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2025年 11月 13日 

可児 大始、 アジアパシフィック ディレクター

菅谷  信敬、 ジャパンセールス シニアマネージャー

西 基秀、ライフサイエンス、ジャパンセールス 

バイスプレジデント

開会の挨拶

ビジョンとディレクション

（日本語訳： 分子から製造へ）
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セッション

（日本語訳：ボリューム・トゥ・バリュー、コンプライアンスと生

産性の拡大 とのジャーニー） 

日本語訳： はジェネリック医薬品のリーディングカンパニー

として、医薬品の多様なポートフォリオを管理しています。

各国の規制を遵守しながら医薬品の大量生産の製品規制の基準や

競争力を維持しつつ将来に備えるには、 の活用やデジタル化を

取り入れることは戦略的に必須となっています。

はこのような環境下において変革の一路として

を使用し業務を合理化し、コンプライアンスを

確保するためのデジタル ラボプラットフォームとともに

効率を高めています。
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セッション

コンピュータ化学草創期の挑戦 ―

周年を祝して ―

東北大学 株式会社

名誉教授、代表取締役

宮本 明

年のコンピュータ誕生以来、量子化学計算や反応装置解析な

ど化学分野での活用が進展してきました。 年代後半にはコン

ピュータグラフィックスの導入により、化学を超えて幅広い学問・

産業分野での発展が加速しました。本講演では、 年に開始し

た可視化研究から、 年代以降の自動車、半導体、環境、原子

力など多分野との連携に至る取り組みを振り返ります。具体的事例

を交えながら、その成果と意義を紹介します。

生成 と機械学習ポテンシャルによる物

質設計と計測データ解析

東京大学

生産技術研究所

教授 

溝口 照康

近年、機械学習を活用した材料開発が急速に進展している。

年に と によって提案された機械学習ポテンシャル

（ ）は、高精度かつ高速な原子スケールシミュレーションを可

能とする手法として発展を遂げており、近年では周期表のほぼ全元

素に対応可能な事前学習済みの汎用ポテンシャル（例： ）も

登場している。一方で、 や に代表される

生成 も広く普及し、それらの技術を応用した物質の逆設計やデ

ータ解析も注目を集めている。本発表では、発表者の研究グループ

が近年取り組んでいる、機械学習ポテンシャルを用いた電場下での
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強誘電体シミュレーションや、生成 を活用した物質の逆設計およ

び計測データの解析手法について紹介する。

（日本語訳： 回収における計算的洞察 産業の視点）

（日本語訳：持続可能で効率的なプロセスの開発は、産業界にとっ

て望ましい関心事です。したがって、プロセスにおける主要な技術

的ボトルネックを理解することが不可欠です。分子スケールと原子

スケールのシミュレーションと計算は、化学変換に関する重要な洞

察を提供します。これらは、新材料の発見、プロセスの最適化、そ

して最終的には歩留まりの向上に関連するアクションにつながりま

す。本講演では、触媒の最適化、新材料のスクリーニング、プロセ

ス強化の評価のためにこれらのアプローチをどのように活用するか

について、 つの例を共有します。そして、これらのアプローチが

脱炭素化ソリューションに対処し、構築するためにどのように使用

されているかについて言及します。
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マルチスケール・マルチフィジックスアプ

ローチによる軟磁性材料 の磁気劣

化評価： （やり抜く力） 第一原理計

算を用いた材料設計手法 第一原理解析

株式会社

グループ高度専門家

（物理・材料：第一原理計算を用いた材料設計手法

第一原理解析 ）基盤物理・化学技術部主幹研究員

江口 晴樹

本講演では、軟磁性材料分野におけるマルチスケール・マルチフィ

ジックスアプローチの活用事例として、 合金の磁気劣化評価

を紹介します。弾性ステイッフネス解析とマイクロマグネティック

シミュレーションを組み合わせ、磁束密度 磁場（ ）曲線や磁束

密度 磁歪（ ε）曲線を解析した結果、予ひずみが磁束密度の減少

と磁歪の増加をもたらすことを明らかにしました。材料開発現場で

は、計算と実験のズレをどう捉え、次の一手につなげるかが重要で

す。やり抜く力（ ）を持つ研究者の視点が、技術価値の最大化

に直結することを考察します。参考文献：

 

