
総合科学技術・イノベーション会議有識者議員懇談会［公開議題］ 

議事概要 

○ 日 時 令和４年７月７日（木）９：５２～１１：００ 

○ 場 所 中央合同庁舎第８号館６階６２３会議室 

○ 出席者 上山議員、梶田議員（Ｗｅｂ）、梶原議員、佐藤議員（Ｗｅｂ）、 

篠原議員、菅議員（Ｗｅｂ）、波多野議員、藤井委員 

（事務局） 

森総理補佐官（Ｗｅｂ）、合田審議官、髙原審議官、覺道審議官、 

阿蘇審議官、松尾事務局長、井上事務局長補、渡邊事務局長補、 

奈須野統括官、辻原参事官、次田参事官、赤池参事官 

（慶應義塾大学理工学部化学科） 

畑中准教授 

○ 議題 「総合知」の本年度の普及啓発（キャラバン等）の進め方 

先端研究等に関する報告：計算化学による機能性材料の理解の深化と効率的 

設計 

○ 議事概要

午前９時５２分 開会 

○上山議員 皆様、おはようございます。定刻になりましたので、只今より総合科学技術・イ

ノベーション会議有識者議員懇談会を始めます。

議題に入る前に、事務局の人事異動について事務局からの報告をお願いします。

○次田参事官 ありがとうございます。事務局の方ですが、７月１日付で科学技術・イノベー

ション推進事務局統括官として奈須野太が着任しております。

○奈須野統括官 奈須野です。経済産業省から来ました。よろしくお願いします。

○次田参事官 同じく７月１日付で科学技術・イノベーション推進事務局事務局長補として渡

邊昇治審議官が着任しております。 

○渡邊事務局長補 渡邊です。よろしくお願いいたします。

○次田参事官 あと、私、総括参事官として次田が着任しておりますので、今後どうぞよろし
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くお願いいたします。 

 以上です。 

○上山議員 ありがとうございました。 

 それでは、議題にまいります。今日の議題は「総合知」の本年度の普及啓発（キャラバン等）

の進め方についてです。 

 第６期基本計画でも記載しました「総合知」に関する推進方策については、この木曜会合の

場で昨年７月から計６回にわたり議論を重ね、昨年度末に中間取りまとめをされました。本日

は「総合知」の本年度の普及啓発、特にキャラバンなどの進め方について事務方から報告等が

あります。 

 まずは事務方の辻原参事官から「総合知」の本年度の普及啓発（キャラバン等）の進め方に

ついて説明をお願いいたします。 

○辻原参事官 おはようございます。 

 それでは、資料１を御覧いただきたいと思います。「総合知」の本年度の普及啓発（キャラ

バン等）の進め方についてというものです。 

 まず、概要です。 

 この目的ですが、２０２０年度に取りまとめた総合知の基本的考え方と戦略的な推進方策、

これを広く社会に発信して総合知の活用を推進すること、また、総合知の活用事例の収集、そ

れから、推進方策の改善・強化に向けた情報収集等を行うということを目的にしております。

その方法ですが、シンポジウム、ウェビナー、ワークショップ等を組み合わせたキャラバンを

実施したいと思います。この中で得られた情報を整理しまして、今後、有識者議員懇談会で御

議論いただき、総合知の戦略的な推進方策にも反映をしていきたいというふうに考えておりま

す。 

 次に、進め方です。 

 図と合わせて御覧いただきたいと思いますが、まず７月から各地の大学等でワークショップ

を開催したいというふうに考えております。たまたまですが、本日、第１回のワークショップ

を東北大学で行う予定にしております。１０月頃にウェビナーをまた開催したいという予定を

しております。それから、来年の１月から２月に大規模なシンポジウムを開催という流れでい

きたいと思っております。こうした中で得られた情報については、ポータルサイトのコンテン

ツとして活用、発信することも考えております。 

 １１月、２月頃には有識者議員懇談会にてこれらの活動の報告を予定しております。 
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 次のページを御覧いただきたいと思います。 

 それぞれどういった形で開催をするかというイメージを記載しております。まず、ワークシ

ョップですが、７月から順次開催ということで、趣旨・目的としては総合知を推進するために

中間取りまとめの周知と参加者との意見交換を行うということにしております。参加者につい

ては、研究者、研究管理者を想定しておりまして、大学、企業、自治体、学協会等とやってい

きたいというふうに思っております。１回当たりの参加人数は３０人から４０人程度というこ

とで、これを５回から７回、目安としては月１回程度実施をしていきたいというふうに思って

おります。実施内容については、まずは総合知の解説を内閣府担当者から行いまして、その後、

参加者から総合知の活用事例紹介等をいただいて、その後、意見交換という形で進めていきた

いと思っております。 

 次に、ウェビナーです。 

 趣旨・目的ですが、こちらの方は幅広い層への情報発信ということで、参加者については主

に大学等の研究者及び研究管理者、研究管理者の中には大学の経営層であったり管理執行を行

っている方々にも参加していただきたいというふうに思っています。参加人数については１０

０人から２００人規模で、これはウェブでありますので、このぐらいの規模かなというふうに

思っております。 

 実施内容については、まず基調講演ということでＣＳＴＩ議員、上山議員はじめお願いをし

たいというふうに思っております。総合知の活用事例紹介と続いて、最後にパネルディスカッ

ションという形式で行いたいというふうに思っております。活用事例紹介については大学とか

プロジェクトでの取組、二、三名程度をお願いしようかというふうに思っております。パネリ

ストとしてはＣＳＴＩ議員一、二名、それから、事例の講演者という形でやっていきたいとい

うふうに予定をしております。 

 次に、総合知のシンポジウム、こちらは来年の１月から２月頃に予定をしたいというふうに

思っております。目的ですが、大規模な集客を図って幅広い層への情報発信と意見収集を目的

とするということにしたいと思います。参加者については研究者、研究管理者に加えて企業や

自治体関係者、一般市民も対象にしたいというふうに考えております。こちらはリアルと、そ

れから、ウェブのハイブリッドでやりたいというふうに思っておりますが、大きな会場を借り

て２００人から３００人程度でやりたいというふうに思っております。ただ、コロナの状況も

ございますので、その辺も考えて場合によっては完全オンラインということもあるかなという

ふうに思っております。 
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 それから、実施内容ですが、こちらのウェビナーと基本的に構成は同じですが、基調講演を

