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1　は じ め に

すでに一部の化学研究では，機械学習とロボットを活
用した自動・自律的な実験が活躍している1）2）．機械学
習により次の実験が計画され，ロボットが自動的に実験
を行う．そして，実験結果をもとに機械学習が次の実験
条件を判断する．自動・自律実験におけるこのサイクル
（図 1）をクローズドループと呼ぶ．さらに，実験過程
で合成・分析装置から生成される膨大なデジタルデータ
は一括してデータストレージに集約され，総合的な解析
や研究計画立案に利活用される．このような研究システ
ム（デジタルラボラトリー）の実現は，研究の質を転換
し，研究者の働き方自体の変化につながる．そして研究
者は，人間にしかできない「より創造的な研究」に挑戦
する機会が増える．本稿では，デジタルラボラトリーの
世界的潮流と最新の取り組みを紹介する．そして，デジ
タルラボラトリーにおける化学分析に期待される役割に
ついて議論したい．

2　デジタルラボラトリーによる実験革新

本節では，近年進展の著しい自動・自律実験を活用し
た研究事例を紹介し，その勘所を議論する．

2・1　背景
自動・自律実験の現状を簡単にレビューする．実験化
学ではまず，目的を満たす物質の候補を挙げる（推定）．
そして実際にその物質を合成し，得られた（もしくは合

成過程の）物質を分析する．これらを繰り返すことによ
り，新たな科学的知見を獲得する．この推定・合成・分
析のループをいかに速く回すかが物質探索のスピードを
決める．合成・分析装置制御の精緻化や，社会に求めら
れる物性の高度化・複雑化により，実験すべきパラメー
タ空間は拡大する一方であり，物質探索の加速が課題に
なっている．
このような探索範囲の急速な拡大に対して，マテリア
ルズインフォマティクスを活用した新物質の推定が積極
的に進められている．データやシミュレーションによっ
て，有望な物性が期待される物質組成や構造が提案され
る．そして，合成・評価を自動・自律実験が担うことも
実現している．

2・2 自動搬送ロボットを使った汎用実験室の活用
Cooper（Univ. Liverpool）らのグループは，自律搬送
ロボット（autonomous mobile robot, AMR）を活用し
て，汎用の実験室で自動・自律実験を実現した3）．液体・
固体秤
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，加振混合，光触媒反応，ガスクロマトグラ
フィーなど，自動制御された実験機器を実験台に並べ，
バイアル瓶に入れた試料を AMRが運搬する．このシス
テムを用いて，光触媒活性の向上に向けた添加剤の種類
や配合比の最適条件探索を行った．ベイズ最適化と自動
実験を繰り返し，8日間のうちに 688回の実験を完了さ
せ，初期と比べて 6倍高い光触媒活性を示す物質を発
見した．このシステムでは，人間が手作業で行う操作を
そのままロボットへ置き換えることが可能であり，複数
の実験器具を操ることができる．加えて粉体実験ロボッ
トの開発により，デジタルラボラトリーの統合高度化を
進めている4）．

2・3　理論計算との融合
Ceder（UC Berkeley）らのグループは，自動・自律

実験に第一原理計算を組み合わせたシステムを構築し
た5）．粉体秤量，反応焼結，粉末 X線回折測定などの自
動化に，第一原理計算データベースや学術論文に基づい
た自動合成レシピ生成技術を組み合わせている．得られ
た粉末 X線回折パターンを自動解析し，合成レシピの
アップデートを自動的に行う仕組みを構築した．さらに
合成可能性（大気中での反応性や相安定性）や合成経路
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図 1　自律実験のワークフロー
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を予測し，新しい研究の進め方を実証することに成功し
ている6）．

2・4　クラウドを介した分散型自動・自律実験
新物質を発見するためには，物質合成・特性評価・機
能設計・デバイス化など，階層的で複雑な実験が必要で
ある．しかし，一つの研究グループでこれらを完結させ
るのは困難である．Aspuru-Guzik （Univ. Toronto）らの
研究グループは，地理的に分散した複数の研究グループ
が協働的に研究を推進するためのクラウドハブを構築し
た7）．それにより，各研究グループが得意とする技術を
つなぎ，AI駆動の分子探索と意思決定，自動実験装置
による物質合成，デバイス特性評価のループを回すこと
を可能にした．有望な有機発光分子を 21種発見し，そ
のうち三つの分子を用いた薄膜デバイスが，非常に高い
発光特性を示すことを報告している．

2・5　自動・自律実験の勘所
これまで紹介した事例を俯
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すると，デジタルラボラ
トリーの実践において共通するキーポイントがいくつか
見いだされる．ここでは三つ紹介する．
自動化において最も重要なことは，ロボットで実験操
作をいかに実現するか，ハードウェアの工夫である（一
つ目）．人が使用する実験器具は，ロボットの使用に対
して最適化されていない．したがって，ロボットの先端
に取り付ける治具（ロボットハンド，またはエンドエ
フェクタ）の形状に工夫の余地が多くある．この形状次
第で自動実験装置のスループットやコストは大きく変化
する．

