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【発表のポイント】 
 水素貯蔵材料、AI、計算科学、自動化実験を専門とする世界 69 名の研究者

が、「信頼できるデータ」、「物理法則を組み込んだモデル」、「AI による材料

設計」、「自動化実験」を一体化する研究基盤を提案しました。

 高性能な AI 手法が増える一方、研究を妨げている本質的な課題は、デー

タの分断や測定条件・不確かさの記録不足、物理法則との不整合、予測

と実験の弱い連携にあることを示しました。

 予測、合成、測定、モデル更新を繰り返す「閉ループ型材料探索」（注 1）と、

計算上の材料と実物を同期させる「デジタルツイン」（注 2）により、試行錯

誤から継続的に学ぶ材料開発へ移行するロードマップを提示しました。

【概要】 
水素は、再生可能エネルギーを貯蔵し、燃料電池などで利用するための重

要なエネルギー媒体です。しかし、常温の水素ガスは密度が低く、安全かつ

コンパクトに貯蔵することが難しいため、水素を内部に取り込める固体材料

の開発が進められています。AI は膨大な候補を素早く調べられる一方、分断

されたデータだけを学習すると、実際には作れない材料や、必要な温度・圧

力で動作しない材料を有望と判断するおそれがあります。 
東北大学を中心とした国際研究チームは、世界 69名の専門家による検討を

もとに、水素貯蔵材料の AI 研究を「信頼できるデータ」「物理法則を組み込

んだモデル」「AI による材料設計」「自動化実験」の循環として結び直す枠組

みを提案しました。重要なのは、AI の予測後に物理的な妥当性を確認するだ

けでなく、熱力学、反応の速さ、予測の不確かさ、データの出典、実験結果

を最初から各段階に組み込むことです。本成果は、新材料そのものの発見で

はなく、材料探索を再現可能で継続的に学習する研究へ変えるための指針を

示した展望論文であり、2026 年 8 月 14 日（現地時間）に米国化学会の学術

誌 ACS Energy Letters にオンライン掲載されました。 

AI と実験の融合で試行錯誤から脱却、 
自律型研究基盤へのロードマップを提示 

─物理法則を組み込んだ AI で水素貯蔵材料開発を加速─ 



 

 

【詳細な説明】 
研究の背景 
水素を高圧圧縮や極低温液化する従来法は大きなエネルギーと設備を必要と

することから、金属水素化物や多孔質材料など、水素を固体の内部や表面に取

り込む材料が注目されています。しかし、実用性能は貯蔵量だけでは決まりま

せん。水素を出し入れする圧力と温度、反応速度、繰り返し使用への耐久性な

ども重要であり、それらの性能には微細構造や製造履歴、不純物などが影響を

及ぼします。その結果、同じ組成でも測定条件によって結果が変わることがあ

ります。 
近年は AI を使って候補材料を予測する研究が急速に進んでいます。しかし、

計算データと実験データは別々に蓄積され、論文中のグラフに埋もれた測定値

や、試料の作り方、測定条件、失敗例が十分に共有されていません。また、予

測精度が高く見えても、熱力学や反応速度と矛盾した候補が出る場合がありま

す。そのため、アルゴリズム単体の改良ではなく、データの作り方から実験に

よる検証までを一つの仕組みとして設計する必要があります。 
 

今回の取り組み 
東北大学未踏スケールデータアナリティクスセンターの張 成燻（Seong-

Hoon Jang）准教授、同大学材料科学高等研究所（WPI-AIMR）の李昊（Hao Li）
教授、折茂慎一所長らが参画する国際研究チームは、水素貯蔵材料、AI、自動

自律実験室、計算科学の最新研究を整理し、現在できること、限界、次に解く

べき課題を体系化しました。提案した枠組みの第一の柱は、出典、測定条件、

不確かさ、再現性、成功例だけでなく失敗例も記録するデータ基盤です。東北

大学などが開発する水素貯蔵材料データベース「DigHyd」は、4,000 報を超え

る文献から 3 万件を超える熱力学データを整理した先進的な事例として紹介さ

れています。第二の柱は、原子の動きから材料全体の性能までを結び、熱力学

や反応速度に反しない「物理法則を組み込んだ AI」（注 3）です。第三の柱は、大

規模言語モデルや生成モデルが提案する候補を物理モデルで確認し、合成可能

性や実用条件を満たす候補に絞り込む材料設計です。 
さらに、AI が候補を選び、自動化装置が材料を合成・測定し、その結果をデ

ータベースとモデルへ戻す「閉ループ型材料探索」を中心に据えました。予測

と実験が食い違った場合は、その差を次の学習に使います。将来は、現実の材

料の状態と計算上のモデルを逐次同期する「デジタルツイン」により、劣化の

兆候を早く見つけ、次に行う実験を不確かさに基づいて選べるようになると期

待されます。この枠組みは、AI を単なる高速予測装置ではなく、物理法則と実

験から継続的に学ぶ研究システムとして位置づけるものです。（図 1、図 2） 
 
 



今後の展開 
今後は、異なる研究機関のデータを共通形式で扱うための標準化、反応速度

や繰り返し使用による劣化など不足しているデータの蓄積、物理モデルと AI モ
デルの統合、そして自動化された実験プロセスとの連動が求められます。特に、

AI が示す候補は合成できるとは限らないため、専門家による判断と実験検証を

組み込むことが不可欠です。 
東北大学では、JST 革新的 GX 技術創出事業（GteX）のもとで自律型実験ワ

ークフローの構築を進めています。長期的には、材料の種類ごとにデータ、計

算、実験が循環する仕組みを実装し、試行錯誤中心だった水素貯蔵材料開発を、

再現可能で適応的、かつ継続的に学習する研究へ移行することを目指します。 
 
 

 
図 1. 本論文が提案する水素貯蔵材料探索の全体像。データベース、物理法則を

組み込んだモデル、AI による候補設計、自動化実験、デジタルツインを循環さ

せ、予測と実験を相互に更新します。 
 
 



 
図 2. 閉ループ型材料探索の概念（a）予測、合成、測定、モデル更新を反復す

る自動化実験（b）不確かさを考慮して次の候補を選ぶ知的計画（c）計算と実

験をリアルタイムに同期するデジタルツイン 
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【用語説明】 
注1. 閉ループ型材料探索：AI による予測、材料の合成、測定、モデル更新

を一つの循環として繰り返す研究方法。各回の実験結果を次の候補選びに

利用するため、限られた実験回数でも効率よく探索できる。 
注2. デジタルツイン：実際の材料や装置の状態を反映して、計算上のモデ

ルを継続的に更新する仕組み。予測と実測の差をもとにモデルを修正し、

材料の性能変化や劣化を早く捉えることを目指す。 
注3. 物理法則を組み込んだ AI（Physics-aware AI）：データだけから答えを

予測するのではなく、熱力学、反応速度、保存則、予測の不確かさなどを、

学習・候補生成・評価の各段階で制約として用いるAI。本論文では、実験

結果からのフィードバックも含めている。 
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