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はじめに

2025年から2026年にかけて、生成AI（人工知能）は単なるコンテンツ生成ツールから、科学的

発見のプロセスそのものを変革する強力なパートナーへと進化を遂げました。本レポートで

は、最新の生成AIモデルが物理学、材料科学、創薬・生命科学といった研究開発の現場でどの

ような革新をもたらしているかを調査し、その共通パターン、研究開発への影響、そして今後

の展望について包括的に分析します。

1. 主要分野における技術革新
生成AIは、理論構築から実験、検証に至るまで、研究開発のあらゆる段階でその能力を発揮し

始めています。特に以下の分野での進展が顕著です。

1.1. 材料科学：合成プロセスのボトルネックを解消

材料開発における最大の課題の一つは、理論的に有望な新材料を実際に合成するプロセスの複

雑さと時間でした。この課題に対し、マサチューセッツ工科大学（MIT）の研究チームが開発し

た生成AIモデル「DiffSyn」は、画期的な解決策を提示しています 1 。

DiffSynは、50年以上にわたる科学論文から抽出した23,000以上の合成レシピを学習した拡散モ

デルです。研究者が望む材料の構造を入力すると、有望な合成経路（反応温度、時間、前駆体

比率など）を複数提案します。特筆すべきは、1分未満で1,000ものレシピをサンプリングでき

るその速度です。研究チームは実際にDiffSynの提案に基づき、触媒用途で有望な新しいゼオラ

イト材料の合成に成功しました 1 。

この技術の核心は、従来の一対一のマッピング（一つの材料に一つのレシピ）から、一対多の

マッピング（一つの材料に多数の可能なレシピ）へと発想を転換した点にあります。これによ

り、人間では探索が困難な高次元のパラメータ空間を効率的に探索し、材料発見のサイクルを

劇的に加速させることが可能になりました。

1.2. 創薬・生命科学：「Generative Biology」と自律型ラボの台頭

創薬分野では、「Generative Biology」という新たなパラダイムが主流になりつつあります。こ

れは、既存の化合物ライブラリから探索するのではなく、特定の機能を持つタンパク質や抗

体、核酸といった生体高分子をゼロから設計（de novo設計）するアプローチです 2 。



さらに、ニューヨーク大学（NYU）などが開発した「PropMolFlow」は、望ましい特性から逆

算して分子構造を設計する「逆方向設計」を可能にし、既存手法の約10倍の速度で候補分子を

生成します 4  5 。

この分野のもう一つの大きな潮流は、自律型AI科学者とLab-in-the-Loopシステムの登場で

す。Edison Scientific社のAI "Kosmos"は、仮説立案から論文執筆までを自律的に行い、人間の

研究者の6ヶ月分の作業を1回の実行で処理できるとされています 2 。また、ChemLex社は、

AIとロボット実験施設を統合し、数ヶ月かかる化学合成のサイクルを数日で完遂する自律型ラ

ボを稼働させています 2 。これは、AIの予測精度向上のためには、AI自身が設計した実験デー

タを高速でフィードバックさせることが最良であるという認識に基づいています。

1.3. 物理学・理論科学：人間の直感を越える数式の発見

生成AIは、人間の直感や既存の知識体系を超える新たな発見をもたらす可能性を示していま

す。2026年2月には、OpenAIの最新モデル「GPT5.2」が、理論物理学における長年の定説を覆

す、よりシンプルで根源的な新公式を発見したと報じられました 6 。これは、AIが単なるデー

タ解析ツールではなく、未知の法則を探求するパートナーとなり得ることを示唆しています。

同様に、Googleも科学研究に特化した推論モデル「Gemini 3」を発表しており、複雑な科学的

推論タスクにおけるAIの活用が加速しています 7 。

1.4. 量子コンピューティングとAIの融合

Microsoftは、量子コンピューティングの実現が「数十年ではなく数年」の時代に入ったと宣言

し、AIと量子、そしてスーパーコンピュータを組み合わせたハイブリッドアプローチを推進し

ています 8 。同社が開発したトポロジカル量子ビット「Majorana 1」は、エラー耐性の高い量