ＣＳＴＩ議員からいただきまして、その次に総合知の活用事例の紹介、３名程度ということで

大学プロジェクトでの取組に加えて、企業や自治体の取組も少し考えていきたいなというふう

に思っております。それから、最後にパネルディスカッションと、こうした形式でいきたいと

思っております。 

 備考ですが、できれば大臣に冒頭挨拶をいただきたいなというふうに思っております。 

 以上です。 

○上山議員 ありがとうございました。 

 このシンポジウム等を通した総合知の普及活動に関しての皆様方の御要望とか、あるいは御

質問等をお受けしたいと思います。少しずつ個別に話は聞いておりますが、こうした組織的に

やるのはこの形が初めてということになります。どなたでも結構ですが、御質問、御要望でも

ありましたらいかがでしょうか。 

 では、梶原議員、どうぞよろしくお願いします。 

○梶原議員 どうもありがとうございました。 

 このキャラバンでは総合知を主題とされていますが、科学技術・イノベーション政策として

は、Society 5.0の認知度を高めることが最初の出だしですので、タイトルの付け方や一貫性

を検討いただければと思うのですが、何かそうした構想はあるのでしょうか。また、今年、ワ

ークショップ、ウェビナー、総合知シンポジウムとそれぞれ取り組んだ上で、恐らく実施後に

アンケートを取るのかもしれませんが、それに基づいて来年も実施するのかどうかなど、成果

のはかり方や継続性について、どうお考えになっているのかお伺いできますでしょうか。 

○辻原参事官 お答えします。 

 まず、Society 5.0との関係ということですが、総合知もSociety 5.0の達成のためにという

ことでやっておりますので、その辺の関係性についてはしっかりまた周知をしていきたいとい

うふうに思っております。 

 結果を今後どういうふうに活用していくかということですが、それぞれの機会にアンケート

等も可能な限りやっていきたいというふうに思っております。特に意見交換の中で総合知はこ

うしたところが分からないみたいな話も出てくるかと思いますので、そういったところを見な

がらアンケートも充実させながら、次の展開にも生かせるような形で意見を酌み上げていきた

いというふうに思っております。そういったことについてもしっかりとまた再度広報していく

という形で、サイクルを回していきたいというふうに思っております。 
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 次年度ですが、最終的には今年度の活動を総合的に勘案して、当然ですが、来年も多分必要

だと思いますが、しっかり修正すべきところは修正しながら次年度を目指してやっていきたい

というふうに思っております。 

○上山議員 よろしいでしょうか。 

 では、佐藤議員、どうぞよろしくお願いします。 

○佐藤議員 ありがとうございます。 

 私から１点です。この総合知の議論を今までしてきた中で、総合知を実践している実例とい

うものをどうやって作っていくのかということが非常に重要であるという議論をしたと思いま

す。その過程でＣＳＴＩが関連しているＳＩＰ、あるいはムーンショットの中での具体的プロ

ジェクトを通じて、総合知の実践というものを見ていこうと考えたはずです。それにより総合

知の実装化あるいは効果とか在り方といったものがより具体的になってくるはずだという議論

だったと理解しています。そうしたＣＳＴＩのＳＩＰとかムーンショットの中で見ていく総合

知の在り方あるいは総合知の生かし方というものと、このワークショップ、ウェビナー、シン

ポジウムという形での啓発活動との関連性というものをある程度意識して、総合知に対する認

識を多角的な形で推進していくのが必要だろうと思うのですが、事務方の方でその辺の構造的

な進め方についてはどのようにお考えになっていらっしゃるでしょうか。 

○上山議員 辻原参事官、どうぞ。 

○辻原参事官 ありがとうございます。 

 正に場づくりとしてＳＩＰであるとかムーンショットは重要であるということがこの中間取

りまとめにも書いてございます。ということで、先ほど事例紹介等というところがウェビナー

とかシンポジウムでございましたが、この中でも可能であればそういったムーンショット等の

取組についても紹介の対象にしていきたいなというふうに思っております。 

 次期のＳＩＰについては正に現在立てつけを考えているというところですので、またその辺

については次年度以降、状況を見ながらこうした取組の中にも取り込んでいきたいと。お互い

に相乗効果が出るような形で進めていきたいというふうに思っております。 

○佐藤議員 こうした場というのは、ＣＳＴＩの活動というものを理解していただく上でも非

常に重要な、あるいは有力な場だと思います。総合知が相当意識された形で、ＣＳＴＩの個別

のプロジェクトが進んでいる中、ＣＳＴＩのプロジェクトの事例も必ず入れていただいて、そ

うした意味での理解を得ていくということも非常に大事だと思います。これは次年度以降とい

う扱いにしていただかない方がいいのかなというふうに思いますので、よろしく御検討をお願
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いいたします。 

○辻原参事官 承知いたしました。 

○上山議員 これ次年度以降そうすると言っている訳ではないですよね。 

○辻原参事官 今年度もできるものは取り入れてやっていきたいというふうに思っております。 

○佐藤議員 ありがとうございます。 

○上山議員 ＳＩＰに関して篠原議員はいかがですか。急に振って申し訳ないです。 

○篠原議員 別の意見なのですが、個人的な思いもあって２点お願いがあるのですが、一つは

このワークショップ、３０人から４０人ということで結構限定的な訳ですよね。総合知は色々

な学問分野の組合せがあるのですが、やはり科学技術をこれから発展させていくという意味で

は、一つは今日議論があるような例えば化学とデータ化学の様な、そうしたのもある意味で総

合知なのですが、それ以上に新しい技術の社会受容性みたいなことをどう考えていくかという

ところが私は大事だと思っていて、その様な観点から是非この３０人、４０人の中に社会受容

性を考えていく上では社会学とか心理学とか経済学、そうした方々がしっかり入っていかない

とメンバーとして少し足りないと思うので、限られた人数ですが、そうしたことを意識してい

ただけたら有り難いなというのが１点です。 

 もう一つが今回このワークショップでもウェビナーでもシンポジウムでも総合知の活用事例

となっているのですが、活用事例は今、佐藤議員がおっしゃったような観点からＳＩＰ等の活

用事例を紹介することも大事なのですが、活用事例だと今できていることしか出てこないので

すよね。そうではなくて、参加している方の中からこんなことができるはずだというふうな活

用事例であると、今後の方向感とか可能性とかやるべきことみたいなこともできれば提案いた

だけるともっといいのではないかと思いました。 

 少しＳＩＰの立場で言うと、特に次期ＳＩＰについては社会実装は単に自分たちの作り上げ

た技術を社会の中に入れていくだけではなく、それが本当に社会にどう受け入れられていくか

という観点から総合知の視点は外せませんので、それは次期ＳＩＰの今ＦＳをやっている中で

しっかり議論はしていきたいと思っています。ただ、次期ＳＩＰについて言うと、今年度がＦ

Ｓなので、多分具体的に紹介できるのは次年度以降かなと思っております。 

 以上です。 

○上山議員 ありがとうございます。今のお話に関連していうと、総合知の話をずっとやって

きたのですが、一番欠けているのは理論化、総合知というも概念の理論化だというふうに感じ

ることが多いです。２０１６年にＮＳＦがビッグテンプロジェクトの中で打ち出した考え方に
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ほぼ大体沿っているのですが、色々幅広い知識のレベルでの融合ということですので、それは