  

https://doi.org/10.1016/j.matlet.2024.137937
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（日本語訳：材料モデリングの高度 ガラスに焦点を当てる）

（日本語訳：このプレゼンテーションは、抗菌ガラスの開発とガラ

スとポリマーの接着力の強化を強調し、ガラス技術の最新の進歩を

探ることを目的としています。これら つの重要なトピックを掘り

下げることで、これらのイノベーションとその潜在的な用途を推進

する上での材料モデリングの役割に焦点を当てます。この研究で

は、密度汎関数理論と分子動力学技術を利用して、ガラスの特性と

相互作用を分子レベルでシミュレートします。抗菌ガラスの分野で

は、化学的耐久性を効果的に向上させるガラス形成剤の効果を特定

するために、さまざまなガラス組成の構造解析が行われています。

ガラスとポリマーの接着の研究では、界面化学と表面粗さが強調さ

れ、耐久性と性能を向上させるためにこれらの材料間の結合を最適

化することを目的としています。）
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自動車排ガス浄化触媒に対する量子化学計

算の活用事例

スズキ株式会社

環境・材料・生産技術開発部

係長

三浦 和也

ガソリンエンジン自動車用の排ガス浄化触媒（三元触媒）を

ターゲットとして量子化学計算を活用した研究事例を つ

紹介する。 つ目は新規な三元触媒材料を設計する技術として、

量子化学計算と化学反応速度論のシミュレーションを組み合わせた

連成解析により、浄化率曲線を予測する技術を紹介する。

つ目は基礎研究的な調査として 型の吸着、つまり物質表

面における分子の吸着エネルギーが被覆率の 次式で近似表現され

るとの経験則について、詳しく考察した事例を紹介する。

（日本語訳：分子モデリング ）
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（日本語訳：近年、既存の計算手法の速度と精度を向上させるため

に、物理ベースのモデルと機械学習アプローチの統合が進んでいま

す。このプレゼンテーションでは、新しい方法論と既存のソルバー

の重要な更新に焦点を当てて、 と の最

新の改善点について説明します。また、量子コンピューティングを

含む共同作業についても説明します。これらのソルバーが進歩し続

けるにつれて、ツールとの対話方法も進化します。昨年、

プラットフォーム内に「バーチャルラボ」と呼ばれ

る重要な機能が導入されましたが、本セッションでは、そのシステ

ムの新しい機能強化を紹介します。）

電子実験ノートを用いた実験データ蓄積と

材料開発の加速

日東電工株式会社

研究開発本部基幹技術研究センターデータサイエンス

第 グループ

島津 佑汰

本講演では、日東電工における電子実験ノートと を

核としたデータ基盤の構築と運用に関して紹介する。弊社では、

フォーマットにより実験データを構造化し、 に

て前処理・自動蓄積を行い、解析プラットフォームに連携する仕組

みを実装した。これにより、記録から検索、処理に至る工数ならび

にエラーの大幅削減、蓄積データの横断的活用、材料開発の意思決

定を加速する効果が期待される。本講演では、その具体的な取り組

みと得られた効果を共有する。
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（日本語訳：バーチャルツイン エクスペリエンスと予測モデリ

ング）

（日本語訳：バーチャルツインエクスペリエンス は、設計と

開発を予測的かつ持続可能なアプローチを可能にすることで、業界

全体のイノベーションを変革しています。このプレゼンテーション

では、アクセス可能なサブスクリプションベースの

クラウド・プラットフォームを活用した が、

高度な 駆動型モデリングとマルチスケール・シミュレーション

を統合して、材料とライフサイエンスの両方の従来のワークフロー

に革命を起こす方法を示します。材料イノベーションにおいて、

は選択と設計から利用とリサイクルに至るまでのライフサイク

ル全体を加速し、効率と持続可能性を推進します。ライフサイエン
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スでは、 は医薬品のライフサイクルを再定義し、検証済みのバ