Cooperらの論文においては，特に試料（バイアル瓶）
を置くホルダや合成・分析装置への導入において，ロ
ボットハンドの一種であるグリッパ（物体を掴むための
治具）へ施した工夫を強調している．Cederらの論文で
は，異なる形状のロボットハンドを装着したロボットを
複数台配置し，多種の実験器具に対応している．いずれ
のケースも，試料を保持／運搬するための容器や合成・
分析する装置，またそれらを操作するためにロボット側
で対応するという発想である．研究目的を達成するため
に必須の仕様とそうでないものを切り分け，ロボット自
体でどこまで対応できるのか（動作の機能性や，位置精
度・くりかえし安定性・応答速度など）を把握した上で
のデザインが望ましい．今後，合成装置，分析機器や試
料ホルダが，「ロボットフレンドリー」になっていくだ
ろう．最初からロボットが操作することを前提とした実
験装置の設計である．「人間が使う」ことを前提に装置
設計してきた概念が変わる．
システム構築においては，実験装置のモジュール化が
重要である（二つ目）．それによりユーザーはモジュー
ルを自在に組み合わせて自動・自律実験システムを構築

することが可能となる．実験の拡張性・フレキシビリ
ティを確保するために，モジュール化は必須である．ま
た，コストダウンにもつながる．
また，ソフトウェアのデバッグという観点でもモ
ジュール化は重要である．実験装置は理化学機器メー
カーごとに異なる仕様をもっている．これを一つのプロ
グラムから統合して制御するシステムでは，デバッグの
難度が格段に高くなってしまう．問題がハードウェアに
起きていた場合，自動動作によってその悪影響が伝搬
し，正常動作していたはずの他の機器にまで影響が及ぶ
可能性がある．筆者らの経験した事例では，試料の所在
を管理するソフトウェアにバグがあり，試料が実際に存
在するのに，「空」として認識されていた．したがって，
ソフトウェア上では新しい試料を配置可能であるため，
ロボットが搬送動作をしてしまい，試料同士が衝突し
た．これによりハードウェア故障が起きた．
モジュール化において，全体システム設計を階層に分
け，実験装置ごとに独立して動作するシステムアーキテ
クチャにすることが肝要である．全体を統括する制御コ
ンピュータから各モジュールへ指令を出す際に，最小限
の命令を通信するだけにする．つまり，各装置が「疎な
結合」でつながったアーキテクチャとする．
筆者らは，制御コンピュータと各モジュール間の通信
プロトコル（通信するための取り決め）を公開してい
る．Cederらの論文にも，モジュール化を意識した各装
置との通信についてアーキテクチャが記載されている．
この仕組みは，ハードウェア制御の面だけでなくサイ
バーセキュリティの観点からも恩恵が得られる．イン
ターネットに接続する必要のない合成・分析装置をネッ
トワークから分離して保護することができる．
そして最後に強調したいことは，自動・自律実験の効
用を最大化するためには計算シミュレーション技術の活
用が重要であるという点である（三つ目）．自動・自律
化によって実験回数が増加しても，化学空間は広大であ
るので，物質組成や合成条件の全探索は不可能といって
よい8）．そこで Cederや Aspuru-Guzikらの研究例にあ
る通り，候補物質の絞り込みや合成原料の推定などに，
第一原理計算や機械学習の活用が必要になる9）．

3　デジタルラボラトリーにおける自動化学分析
の可能性

これまでの研究事例に示したように，デジタルラボラ
トリーの主な強みは，①自動化・並列化による実験回数
の飛躍的な増加，②合成プロセス・分析データのデジタ
ル化によるデータ生成とその利活用，③装置・データの
シェアリングと高い再現性にある．
デジタルラボラトリーの高度化に向けた現状の課題に
ついて，特に筆者らが実際にデジタルラボラトリーを構
築している際に直面した課題を述べる．そして新しい化
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学分析の可能性について議論する．

3・1　多角的分析による科学的発見の加速
筆者らの研究グループは，前述したモジュール開発の
コンセプトを適用して，固体薄膜物質のデジタルラボラ
トリーを構築した（図 2）10）．スパッタリング法を用い
た“薄膜合成モジュール”，複数の“分析モジュール”
をロボット搬送システムが接続している．ソフトウェア
もモジュール化して，モジュールと制御コンピュータ間
の通信プロトコルを共通化し，Plug and Playで接続す
ることを可能にした．実際に理化学機器メーカー 5社
に対して，通信プロトコルや試料形状を開示し，装置を
開発していただいた．それを実験室でシステム化した．