ここでやっているものを紹介しながらワークショップやウェビナーあるいはシンポジウムの中

で、ＣＳＴＩがやってきたことを紹介しながら我々としての考え方の総合知の理論化を進めて

いく必要があるかなというふうに個人的には思っているところであります。これは私の個人的

な思いでありますが。 

○篠原議員 逆に言うと、今ＣＳＴＩの弱みは人文科学系の先生が上山議員しかいらっしゃら

なくて、科学技術の議論が中心になってくる訳ですね。その観点からも人文社会科学系の先生

方に意識を持っていただいて、そこから新しい提案をどんどん出していただくアプローチが今

回のこのキャラバのでは一つの目的といいますか、一つの効果になるのではないかと思ってお

ります。 

○上山議員 この間、京大の西田さんとか、それから、デジタル・ヒューマニティーズをやっ

ている人たちが来られて、それは今、篠原議員がおっしゃったみたいな人文社会科学的なもの

をどう取り込んでいくのかということをかなり熱心にやられている方でして、恐らくそうした

方たちとのコラボレーションの中でウェブサイトなどをやっていくことになるのだと思います。

その時の議論から彼らの方がそれを求めている現状だというふうに理解しています。やはり総

合知というものの考え方にはとても共鳴するのだが、ＣＳＴＩが考えている総合知のバウンダ

リーというのがどこまでなのだろうかという疑問が結構出てきたという気がいたします。 

 では、藤井議員、どうぞ。 

○藤井議員 ありがとうございます。 

 私も上山議員のおっしゃることに賛同します。キャラバンをやっていって、色々な方々の話

を聞き、ＣＳＴＩで持っている総合知のイメージと皆さんの御意見を伺いながら、全体像をシ

ェイクしていくことが恐らく重要です。一とおりやった後に今年度、来年度も続くのかもしれ

ませんが、やった後のアウトプットとしてどのようなものを考えていくのかについても想定し

ながら進めていけるといいのではないかと思いました。 

○上山議員 ありがとうございます。 

 ほかの先生方、いかがでしょうか、総合知に関しては。 

 波多野議員、どうぞ。 

○波多野議員 今、上山議員、藤井議員がおっしゃったような観点から申しますと、現実的に

はワークショップ、ウェビナー、一つのアウトプットとして総合知を使って研究しようとする

人の評価といいますか、どうリスペクトされるか、ファンディングにつながるかという、具体
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的なイメージがアウトプットとしても必要ではないかと思っています。人文社会系の優秀な

方々を認知していただくためにも、リスペクトしてどういうふうに評価していくかというのは

やはり国として具体的なイメージというのが中長期的には必要になってくると思っています。 

 以上です。 

○上山議員 よろしいでしょうか。 

 何かやはりこのアイデアを第６期のときに出したときにはそれほど思わなかったのですが、

こうやって公表されて進んでいくと、結局現場の方が受け止めているのは、これにどんなファ

ンディングがつくのかということがかなり如実に感じておられるということで、その意味では

ファンディングにつなげていくというのは、このＣＳＴＩのある種のミッションの一つかもし

れないなということを感じるようになりました。ですから、このワークショップやウェビナー

みたいなところでそんな期待に直面するという気がかなりいたします。 

 よろしいでしょうか、ほかの先生方。 

 では、この形で色々と御協力をいただくことになると思いますので、どうぞよろしくお願い

いたします。 

 では、辻原参事官、どうもありがとうございました。 

 啓発活動を進める過程の中では、ＣＳＴＩの議員の先生方に様々な形で御協力をお願いする

ということを改めて申し上げておきたいと思います。どうぞよろしくお願いいたします。 

 どうもありがとうございました。 

 少し準備があると思いますが、もう一つの公開の議題は先端研究等に関する報告ということ

です。先週に引き続いての実施となります。今のところ個別の方に声を掛けて来ていただいて

いる状況ですが、今日はクローズドの議論の中でこうしたやり方をどういうような政策につな

げていくかという議論も是非させていただきたいというふうに思っております。 

 今回は慶應義塾大学理工学部、畑中美穂准教授にお越しいただきました。タイトルは「計算

化学による機能性材料の理解の深化と効率的設計について」です。 

 では、内閣府からまず説明をお願いします。 

○赤池参事官 統合戦略担当参事官の赤池です。 

 本日は慶應大学理工学部化学科の準教授の畑中美穂先生においでいただきました。計算化学

ということなのですが、コンピュータシミュレーションを駆使して科学検証のメカニズムの解

明や新しい機能性材料を設計するという研究分野だと聞いております。 

 畑中先生は慶應義塾大学の博士課程を修了後、京大の福井謙一記念センター、そのほか近畿
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大学、また、さきがけ研究員等を歴任されまして、２０２０年から慶應義塾大学の准教授をさ

れています。あと、英国王立科学会ＰＣＣＰ Ｐｒｉｚｅとか、あと、分子科学会奨励賞、そ

れから、日本化学会の女性化学者奨励賞、それから、ナイスステップな研究者２０２１等、

様々な賞を受賞されている新進気鋭の研究者でいらっしゃいます。 

 それでは、早速ですが、畑中先生、よろしくお願いいたします。 

○畑中准教授 只今御紹介にあずかりました慶應義塾大学の畑中と申します。 

 最初に、皆様に謝罪しなければいけないことがあるのですが、私、資料をお手元で皆様が御

覧になると伺ったときに、それは私がＺｏｏｍに接続して、Ｚｏｏｍ上で画面を共有して、私

がアニメーションを動かしている姿を皆様がお手元で見るという意味だと勝手に勘違いをしま

して、そのつもりでアニメーションがく資料を作ってしまったものを印刷したのがこれなので

すね。という訳で非常に見にくいものになってしまって、いまだかつて私スライドなしでしゃ

べったことがないので、５分前にこの事実を知って胸が飛び出ているところなのですが、ペー

ジを行き来しますので、お手元を紙で見られている方は先に一枚一枚のスライドに１ページ、

２ページとページを振っていただけると、たまにページ番号何番と言いますので、話が通じや

すくなるかと思います。 

 いや、自分の常識は相手の非常識なのだなということを今回非常に学んだのですが、今日の

私の最後の結論も自分の常識は相手の非常識なので、相手のことを学ばなければならないとい

うのが最後の結論ですので、少しゆっくりとお話ししていければいいかと思います。 

 表紙にありますとおり、私は材料科学の分野におりますが、使っているのはシミュレーショ

ンだったりＡＩ、あとは量子コンピュータといったコンピュータに向かって化学の研究をして

いるという研究者です。 

 どうやってこうした研究者が育つかというと、２ページ目に自己紹介がありますが、最初か

らコンピュータの前にずっと座り込んでいた訳ではなくて、学部のときは普通の一般的なフラ

スコを振って新しい材料を作るという実験のグループにおりました。そこで、この後話が出て

くるのですが、色々なことがありまして、いや、これからはシミュレーションだと思いまして、

大学院で理論化学というシミュレーションの基になるような分野に移り、そこから博士研究員

になるときに理論化学をやっていても多分食いぶちないですよと指導教官に言われまして、そ

れは大変だと思って、少し実験屋さんのコラボレーションができるようなシミュレーションの

分野に移り、そうこうしているうちに近畿大学で独立した研究者になれたのですが、私立大学

で研究を続けるのは結構難しいのですね。学校の仕事が多いので。なので、こうしたところで
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はたくさん予算を取って、この人は研究させた方がいいと大学に認識させなければならないと