ーチャルツインと予測モデルを統合して、発見、開発、製造、デリ

バリーを強化します。これらの例を組み合わせることで、 がデ

ータ、モデリング、コラボレーションを統合してイノベーションを

促進し、意思決定を改善し、より持続可能で患者中心の未来を実現

する方法を示しています。）

（日本語訳：抗体最適化のための大規模言語モデルと物理学の評価

（日本語訳：大規模言語モデル の応用は大きな注目を集め、

インシリコ抗体設計、特に多様な配列ライブラリを生成するために

多くのモデルが作成されました。しかし、微妙なエネルギーのトレ

ードオフに依存するプロセスである親和性成熟を導く上でのそれら

の有効性は、依然として不確実です。私たちは、最先端の の

予測能力を 内の物理ベースの仮想突然変異誘発プ
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ロトコルと比較し、厳密な検証を実施しました。私たちの研究で

は、一連の変異をモデル抗体 抗原複合体に導入し、両方の計算方

法論を使用して結合親和性への影響を予測し、これらの予測を実験

的に決定された値に対してベンチマークしました。この研究は、抗

体工学におけるこれら つの主要な計算パラダイムの重要なデータ

駆動型の比較を提供し、それぞれの長所と短所についての洞察を提

供し、クラス最高の抗体治療薬を設計するためのより効率的で信頼

性の高い相乗効果のあるワークフローへの道を開きます。）

全社 導入で加速するカネカの研究

株式会社カネカ

２ 本部 ２ 戦略室 兼 グループ 

幹部職

神田 彰久

カネカでは全社的に を加速しており、研究部門では 年度

から の導入を段階的に進めてきた。当社はライ

フサイエンス、高分子、食品等、多様な事業分野を持つため、それ

ぞれに合った利用法の提案が必要である。また、 を

用いたツール開発においても、生成 や機械学習のライブラリ

を、いかに多くの部門で共通利用可能な形で組み込むかがポイント

となる。

本日は全社 導入における課題、さらなる生成 活用に向けた

取り組み、今後の展望について述べる。
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（日本語訳：化学的最適化の論理）

（日本語訳：マルチパラメータの化学的最適化中に、ヒットは分子

能力が向上したリードおよび開発候補に進化します。レトロ最適化

分析を導入し、候補をより単純なリードとヒットに変換して、最適

化ロジックを理解します。一致した分子ペアネットワークをマッピ

ングすることにより、実際の最適化ルートを理論的な代替ルートと

比較し、リード特性と「最適化子」 主要な部分構造の違いを特定

しました。この手法を複数のプロジェクトやデータセットに拡張す

ることで、将来のディスカバリーキャンペーンを導く最適化ロジッ

クを定義します。）

（日本語訳：モデルベースのバーチャルツインが ディープ

サイエンスを通じて成果を推進する）



 

14 
 

（日本語訳：モデルベースのバーチャルツインは、科学と産業がデ

ータ、モデル、実験を結び付けて現実世界の成果を達成する方法を

再定義しています。分子モデリング、材料科学、化学、生物学にお

ける の深い科学的基盤を活用することで、組織は記述的分

析から予測的および生成的インテリジェンスに移行できます。バー

チャルツインは、検証済みのモデルと実験データに基づいて構築さ

れた、分子や製剤から製造プロセスに至るまで、物理システムの継

続的な学習表現を提供します。 のバーチャルツインフレー

ムワークは、ラボの自動化、シミュレーション、 主導の分析との

統合を通じて、科学者やエンジニアがリスクとコストを削減しなが

らシナリオを探索し、パフォーマンスを最適化し、イノベーション

を加速できるようにします。
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研究開発と製造にわたる機械学習とデータ接続を組み合わせること

