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１. 研究課題 

 理論・計算・実験化学と機械学習をはじめとするインフォマティクスの融合を図ることにより、

計算化学と実験化学の間のギャップを埋め、計算化学の社会実装を加速させる。さらに、これまで

の研究手法では困難であった化学分野の諸問題を解決へと導き、新たな研究領域ケム・インフォマ

ティクスを定着させる。2025 年度は以下のテーマに関して研究を行った。(1) 機械学習ポテンシャ

ル由来の局所記述子を用いた分子物性予測システム、(2) AI エージェントと知識グラフによる対話

型電子実験ノートの開発、(3) 化学法則の自律探索に向けた協調型 AI エージェントによるシンボ

リック回帰システム。 
 

２. 主な研究成果 

2.1 機械学習ポテンシャル由来の局所記述子を用いた分子物性予測システム 

 所望の分子物性を有する材料を効率的に設計するためには、AI を用いた高精度な物性予測が重

要である。本研究では、機械学習ポテンシャルが獲得した局所的な原子環境表現を、3 次元構造を

直接扱うグラフニューラルネットワーク（GNN）に導入することで、有機分子および遷移金属錯体

に対する多様な物性を高精度に予測可能なモデルを開発した。 

本システムの流れを図 1 に示す。Preferred Potential（PFP）により得られる原子ごとの局所記

述子をノード特徴量として用い、距離情報や記述子間の類似度に基づく特徴をエッジ特徴量として

構築し、同変性 GNN（EGNN）に入力した。得られた集約表現に基づき分子全体の物性を予測す

るとともに、各原子の特徴量から局所的な物性の推定にも対応可能な設計とした。 

本手法 EGNN-PFP を用いて、有機小分子および金属錯体分子に対して、双極子モーメントや

HOMO-LUMO ギャップなどの分子全体の物性、および NMR 核磁気遮蔽定数などの各原子に対応

する局所物性の予測に適用し、その有効性が示された。特に遷移金属錯体では、全体の精度が顕著

に向上した（図 2）。 

 

Fig. 1 本システムの概要                         

Fig. 2 遷移金属錯体における 

HOMO-LUMO ギャップの予測精度 



2.2  AI エージェントと知識グラフによる対話型電子実験ノートの開発 

化学実験に関する知識やノウハウは実験者個人の経験に依存しやすく、研究室内での技術継承や

他者による再現性の確保が重要な課題となっている。本研究では、大規模言語モデル（LLM）によ

る自然言語処理、AI エージェントによる自律処理、知識グラフによる構造化を統合し、実験計画か

ら記録、データ再利用までを一貫して支援する対話型電子実験ノート（ELN）の新たな枠組みを提

案した。このシステムは簡便に記録を残すことと、再利用可能な形で情報を蓄積することを両立し

た次世代電子実験ノートの基盤技術となりうる。 
本システムの概略を図 3 に示す。ユーザー（研究者）は Web アプリケーションのインターフェ

ースを通じて、対話的に各機能を操作する。本システムでは文献収集から実験データ整理までの各

段階において、ユーザーとの対話を担う AI エージェント、知識グラフを構築・検索する AI エージ

ェントなど、複数のエージェントが協調して動作し、文献、実験データ、ユーザー入力などの分散

した多様な情報を、知識グラフとして統合・管理する。開発したプロトタイプシステムの機能検証

のために、特定の有機化合物の合成をデモシナリオに設定し、その有効性が示された（図 4）。 

 

 
Fig. 3 システムの全体像 

 

 

Fig.4 ユーザーとエージェント間の入出力例 

 
2.3  化学法則の自律探索に向けた協調型 AI エージェントによるシンボリック回帰システム 

近年、化学分野ではデータ駆動型モデリングが広く利用されているが、高精度モデルのブラック

ボックス化により物理化学的解釈が困難となる課題がある。この課題に対し、支配的な法則を直接

導出可能なシンボリック回帰が注目されている。当研究室では、シンボリック回帰アルゴリズムの

性能比較や係数最適化による性能向上を通じて、アルゴリズム選択やパラメータ設定の重要性を示

してきた。一方で、実行には専門知識を要する課題が残されていた。本研究では、AI エージェント

に基づき、データ前処理、特徴量生成、数式探索、解釈、レポート作成までを複数エージェントが

協調して自律実行するワークフローを構築し、属人性低減と化学法則探索の自動化を目指した。 
研究で実装したワークフローの全体像を図 5 に示す。本研究では、マルチエージェントフレーム



ワーク CrewAI を用い、化学法則の自律的探索を目的としたシンボリック回帰ワークフローを構築

した。本ワークフローでは、各工程を専門 AI エージェントが分担・協調することで、自律的な数

式探索を実現した。アトキンス物理化学の教科書に記載された初等関数で表現可能な化学法則 48
種から構成されるベンチマークデータセットの PySR ライブラリを用いた自動導出において、本手

法と人間が手作業で行った場合の導出成功数を比較した。手作業では 32 種 (66.7%) で導出に成功

したのに対し、本手法は探索空間を効率的に制御することで 37 種 (77.1%) で成功し、ベースライ

ンを上回った。 

 
Fig.5 シンボリック回帰における AI エージェント協調ワークフローの構成 
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５. 研究活動の課題と展望 
 2.1 で開発した分子物性予測システムについては、現在対象としている物性に加え、量子化学計

算によって算出可能な電子状態や反応性など多様な分子物性へ適用範囲を拡張することで、材料・

創薬分野における高速な分子設計および材料探索への応用を目指す。さらに、予測精度と解釈性を

両立した汎用的な分子物性予測基盤として発展させる予定である。2.2 の対話型電子実験ノートに

ついては、実際の研究現場における利便性や操作性の向上が重要であるため、多くの実験化学者か

ら意見を収集し、機能改善を進める必要がある。今後は学会発表や論文投稿を通じて外部研究者と

の連携を進め、日本語・音声入力への対応や知識グラフとの連携強化など、実験支援機能の高度化

を目指す。2.3 の協調型 AI エージェントによるシンボリック回帰システムについては、化学法則探

索や材料設計など様々な系へ適用し、有効性および汎用性を体系的に検証する必要がある。 


