-ja/news/2012/1031/ （閲覧日: 2026-03-09 / 公開日: 2012-10-31）
- https://www.kuraray.com/jp-ja/news/2014/0408/ （閲覧日: 2026-03-09 / 公開日: 2014-04-08）

［23］周辺領域の学習モデル化（分離膜運転条件の特許：競争環境の一端として）
- https://patents.google.com/patent/JP4770726B2/ja （閲覧日: 2026-03-09）

［24］EU AI規則の適用状況（公的機関の整理）
-  https://www.jetro.go.jp/biznews/2025/02/af0786d0eca9e961.html  （閲覧日:  2026-03-09  /  公開日:
2025-02-13）
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