いうことを大学の中で教えてもらって、だったらさきがけだと思いまして、ＪＳＴのさきがけ

研究員というところに応募しまして、これを機にＡＩを使うようになりました。 

 そうこうしていると、奈良先端大でＡＩを使う人を募集しますという募集が掛かって、奈良

先端大に移り、最近、母校の慶應義塾大学に戻ってきたら、慶應義塾大学にＩＢＭの量子コン

ピュータを優先的に使える権利がありますよというすてきなお話が転がっていたので、もうこ

れはやるしかないと思って量子コンピュータにも手を伸ばしているという状況です。 

 こんなふうにはやりものに乗っかっているように見えると思うのですが、３ページ目にあり

ますとおり私の思いはずっと一つです。とにかく化学現象を深く理解したい、そして、よりよ

い材料を設計したい、そのために使うものが少しずつ変わっているというのが私のスタンスで

す。今は、実験屋さんが色々な材料を合成したり新しい現象を発見したときに、何でこれがう

まくできたのだろうというのを私たちが解明することで、それをヒントに新しい材料の発見に

つなげていくという実験の人たちとのコラボレーションを通した材料設計をしています。 

 なぜこのような分野に移ろうと思ったという私の原点を簡単に紹介したいと思います。 

 ５ページを見てください。これが私の大学４年生のときの初めての卒業研究のテーマでした。

左側に書いてある、化学式はここしか出てこないので少し余り不安に思わずに聞いていただき

たいのですが、矢印の左側に書いてあるものに還元剤というのを入れると、右側に書いてある

アルコールに変換されます。このアルコールは、実は２種類あります。どういう２種類かとい

うと、この赤で書いてあるＯＨが紙の手前に出ている構造と奥に出ている構造の２種類です。

これはぱっと見は一緒なのですが、右手と左手の関係になっておりまして、手は手のひらから

５本の指が生えているという意味では一緒ですが、立体的に重ならないですよね。こうした重

ならないものは片方は薬だが、片方が毒だとかということがとてもよくあります。 

 代表的なのがサリドマイド事件です。片方は薬だったが、もう片方は毒だったと。なので、

こうしたのを作り分けるというのが非常に大事な技術です。作り分けずに何となく作ってしま

うと半分ずつできてしまうのですね。半分ずつ作って半分捨てるというのも一つの手なのです

が、化学業界では元の原料から生成物に変換される割合が１％上がるだけで１年の収益が１億

円以上変わると言われています。なので、５０％捨てるなんて論外な訳です。これを劇的に簡

単にしたといいますか、作り分けることを可能にしたのが６ページに青文字で書いてある触媒

というものです。私の研究室の先輩方の血と汗と涙の結晶によって、この青で書いてあるもの

を入れるとＯＨが手前に向いているものだけを優先的に作れるということがもう既に明らかに
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されていたのですが、この反応はなぜかＣＨＣｌ３と書いてある塩素が入っている溶媒の中で

しかうまくいかないということが知られていました。私の卒業研究は、この塩素が入っている

溶媒を使わずに同じ反応を実現しましょうというのが私の卒業研究のテーマだった訳です。 

 何も分かっていない大学４年生の私は７ページのように考えました。教科書によると、溶媒

は全体の試薬を溶かすための液体で通常は化学反応に関与しない。なので、これを変えるだけ

なのだったらとても簡単そうですねと割となめてかかっていました。 

 ８ページに書いてあるように、次々と色々変えてみたのです。変えても変えても変えても、

いつまでたってもＯＨが手前に入っているものと奥に入っているもの、フィフティー・フィフ

ティーで出てきてしまいました。このフラスコの中に入っている薬種は多いのですよ。溶媒と

いうもの以外にも還元剤とか触媒とか色々なものが入っている。色々変えていったのです。で

も、何をやってもＯＨが手前に入っているものと奥に入っているものはフィフティー・フィフ

ティーでできてしまいました。ここまでで約４か月間、延々と実験をし続けています。 

 よくよく考えてください。今役者は３人しかいません。溶媒、還元剤、触媒と。もし溶媒を

１０種類、還元剤を１０種類、触媒を１０種類変えてみたとしましょう。何回実験しないとい

けないですかね。１０掛ける１０掛ける１０、１，０００回ですよね。こんなのを延々と繰り

返していても中々一人でやるには限界があります。 

 ここで立ち止まって考えてみました。９ページです。何で研究がうまくいかないのでしょう

かと。もし車が壊れたら、車のボンネットを開けてどこに問題があるか調べますよね。問題が

あるところを直す訳です。だが、化学反応の場合は反応の途中を見ることが今でもほとんどで

きません。少しだけ見られるようになってきたのですが、まだまだ難しいです。なので、何が

悪さをしているのか分からないので、全ての可能性をしらみ潰しに調べなければなりません。 

 そんなときに出会ったのが１０ページに出てきたコンピュータシミュレーションでした。厳

密にはシミュレーションとは少し違うのですが、コンピュータを駆使する先輩が研究室の中に

おりまして、その先輩の言うところには、左側に書いてあるのが私が担当していた反応の途中

での構造だったのですが、この中にただ全体を溶かしているだけだと思っていた溶媒が含まれ

ていたのですね。しかも、その溶媒の下のオレンジに書いてあるところなのですが、ここを違

う分子に置き換えても似たような構造が取れると。だったら、この似たような構造を作ってし

まえば全体を何で溶かしても変わらなかろうと思い、ひたすら似たような構造を作ることに心

血を注ぎまして、残りの半年間、一生懸命研究したところ、無事ＯＨが手前に入っている構造

だけを選択的に合成することができました。 
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 この経験を通して私は１１ページのように思いました。やはりやみくもに人海戦術的に試薬

を選んでいちゃ駄目だと。きちんとメカニズムに基づいた設計をすることで初めて効率的に材

料というのは開発できるのだなと思いまして、このコンピュータシミュレーションの世界に入

ることにしました。 

 このコンピュータシミュレーション、取りあえずコンピュータに何か入力してエンターを押

したら何でも返ってくるのでしょうと最初皆さんは思われるのですが、全くそうではありませ

ん。１２ページに書いてあるとおり、何でもかんでも計算できる訳ではないのですね。大きく

分けると問題は二つあります。まず一つ目は計算できない材料がいっぱいあるということ、も

う一つは計算に時間が物すごく掛かるということです。 

 まず、できないというのはどういう意味かというと、入力はできるのですが、出てきた答え

が科学者として信じられるような精度ではないという意味です。例えばどういうものができな

いかというと、酵素とか生体分子はもちろん、それを模したような比較的小さな、ここの絵に

描いてあるような触媒も難しいですし、フラスコの中にたくさんのものを入れるような反応の

シミュレーションも難しいし、あとは本丸とも言える例えば半導体材料の中の材料として使わ

れる様々なレアメタル材料、あとは人工光合成をするようなための生体分子を模倣したような

材料、こうしたものはみんな計算ができませんでした。 

 １３ページ、これはアニメーションだったので、これでしゃべるのは結構難しいのですが、

どういう状況だったかというと、取りあえず何かしらのシミュレーションはできるのだが、あ

る程度のところで頭打ちがありそうだな、オレンジ色の曲線に乗って私たちの分野が進んでい

て、今、山のトップ辺りにもう来ちゃっているなというのが約１０年、１５年ぐらい前の私た

ちの感触でした。 

 ところが、この１０年の間に物すごく色々なことが変わりました。まず、反応経路自動探索

なるものが突然登場、次、化学にＡＩが持ち込まれる、次、化学に量子コンピュータが持ち込

まれるというふうに色々な分野が突然新しく始まって、今までもそろそろ成熟期を迎えたかな

と思った分野が突然新しく萌芽期を迎えることになります。この三つがやってきたことでどん

ないいことがあったかというと、例えば先ほど計算できないものがたくさんあると言いました

が、１５ページにお示ししたとおり、反応経路自動探索というのが出てきたことでフラスコの

中の物質を全部コンピュータの中にインプットし、ほっといたら、本当はほっといたらではな

くて色々なことをするのですが、色々なことをしたら反応がどんなふうに進んでいくのかを追

跡できるようになりました。１５ページの黒い四角は実はアニメーションだったのですが、ど
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うやって動いていくかというのが分かるという時代がやってきました。 