子計算への道を開くものです。この融合により、古典コンピュータでは不可能だった分子や材

料の精密なモデリングが可能になり、創薬や材料科学に根本的な変革をもたらすと期待されて

います 8 。

2. 研究開発プロセスへの影響と共通する革新パターン

企業名 主要技術・モデル 革新的な点 資金調達（直近）

Xaira Therapeutics
David Baker教授の生

成AI技術

ターゲット同定から臨

床開発までの一貫体制

10億ドル（シリーズ

A） 2

Chai Discovery Chai-2モデル

抗体配列のゼロショッ

ト設計（従来比100倍

の効率）

1.3億ドル（シリーズ

B） 2  3

EvolutionaryScale
ESM3（タンパク質言

語モデル）

自然界に存在しない機

能性タンパク質の創出

Chan Zuckerberg 

Biohubが買収 2



これらの技術革新は、研究開発の現場に以下のような構造的変化をもたらしています。

• 研究サイクルの劇的な加速: 仮説立案から実験的検証までの時間が、数ヶ月・数年から数

日・数時間へと短縮されています。

• 認知のボトルネックの解消: AIは、人間が一度に考慮できるパラメータの限界を超え、高次

元の複雑な問題空間から最適な解を探索します。

• 「What-if」から「How-to」へ: 「もしこんな材料があったら」という仮説（What-if）だ

けでなく、「どうすれば作れるか」（How-to）までをAIが提示するようになっています。

• 研究の民主化: AIエージェントが専門知識を補完し、データ処理やコンテンツ生成を担うこ

とで、小規模なチームでも大規模な研究プロジェクトの遂行が可能になります 8 。

これらの変化の根底には、以下の共通する革新のパターンが見られます。

3. 課題と今後の展望
生成AIによる研究開発の革新は始まったばかりであり、いくつかの課題も存在します。生成さ

れた結果の実験的検証の重要性は依然として高く、AIモデルの性能は高品質な訓練データの量

と質に大きく依存します。また、自律的に活動するAIエージェントのセキュリティと信頼性の

確保も重要な課題です 8 。

今後は、これらの課題を克服し、さらに高度な技術革新が進むと予測されます。

• 完全自律型研究システムの実現: AIが研究テーマの選定から成果発表まで、研究プロセス全

体をエンドツーエンドで自律的に実行する未来が想定されます。

革新パターン 説明 具体例

予測から生成へ

既存データから結果を予測する

のではなく、望ましい特性を持

つ新しい実体をゼロから創り出

す。

de novoでの抗体設計（Chai 

Discovery）

自律性の向上

人間の介入を最小限に抑え、AI

が仮説立案から実験までを自律

的に実行する。

自律型AI科学者 

"Kosmos"（Edison Scientific）

実験と計算の統合

AIによる予測とロボットによる

実験を高速でループさせ、自己

学習的に精度を向上させる。

Lab-in-the-Loopシステム

（Recursion, ChemLex）

速度の指数関数的向上

従来手法と比較して10倍から

100倍といった桁違いの速度向

上が各分野で報告されている。

PropMolFlowによる分子生成



• 量子AIの実用化: 量子コンピュータとAIの本格的な融合により、がんやアルツハイマー病の

特効薬開発、あるいは室温超伝導材料の発見といった、人類史に残るブレークスルーが生

まれる可能性があります。

• 科学的方法論の変革: AIによる発見が蓄積されることで、人間が科学的発見を行うための方

法論そのものが変革を迫られる可能性があります。

結論

2026年現在、生成AIは研究開発の現場において「可能性の探索」から「実証と実用化」のフェ

ーズへと明確に移行しています。材料合成の加速、創薬におけるde novo設計、自律型AI科学者

の登場、そして量子AIの融合といった技術革新は、研究開発のスピード、スケール、そして質

のすべてを根本から覆すポテンシャルを秘めています。この大きな変革の波に適応し、AIを強力

なパートナーとして活用できるかどうかが、今後の科学技術の進展、ひいては国家や企業の競

争力を左右する重要な鍵となるでしょう。
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