この自動・自律薄膜物質探索システムでは，合成した
物質の構造や組成，電子物性を自動的に評価することが
できる．複数の分析装置を物理的に接続し，かつ，それ
ぞれの分析が自動化しており，同一試料に対して短時間
で多角的な分析を進めることができる．
これにより，研究目的外の物性も網羅的にデータを得
ることができる．化学研究における現在の課題は，研究
者が興味ある物性のみ分析・計測されており，欠損した
データが多いということである．既知の“古い”物質
が，実はこのような特性を有していると“再発見”され
る事例は数多く存在する．
この網羅的にデータを得るという点で，筆者らも，自
動・自律実験の過程で目的外の物質発見を経験してい
る．新規の Liイオン伝導体を探索する過程で電池電極
材料を見いだした11）．イオン伝導体探索の自動・自律実
験では，作製した薄膜それぞれに対して電気化学イン
ピーダンス測定を行い，イオン伝導特性を評価する．実
際に，合成温度とスパッタリング出力（元素組成に対
応）の最適条件を探索すると，いくつかの高伝導度領域
が現れる（図 3）．しかし，一部の領域では，Liイオン
伝導抵抗のみでは解釈が出来ないスペクトルを示す試料

が存在しており，これは電子伝導の寄与を反映している
と考えられた．そこで混合伝導体であることを期待し
て，電池電極としての充放電特性を評価すると電池反応
が観察された．つまり，Liイオン伝導体を探索してい
たところ，思いがけず電池電極材料を見いだした．今
後，磁性や誘電特性評価等のモジュールを追加して研究
を進めると，電池材料を狙っていたのに高性能磁石がで
きた，というような発見が起きるだろう．このように，
多角的な自動分析によって，今まで見過ごされてきた物
質・材料の再発見が加速することが期待される．

3・2　データフォーマット標準化による統合的分析
多くの化学分析装置では，装置メーカーそれぞれに固
有のデータフォーマットでファイルが出力される．その
ままでは研究者自身が自由に解析することが難しいた
め，測定データをテキスト形式へ手動で変換し，ネット
ワーク経由や USBメモリーなど物理的な手段で測定 PC

から自分の PCに移動させる．したがって，各分析装置
から統一したフォーマットで出力し，クラウド上にアッ
プロードすることが強く望まれる．
デジタルラボラトリーでは，データフォーマットを共
通化し，集めた合成・分析データを統合して解析するこ
とが可能である．具体的には，2024年 5月に JIS規格
と し て 登 録 さ れ た MaiML（Measurement, Analysis, 

Instrument Markup Language）形式12）で分析装置から
データ出力される．そのデータは AWSにアップロード
され，そのクラウド上でデータ解析することを実現し
た．このMaiML形式はテキスト形式（XML）で直接に
閲覧可能なデータが出力される．ブラウザ上でデータ解
析可能な統合ソフトウェアは，ベンチャー企業を含め

図 2　薄膜物質探索のデジタルラボラトリー
複数の搬送ロボットから，接続された合成・分析モジュールに
アクセスする仕組みになっている

図 3　自律実験による物質探索の例
作製した薄膜試料の電気伝導度を指標に，二つの合成条件の同
時最適化を行った．バックグランドのうちに，二つの高伝導度
領域が表れている．［American Chemical Societyの許諾を得て
一部改変の上転載］．



386� ぶんせき　2024　11

様々な企業から提供されている13）．
実際に自動・自律実験装置を運用してみると，出力さ
れる実験データの量は膨大であり，人手での解析はとて
も難しいことを実感した．研究者は得られた実験データ
のほんの一部を掘り下げて解析するが，多くは未活用の
まま残される．計測だけでなく解析も適切に自動化して
いくことが必須となる．たとえば，筆者らは XRDパ
ターンの自動解析をしており，今後，分析装置は正確に
計測しデータを単に出力するだけではなく，その解釈を
も提案することが望まれる．

3・3　大規模言語モデルの活用
近年進展が著しい大規模言語モデル（LLM）を物質・

材料研究に応用する試みはすでに始まっている．例え
ば，文献情報から適切な合成条件を抽出することが実演
されている．それにより少ない実験回数で最適化が完了
することが期待される．多くの自律実験において，ベイ
ズ最適化など，条件最適化アルゴリズムを用いる．この
とき，最適化する条件パラメータ（温度，酸素分圧等）
を人間が指定する．LLMをも活用した最適化では，既
報の合成反応も含めて推定するため，実験条件にあたり
をつけた上で実験を進めることが可能になる．また，最
近では観察された現象の解釈を自動的に行うことが報告
されている14）．このような LLMの自動・自律実験シス
テムへの活用が今後増えてくるだろう．人とインタラク
ティブに自動・自律探索を進める将来が期待できる．

4　お わ り に

本稿では，デジタルラボラトリーの構築とそれを用い
た最新の化学研究について紹介した．物質科学へ機械学
習やロボット技術を導入することにより，新しい化学の
進展が期待される．特徴量となる物性値・物理量を適切
に，また正確に計測することが，データ活用の鍵であ
る．正確に，自動的にという観点で化学分析の果たす役
割は大きい．化学分析装置がロボットフレンドリーにな
る設計，装置間をつなぐ設計，標準化，外部からの制御
を可能とするなど，取り組むべきことは多い．さらに，
今後，試料に合わせた測定条件の自動的な決定や解析が
発展することが期待される．そしてこのような化学分析
の自動化・自律化は，研究者のあり方を変えるであろ
う．2024年のノーベル物理学賞と化学賞はそれを予見
していると言える．
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