 反応経路自動探索は、北海道大学のＷＰＩという組織の拠点長が自らずっと開発してきてい

て、その人が作ったプログラムを日本のあちこちの人たちが使って、色々な化学反応のシミュ

レーションが行われています。これのおかげで化学反応のシミュレーションの技術は、日本が

世界で一番できる国になったと自信を持って言えると思います。 

 もう一つの問題は１６ページにあるとおり、レアメタル材料ですとか生体分子を模倣するよ

うな材料というのはまだまだできませんでした。その解決策の一つが１７ページ、ＡＩです。

ＡＩと一言で言うと、何だか少し中身が複雑そうに見えるのですが、やっているコンセプトは

結構単純なのですよ。入力ｘと出力ｙを用意したら、ｙ＝ｆ（ｘ）のｆは作れますよねと。こ

れを作るにはｘとｙのデータが大量にあれば、とにもかくにもどうにかしてｆは作れるのです。

ＡＩは作れます。これを材料に置き換えましょう。入力を材料、出力を材料の性能とします。

材料の情報を入力することで、その材料がどれぐらいの性能を出せるかを出力できたらとても

うれしいですよね。 

 材料の作り方を入力にしてもいいです。どういう作り方をしたらどういう性能のものができ

ますかというのを予測できたらいいですよね。これをするためには大量のデータがあればでき

るのですが、ここには大きな問題があります。それは日本の色々な化学メーカーで蓄積してき

た材料の性質をオールジャパンでみんなで一緒に使おうと言ったところで、誰も「うん」とは

言わなかったことです。それはそうですよね。会社の中で必死で作ってきた技術を日本のため

に開示しろと言われたら、「え、競合他社に見られるのですか。そんなの嫌です」という話に

なる訳です。これは日本に限らずどこの国でも同じ状況になりました。 

 そこで、ＡＩを使えるのは間違いないので、どのデータを開示して、どのデータは隠した状

態で使えるかというデータ開示の問題のための戦略づくりが必須です。 

 １９ページを見てください。私が考える取りあえず最初にできるのはこれだろうと思ってい

る開示システムが１９ページです。ここでは、触媒を使う化成品を作るというプロセスを例に

置いています。 

 まず、私たちシミュレーションが得意な人たちが触媒そのものの情報を頑張ってデータベー

ス化します。先ほどの反応経路自動探索というのを使うと、とにもかくにもデータはたくさん

集められますので、それを開示すると。これをｘにするのです。色々な化成品を作っているＡ

社、Ｂ社が触媒を使いたいが、触媒を頑張って５０種類ぐらいは検討できるが、世の中に触媒

は数千個、数万個とたくさんある。でも、全部は検討できないが、よさそうなのを発掘したい
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なと思ったときに、実験データを各社で用意してもらいます。これをｙとかｕとか置きましょ

う。そうしたら、ｙ＝ｆ（ｘ）を作るのですよ。ｘだけは開示、ｙとｕは開示させません。そ

うしたら、Ａ社はｙ＝ｆ（ｘ）のｆというＡＩを作ります。Ｂ社はｕ＝ｇ（ｘ）のｇというＡ

Ｉを作ります。ｆとｇの中にｙとｕのそれぞれの情報を混ぜる必要はありません。だから、各

社が自分たちの実験データを秘密にした状態で、みんなで触媒を早く見つけるためのシステム

を作ることができる訳です。 

 なので、これからはとにもかくにも公開しても大丈夫なデータベースづくりと各社の中にＡ

Ｉを使える人たち、作れる人たちというのを配備していくことが日本の材料化学の開発におい

てとても大事だと思っています。つまり２０ページに示すように育成すべき人材というのは、

今まで材料化学の世界だったらひたすら材料のことさえ分かっていればよかったのですが、こ

れからはほかにも色々なことが分からないといけないと。一番手っ取り早く私の２号、３号、

４号を作れと言われましたら、私のキャリアパスはピンクの矢印に沿っているのですよ。最初、

材料スタートでした。シミュレーションを学びました。シミュレーション理論を学んでシミュ

レーションができるようになって、ＡＩを使えるようになって、量子コンピュータも最近少し

だけ使えるようになりました。これ１０年以上の月日がピンクの矢印には掛かっていますので、

こんなのはやっていられませんと。 

 日本の中で一番人を増やさなきゃいけないところはこの中のどこかなというと、水色の部分

なのですよ。材料化学とＡＩをつなげられるような人と。このつなげられるような人というの

は、材料化学の人とＡＩを作れる人を同じ部屋に入れておいたら勝手にできるかというと、絶

対にできません。もうそれはいっぱい共同研究してきた私が断言できることなのですが、共同

研究というのは自分の分野と相手の分野のことをそれぞれ分かっているだけでは進まなくて、

相手の分野の専門知識をある程度持って、相手と同じ目線、同じぐらいのレベルで議論できる

ようになって初めて進んでいくのですね。なので、全ての材料化学者にＡＩの素養を持たせる

というのが日本の発展のためにはとても大事なことになるのです。つまり材料もできてＡＩも

作れるという両方のダブルメジャーを持ったπ型の人材の育成というのが不可欠です。 

 これをいきなり日本全体でやれという話にすると、中々色々角が立ちそうだなと思って、取

りあえず自分はこんなふうに頑張っていますというのを２１ページに書いたのですが、材料化

学の世界でいきなりＡＩを作れるかと言われると、今までのカリキュラムのままだとやはり少

し難しいです。学部教育と研究の場、現場には物すごいギャップがあります。 

 例えば私の研究室の場合、一般的な理工学部化学科の４年生が研究を始めようと思ったとき
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に、学部３年生までで何を学んでいるかというと、化学一般とか材料のことはまあまあ学んで

います。半分ぐらい、いや、そんな半分も学んでいないかもしれないですが、前向きに半分ぐ

らい。シミュレーションの基となる理論のことを量子化学・量子力学と言いますが、これもす

ごく頑張って半分ぐらい。物理とか数学とか統計といういわゆる理工学部一般の知識、少しぐ

らいは、星一個ぐらいはいいでしょうと。プログラミング、ここから下の世代は高校までで習

ってくることになっていますが、現在の大学生は無の状態なので、私の授業の時間を無理やり

少しねん出してねじ込んでいたりとか、機械学習も少し頑張って私の授業を削ってねじ込んた

りとかして少しずつは教えられているのですが、私一人で奮闘したところで色々な人たちに

色々なことを教えるというのは限界があります。 

 なので、どうやって材料化学の人たちに機械学習、ＡＩのことですね。ＡＩを作れるのは当

たり前だという状況にさせられるかというと、いきなり化学の人たちに教えろと言われても

中々大変だと思いますので、まずは他学部とか他学科の講義をオンデマンドで配信してもらう。

要するに情報の人たちが情報学科の１年生に教えている内容を材料化学の授業でも垂れ流させ

てくださいというのが一番早いかなと。もう少し踏み込むとダブルメジャー制、化学も専門、

情報も専門というキャリアを歩めるようなシステムを大学に導入するというのがもう一つ大事

なことかなと思います。 

 まとめますと、計算化学の技術を駆使することで化学現象というのが今日はアニメーション

が見られなかったので可視化された気分になっていないと思いますが、可視化できるようにな

っておりまして、メカニズムを理解したりたくさん高性能な材料を効率的に設計することが可

能になっています。だが、まだまだ何でも計算できる訳ではないので、ハード、スパコンも大

事ですし、スパコンの上で動かすためのソフト、計算方法の開発の両方が不可欠です。 

 さらに、化学人材にも、材料化学の世界にもＡＩ・シミュレーション・量子コンピュータ、

今日一言も量子コンピュータの話は出てきていませんが、これも素養が不可欠になってきてい

ます。私はコンピュータの前に座って研究をしているタイプなので、ＡＩ・シミュレーショ

ン・量子コンピュータの事しか分かりませんが、周りを見ていると、ロボットに実験をさせる

実験自動化の技術も不可欠です。なので、化学にロボット工学も少し入れないといけないなと

も思っています。こうしたふうに伝統的な化学の世界で教えていたことをこれからも教え続け

るだけではこうした新しい分野には乗ってなりませんので、人材育成のために教育システムを

再考しなければいけないと思っておりまして、今回がそれを皆さんに考えていただける機会に

なればいいなと思っております。 
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 以上です。ありがとうございました。 

