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AI駆動ラボシステムをコントロール

実験装置と人工知能の間を繋ぎ，
データ連携，シミュレーション連携，
スケジュールなども考え
クローズドループを形成，
コントロールするための
ソフトウェアが必要！

オーケストレーションソフトウェア
（OS）

Chem. Rev. 2024, 124, 16, 9633–9732, Alan Aspuru-Guzikグループ（トロント大）



世界のOS一覧

2026年1月オンライン開催



多彩なアルゴリズムで自律化を加速
(自律化のsklearnに！)

自動自律材料探索用NIMO

GitHubWeb page

手動実験: 
研究者による手作業実験

ロボット実験: 
高速自動化による実験

シミュレーション: 
計算機上でのモデリング 次の指針を与える

（自律化）

標準搭載アルゴリズム一例

目的関数の
フィードバック

次の実験提案

オープンソースとして公開中
STAM Methods 3, 2232297 (2023).



NIMOが自律化した装置群

DxMTにおいても
複数連携進行中

組成傾斜薄膜実験装置化学合成自動実験装置

非接触型自動分注装置 塗布乾燥プロセス実験装置

電気化学自動実験装置



国外OSとの連携
他のOSがNIMOのアルゴリズムを利用

ivoryOSにNIMOが標準搭載

ブリティッシュコロンビア大（カナダ）開発
実験操作がPythonで用意できれば，
すぐにwebインターフェースを作成可能



日々蓄積されるデータの利活用例
材料データを学んだLLMの開発 Q&Aの例（数10万問）

材料
データ

材料特化
LLM

MCP
サーバー

AIから自然言語で利用
AIが使用できるデータベースnpj Comput. Mater. 12, 97 (2026).



AI駆動ラボの未来

材料特化LLM１
材料特化LLM２
基盤モデル 1 
基盤モデル 2
計算ツール 1
計算ツール 2

小さい空間の
材料探索ループ
使用できる試薬・
元素が制限 AI

自然言語

大きい空間の材料探索ループ
小さい材料探索ループの
方針を決める

結果報告

次回方針

研究者

AIが使える
材料ツール群

https://www.ibm.com
/jp-ja/quantum

スパコン
量子計算機

Gemini
ChatGPT
Claude
など
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