○上山議員 どうも大変面白く、本当に精力的な話でありがとうございました。私も少し色々

聞きたいことがありますが、まずはほかの議員の方々からの御質問をお受けしたいと思います。 

 いかがでいらっしゃいますか。どなたからでも結構ですが、お手を挙げていただければと思

います。よろしいですか。 

 では、藤井議員、どうぞ。 

○藤井議員 どうもありがとうございます。大変面白いお話でした。 

 私からは二つございます。一つは技術的なことで、今日のお話はどちらかというと順方向の

問題を予測するという話だったのですが、逆問題について今どういう状況にあるかを少し教え

ていただきたい。 

 それから、シミュレーションとＡＩのお話が出てきました。量子も使うということなので、

コンピュータの前に座って研究なさっているということですが、それらの間のプラットフォー

ムの統合については、今どのような状況にあるのかについてももし御存じでしたら教えていた

だきたいと思います。 

○畑中准教授 まず、一つ目の逆問題なのですが、逆問題というのはこうした材料が欲しいで

す。そのためには何を作ったらいいですかという、性質から適切な材料を予測するのというの

を逆問題と言います。現状物すごく難しいです。できたケースは本当に数例しかないというの

が現状です。 

 なので、まずは最初の段階としては、今まで例えば日本は触媒がお家芸だったのですよ。任

全国、世界中に触媒を作っている人たちがいて、たくさん論文が出ているのですが、一個一個

の触媒は作るのがすごく難しいのですね。作った触媒たちの中で論文としては出ているものの、

販売にたどり着いているものは本当に少ないのですよ。なので、販売にたどり着いていないも

のの中にいいものがあったとしても、違うグループで同じ触媒を作れるかと言われたら、作る

のに１か月掛かるのですよねとなったら検討に乗ってこないのですよね。そうした埋もれてい

るものから候補としてよさそうなものというのがピックアップされてくれば、実験しようとい

うモチベーションになると思うので、まずはそうした埋もれているものの発掘というのが１段

階目かなと思っています。逆問題はもうしばらくの研究が必要そうです。 

 プラットフォームについてなのですが、今の一番の日本のスパコンは富岳ですが、富岳だけ

ではなくて色々な大学にもう少し小型のスパコンというのはたくさんあります。全国共同利用

計算機というのですが、北大、東大、東北大にもあるかな、京大とか色々ありまして、私も長
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らく京大のを使っているのですが、そうしたのが裾野を広く色々な人に使えるようにしてくれ

ているので、そうした意味ではかなり富岳一極集中にしていたら特定の人しか使えないスパコ

ンが、少し性能を落としたものを色々な人に使えるようにしたことでシミュレーションの裾野

がとても広がってよかったと思っています。 

 これはこれからも続けていただきたいなと思っているのですが、あと、ソフトウエアのプラ

ットフォームという意味では結構何とも言えないところで、例えばＡＩの中身を作るのには皆

さんほとんど無料のプラットフォームを使っているので、余りお金をそこに投入ということに

はならないのですが、量子コンピュータは少し考えないといけないなというところがありまし

て、今までのコンピュータはソフトウエアを作ったらどのコンピュータの上でも同じように動

かせるような仕組みづくりがうまくできていたのですよ。だが、量子コンピュータはそもそも

ハードウエアが出来たてなので、ＩＢＭのコンピュータを動かすためにはこうしたソフトを作

らなきゃいけない。グーグルの量子コンピュータを作るためにはこうしたソフトを作らなきゃ

いけないという状況になっちゃっているので、ソフト側の人間からすると、すごい大変なこと

になっているのですね。ＩＢＭの今まで動かしたものをグーグルで動かそうと思っても動かな

いみたいな状況になっているので、ここは何か統合できるシステムがあったらもう少し色々な

ことが進むのになとは思っていますが、まだです。 

○藤井議員 研究者の立場からすると、その辺りはまだ慣れていないということでしょうかね。

ありがとうございます。 

○上山議員 今手が挙がっているのは梶田議員ですよね。梶田議員、どうですか。 

○梶田議員 どうもありがとうございました。 

 すばらしいと思って聞いていたのですが、１３ページで研究分野の成長という絵が描いてあ

りまして、自分の殻に閉じ籠もらないで次々と新たなテクノロジーにきちんと挑戦していって

いるその姿がすばらしいなと思いました。恐らくこのようなことを色々な研究者がしっかりと

やっていくということが日本の今後の研究の発展という観点で重要になるのではないかと思う

のですが、先生のように新しい技術に飛び込んでいく、それにはどういうことが一番重要なの

か、もちろん個人的な資質は大きいと思うのですが、それに加えてどういうものが必要と思い

ますか。 

○畑中准教授 これ何かとても偉そうに三つ書いてあるのですが、意外と外部的要因が大きか

ったのです。特に外部的要因が大きかったのはＡＩなのですが、もともとＡＩはとても昔から

あったのですが、全然勉強したことがなかったのですね。あるとき、あるときというはオバマ
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政権時代に多分半導体もろもろの焦りがとても大きかったなと思うのですが、これからは材料

の世界にＡＩを持ち込まなければならないという、オバマ大統領が立ち上げたプロジェクトが

ありまして、それでアメリカ出突然始まったのですね。一番化学の中でＡＩとかと言われたと

きに対応できそうなのはシミュレーションの人たちだろうと。どう考えてもコンピュータの前

に座っている人だろうという訳で、アメリカでいきなり始まったのですよ。 

 それを見て、多分日本のこうした場でも大変だということになったと思われるのですね。そ

れでさきがけという若い研究者にお金を配るシステムの中に、今化学とか物理の世界でＡＩを

使っている人はそんなにいないが、その分野でさきがけの研究員を募集しますというのが出て、

初めてそこでそうした分野があるのだと知ってやってみようと思ったのですよ。なので、私が

自らＡＩを取ってきたというよりは政治的な色々な思わくの中でお金がぶら下がっているのを

見て、要するにニンジンがぶら下がっていたので取りに行ってみたら、色々なことができるよ

うになったというのが実情なので、割と私は政策に乗っけられたなと自分では思っているので

すが、このさきがけは本当に何もできない状態からスタートしたメンバーが多かったので、と

んでもなかったのですが、さきがけが終わってもう少ししたぐらいからみんな色々できるよう

になって、卒業生たちは結構色々できることが増えたのですね。 

 なので、もう目先の成果という意味では恐ろしい状況が繰り広げられたとしても、行く行く

必要になるなと思うものはどんどんやれそうな人がいなくてもさきがけというのを出してみる

と、飛びついてくる若い人は結構出ると思いますので、そこも戦略に使っていただけるととて

もうれしいです。 

○上山議員 ありがとうございます。 

 次は菅議員から、それから佐藤議員ですね。菅議員、どうぞ。 

○菅議員 ありがとうございます。 

 非常にクリアなプレゼンテーションをありがとうございました。二つ少し質問させてくださ

い。最初に何でも計算できるようになったのかというスライドのところですが、問題２に計算

に時間が掛かり過ぎると。これ私などは生体関連の物質をやっていて、シミュレーションを共

同研究で組んでやっている。確かに物とても時間が掛かるのですね。数か月とか普通に掛かっ

て、こんなのだったら実験した方が早いのではないかと思うぐらいのレベルになっているので

すよ。この時間が掛かり過ぎるという問題はもちろんコンピュータパワーの問題も一つあるの

ですが、例えば生態系ではなくて材料の分野に目を落としたときは、この時間の掛かり過ぎと

いう問題はもうなくなるのですかね。 
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○畑中准教授 いえいえ。まだまだです。 

○菅議員 やはり時間は掛かる訳ですか。そこの時間が掛かるのがどれくらい向上すればもっ

と実質的にどんどんいいプロダクトが出てくるレベルになっていくのかなというのが私の一つ

目の質問です。 

 二つ目の質問は、研究と学部教育のギャップというところで、こちらの方が私はＭＩＴで学

位を取ったのですが、ＭＩＴのカリキュラムはもう３０年前ぐらいからやはりインテグレート

していく、要は違う分野の講義とインテグレートしていくというのは非常に戦略的にやってい

る部分があって、日本は非常に専門家を育てるためのカリキュラムになっている場合が非常に

多く、中々インテグレートするようなカリキュラムが出来上がっていないと思うのですね。そ

れをした方がいいというサジェスチョンだと思うのですが、この辺は慶應の中だと割とうまく

インテグレートできるような感じのカリキュラムを作れそうなのですかね。これは中々東大で

やろうと思うと難しい部分がたくさんあって、自分たちの学科のプログラムのこれだけは取ら

ないといけないというルールがあったりして、中々インテグレートしていくというふうになら

ないのですが、その辺のことを少し教えていただければと思います。 

 以上です。よろしくお願いします。 

○畑中准教授 まず、一つ目の計算に時間が掛かる問題なのですが、生体分子に限らず例えば

１２ページの左側の絵に描いてある３００原子ぐらいの触媒でも私これは２年どころかもう少

し頑張ってやらなきゃいけなかったぐらい掛かっていますので、まだまだ掛かります。一般的

に構造が動かない材料は数か月ぐらいで計算を何とかできます。構造がとても動くものは今で

も際限なく時間が掛かります。いつ終わるかはやってみないと分からないというのが実情です。

なので、構造が動く、要するに化学反応が伴うような材料の皆さんには、メカニズムは調べま

すが、実験と同じタイムスケールではできないので、しばらく待ってくださいと。材料の次の

設計につなげられるようなヒントが出てくるまでは年単位で待たないといけないぐらいの覚悟

をしてくださいというふうにお話をしています。 

 なので、手っ取り早く次はどういう触媒をと言われたら、もうメカニズムを調べることは捨

ててブラックボックスのＡＩを作った方が早いかもしれないというふうに思っています。それ

がまず１点目です。 

 でも、反応経路自動探索はできて、これはとても劇的に短縮されたのは一応強調だけさせて

いただきたいのですが、まだまだやることはいっぱいです。 

 もう一つのカリキュラムの方なのですが、慶應は私立大学なので、割と色々なことがフレキ
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シブルにできそうな気もしないでもないのですが、まだまだ余りインテグレートできるような

状態にはなっておりませんで、現在、塾長が理工学部出身といいますか、理工学部の伊藤公平

教授が塾長を務めていますので、カリキュラムにいきなり手を加えられなくても、学部１年生

とか２年生とかの情報ではない子たちがＡＩを学べるような学生たちが作った私塾みたいなの

が学校の中にあったり、あと、量子コンピュータは少しそもそも参入にすごく激しいハードル

があるので、いきなりひょろっと１年生が入ってきたりはしないのですが、入ってきてもいい

ような感じのシステムはちょこちょこ作っているものの、カリキュラムにいきなり手を入れる

みたいなところまではまだできていないですね。でも、必要だと思っている人はいっぱいいる

ので、何とか声を少しずつ大きく集めていきたいと思っています。 

○上山議員 では、次は佐藤議員、どうぞ。 

○佐藤議員 ありがとうございます。 

 畑中先生、本当にすばらしい研究をされているので感服いたしました。私からは２点ござい

ます。１点目は先生のされておられる研究の方向感あるいはその中身等について世界レベルと

の比較の問題です。私の理解では材料研究の中でも中国とかアメリカは既にＡＩあるいは量子

も相当活用していると漏れ聞いておりますが、先生から御覧になって、こうしたＡＩや量子を

使った材料化学の分野で、日本はどういう立ち位置にいるのかということを少し教えていただ

きたいと思います。 

 といいますのは、極端に言えば材料化学全体が量子技術の優劣でゲームが決まってしまうと

いうことさえあり得るような気もしているからです。一方で量子コンピュータの開発の現状を

みると、アメリカなどはゲート方式といって誤り耐性のあるコンピュータも相当研究していま

すが、日本はいわゆるＮＩＳＱのような若干誤りがあってもいいという量子コンピュータで

様々な実装化にトライしようとしています。材料化学のような分野だと最終的にはそうした作

戦では勝てない可能性もあって、十数年あるいは数十年先には、全く優位性が確保されなくな

っているというリスクもあるように、感じています。今の研究の立ち位置が世界レベルでどう

なのかということの先生の御見識を伺いたいのが１点です。 

 それから２点目は、先ほど人材育成の重要性をおっしゃっておられて、今も大学のカリキュ

ラムの話をお話しされていましたが、私は科学技術の人材育成全般で見ると、大学からスター

トするのでは遅いのではないかと思います。すなわち中高等教育から、場合によってはもう少

し下から始めないと世界では勝てないのではないか、と危惧しています。先生のお立場から御

覧になって大学のカリキュラムだけではなくて、中高等教育をどうすべきかについて、先生が
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標榜されておられるような人材教育の観点から何か御示唆があれば伺いたいなと思います。 

 以上、２点です。 

○畑中准教授 一つ目のＡＩと量子コンピュータの分野の世界での立ち位置なのですが、ＡＩ

はＡＩの賢さ以上にＡＩが読み込めるデータの多さがゲームを決めるので、とにかくデータを

いっぱい持っている人勝ちなのですよ。そうした意味では、材料分野に限って言うと、情報の

専門家の人たちが想定するようなビッグデータを集め切れている分野は世界中のどこを見ても

まだまだ余りありません。データの数は情報の人から見たら少ないと言われるような中で何と

かやっているというのが世界中のどこの国でも同じです。 

 そのゲームをひっくり返すためにはシミュレーションがどんどん自動化していけば何とかな

るのですが、材料の実験データがたくさんないといけないのですよ。これを人海戦術でやろう

にも、人が材料を作るとどうしてもデータの人依存性が出てしまいます。Ａさんが作ったらこ

うしたデータだったが、Ｂさんが作ったら違いましたというデータを混ぜたらろくでもないＡ

Ｉしかできないので、実験の自動化、要するにロボットですね。実験ロボットを作ることがゲ

ームチェンジの一番のポイントになると。ＡＩよりもそっちの方が絶対に大事になっている。 

 実験ロボットというのは、あるところにはあるのですよ。例えばアメリカでも製薬会社とと

ても、どこの製薬会社は少し忘れちゃいましたが、プリンストン大学とか実験用のロボットを

製薬会社が提供してくれたのだなと分かるようなものでたくさん集めてきて、ＡＩを作ってと

いうのをやられているところはまあまああるのですが、まだどういう実験にでも対応できるロ

ボットがあるかと言われると、まだまだそうじゃありませんと。 

 実験ロボットの考え方は二つあって、一つはファクトリーオートメーションという特定の実

験作業を自動化する、特定の作業しかできないロボットを作るというのが一つで、それが産総

研にあるまほろがそれに当たるのですが、もう一つは名前がないのですよね。色々な実験がで

きる、要するに人間がやっている実験を模倣するようなロボット、だから、違う作業を少しし

たいと思ったときにそうしたのにも対応できるようなフレキシブルなロボットというのが２種

類あるのですが、１種類目のファクトリーオートメーションは特定のデータは集められても、

少し実験状況を変えようと思ったら、今まで液体だったものがどろどろになって粉になってし

まったとなったときにロボットは対応できないのですよ。なので、工場の現場では向いている

のですが、化学研究の現場では余り向いていなくて、なので人間を模倣できるロボットを作る

という方がいいのですが、これはまだ世界中でうまくいっていると断言できるところはないの

で、一生懸命投資した方がいい分野だろうなと思っています。 
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 もう一つの量子コンピュータの方なのですが、量子コンピュータの中で、量子コンピュータ

は誤差があるコンピュータなのですが、あるいは誤差の誤りというのを訂正するという技術が

とても大事なのですが、今の誤り訂正で訂正できる誤差の範囲と化学の現象を議論するのに必

要な、これ以上誤差があったら意味ありませんよという誤差の大きさが全然違うのですよ。も

うとても誤差を小さくしないと材料の議論ができないのです。なので、まだ今のまま進んでい

っても、どの道も材料の分野に量子コンピュータがあれば何でもできるよという状況が来るだ

ろうなという未来の見えている道がまだ余りないです、どの国も。なので、誤りがあることを

受け入れながら材料の開発につなげられるぎりぎりのアルゴリズムを作るというところが取り

あえず競争ポイントになっているので、アイデア一発ですね。結構アイデア一発で何とか逆転

を狙うというところは、割と狙っている人が多いところです。 

 これはマンパワーというよりは誰か一人いいアイデアを出してきたら、突然のゲームチェン

ジが起きるみたいな感じなので、研究時間を確保できるようによろしくお願いしますというと

ころです。 

 あと、もう一つありましたよね。カリキュラム、高校までで色々やっておいた方がいいこと

はいっぱいあるのですが、改めてＡＩとか何もないところからも何とか頑張って勉強して、量

子コンピュータも無のところから勉強して、何が一番必要だったかと言われたら数学の確かな

理解なのですよ。もうそれが全てなのですよね。物理も数学が分かっているから物理が分かる

と。物理が分かっているから化学、化学は物理が分かっていなくても何とかなったりするので

すが、物理が分かるから化学が分かるとなっていて、ＡＩも数学が分かっていれば、高校まで

の数学を本当にきちんと理解していたらＡＩは作れます。今どきある無料のプラットフォーム

がなかったとしても、ゼロから多分作れると思います。 

 なので、数学の時間をきちんと確保する、何らか基礎をしっかりするというのが一番だと思

います。何かあれもこれも色々なことをアラカルト的に詰め込んでも、結局基礎がしっかりし

ていなければ覚えるだけになってしまうので、新しいことができないのですよ。なので、高校

まではとにかく今の数学を線形代数も削らずに複素数も削らずにきちっとやることが一番の近

道だと思います。 

○佐藤議員 ありがとうございます。 

○上山議員 ありがとうございます。 

 ほか、いかがですか。 

 私の方からもう時間がないのですが、１点だけ。ここのページでいうと１９ページですかね。
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先生がやってこられた共同利用データベース、これはどこの場所でどういう形でやってこられ

ているのか、それは組織的にやるところはどこがあるべきなのか。例えばＮＩＭＳみたいなと

ころはやっておられますが、それをもう少しナショナルベースで例えば共同利用機関とかがあ

りますよね。あそこが今どんな形で活動されているかというのは問題点として持っているので

すが、そうした共同的なデータベースの在り方に関して御経験から少し感想をいただきたいな

ということと、それから、北大のＷＰＩにおられた訳ですよね。 

○畑中准教授 私はＷＰＩのメンバーではないです。 

○上山議員 そうですか、そうした拠点でもそうしたことがあるのかという疑問があって、そ

の点で結構です。 

○畑中准教授 データベースは長くずっと残っていくことが大事なので、研究室で作りました。

研究室で持って何か研究室のホームページに上げていますみたいなのでは全然不十分なので、

どこかずっと置いておける場所というのが大事なのですよ。ＮＩＭＳみたいなところがそうし

た色々なところで出てきたデータベースをずっと管理してくれるようなシステムというの作っ

てくれたら本当は一番いいのですが、中々そこまでＭＡＴデータベースというマテリアルデー

タベースという色々なデータベースにアクセスしやすい統合的なものはあるのですが、その一

個一個のデータを別にＮＩＭＳが管理してくれている訳ではないのですね。 

 今一番簡単なのはやはり無料のものはみんな一番使いやすいのですよ。例えばギットハブと

いう色々な人がプログラムとかデータを上げている無料の国際的なプラットフォームがあるの

ですが、そうしたところに取りあえず上げてしまえば、ギットハブがいきなり潰れることはな

いだろうとみんな信じているので、結局そうしたところに流れてしまっているというのが現状

ですかね。 

 あと、ＷＰＩも一生懸命データを作っていますが、データベースをどうやってアップロード

するのかはまだ余り決め切れていないと思われます。 

○上山議員 ありがとうございます。共同利用研究機関の問題は恐らくかなり大きな政策イシ

ューになるだろうという気がして少しお伺いをしました。 

 もう時間がありませんが、篠原議員、どうぞ。 

○篠原議員 時間もないのでお答えいただかなくて結構なのですが、私はこうした議論を聞い

ていて心配なのは、これからＡＩに対する授業みたいなカリキュラムをもっと増やすべきだと

いう議論があるのですが、ＡＩという言葉が非常に曖昧でして、多分いわゆるハミルトニアン

とか物理のこともしっかり理解した上でやらなければいけないＡＩもあれば、単にパイソンを



－23－ 

知っていれば適当にできるみたいな話があるではないですか。その辺は松竹梅だけではなくて、

色々な種類もあると思うのですよね。 

 だから、そうした観点では先生がこうしたお話をなさるときに特に化学の分野ではどういう

ＡＩが大事なのだということを伝えていただかないと、何となく押しなべてＡＩ教育が大事だ

よねという非常に訳の分からないことになりそうなので、是非そうしたところをこれから研究

していただけますか。 

○畑中准教授 松竹梅だったら梅です。とても気合の入ったＡＩを作ることが偉いのではなく

て、とにかくＡＩに使えるデータを集められることが大事なのですね。そう思うと、ＡＩのた

めには何が必要なのかということを少しでも理解していれば、今までの化学だと例えば条件が

たくさんあります。温度をまずゼロ度から１００度まで振りました。一番よかったのが５０度

だったので、５０度に固定して次の条件を振りましたみたいなやり方をしているのですが、Ａ

Ｉはそうしたデータの集め方をしてしまうと、ＡＩに入れても余り賢いものができないのです

ね。どういうデータを集めたらいいのかというのをきちんと理解するというところが一番大事

なので、ＡＩそのものの知識はそんなになくてもいいから、そのために何が必要なのかという

一般教養でいいから入れる、全員がそれを理解するというのが大事だと思います。 

○上山議員 ありがとうございました。 この辺りで終了とさせていただきます。畑中先生、

どうもありがとうございました。 

 本日の議論は、この政策課題の議論に活用していきたいと思っております。 

午前１１時００分 閉会 