で、より迅速な意思決定とより高い成功率をサポートするインテリ

ジェントなエコシステムを形成します。創薬や生物製剤の開発か

ら、配合製品や持続可能な材料に至るまで、 ディープサイ

エンスを活用したモデルベースのバーチャルツインは、測定可能な

ビジネスおよび科学的成果を推進し、実験をバリューチェーン全体

の予測、検証、改善の継続的なサイクルに変えています。）

（日本語訳： 年の と大規模言語モジュール

）

日本語訳：大規模言語モデル は、最近、化学および材料科

学の研究者から大きな関心を集めています。 ただし、科学パ

イプラインで を使用することは、科学分野で使用される専門

用語と多様なレポート形式により、一般的なモデルにとって課題と

なります。
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この研究では、 内で を使用して科学的

タスクを実行するためのいくつかのアプローチを示します。機械学

習アプローチが実験データを活用して製剤の専門家をサポートする

方法を示します。また、 を使用して、 およ

び 電子ラボノート に保存されているデータ

を抽出および解析した結果も発表します。全体として、私たちの調

査結果は、 が科学者のデータの抽出と構造化、および予測モ

デルの開発を支援する可能性を強調しています。

ここでは、 の最近の更新プログラムの一部についても

説明します。）

導入 稼働率 以上

を実現した取り組み

ロンシール工業株式会社

研究・開発部

グループリーダー

小野 智大

ロンシール工業㈱の研究・開発部ではデジタル化・ 化の一環と

して 年度に［ 」導入した。

ライセンス数に対する稼働率は導入直後から 以上の

高い稼働率で推移している。本講演では、導入直後から 以上

の高稼働率を実現した①『イノベーター理論』を活用した導入プロ

セス、②システム構築・チューニングを中心とした取り組みについ

て紹介する。『イノベーター理論』とは、新しい製品やサービスが
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市場に普及していく過程を、消費者の新しいものを受け入れるタイ

ミングによって つのタイプに分類し、分析するマーケティング理

論である。

電子実験ノート導入・普及に向けた

取り組み
旭化成株式会社

研究・開発本部 基盤技術研究所 

技術・開発第二部 推進

グループ長 エキスパート

武井 祐樹

弊社基盤技術研究所では、「できるだけ情報を残すこと」を目的

に、電子実験ノートの導入を進めてきました。しかしながら初期導

入時には、導入プロセスや運用面での課題から普及が進まず、一度

は失敗を経験しました。現在は、現場の声を丁寧に拾いながら段階

的な展開を進めており、まだ取り組みの途中ではありますが、徐々

に定着の兆しも見え始めています。本講演では、導入・普及に向け

た試行錯誤とその中で得られた学びについてお話しさせていただき

ます。

（日本語訳： および医薬品データ）
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（日本語訳：急速に進化する製薬業界では、製品の品質と規制遵守

を確保するために、製造現場とラボのデータの統合と管理が不可欠

です。このプレゼンテーションでは、サーモフィッシャーサイエン

ティフィックが を活用して、継続的プロセス

検証 および年次製品レビュー レポート生成に革命を起こ

す方法を探ります。単一ソースシステム構築の利点を詳しく掘り下

げ、検査情報管理システム と環境モニタリング用機器から

のデータのシームレスな統合を強調します。さらに、サーモフィッ

シャーサイエンティフィックが受託開発製造組織 として、

を使用してクライアントデータ共有と検証済みデータ

転送サービスをどのように強化するかについて説明します。最後

に、ゴールデンバッチ分析と製品損失防止とプロセス改善の可能性

に焦点を当てて、統計的プロセス制御 における の

応用について説明します。

（日本語訳： 間のデータ転送）
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（日本語訳：このプレゼンテーションでは、 を

強力に実装して、ある組織から別の組織にデータを移行する必要が

ある場合のビジネスケースの概要を説明します。なぜ同じデータを

つの異なる テンプレートに入力するか、など解説しま

す。このプレゼンテーションでは、ある 実装から別の

実装へのデータ転送がどのように自動化されたか、その利点、およ

び考慮しなければならない技術的制限について説明します。

（日本語訳：食品・飲料・化粧品の による配合商品のソリュー

ション）
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（日本語訳： と機械学習は、食品、飲料、化粧品企業が配合さ

れた製品を設計し、提供する方法を再定義します。従来の試行錯誤

のアプローチは、予測モデリング、科学的 、統合ラボ情報学を活

用したデータ駆動型のイノベーションに取って代わられつつありま

す。ダッソー・システムズのバーチャル・ツイン・エクスペリエン

スは、実際のラボと仮想ラボを接続して製剤設計を加速し、物理試

験前に成分の選択、性能、安定性、持続可能性を最適化します。大

規模言語モデル の原則を化学データに適用する の化

学言語モデル などの進歩を活用することで、組織は「製剤言

語」をキャプチャして結果を予測し、新しい成分の組み合わせを発

見し、開発サイクルを短縮できるようになりました。このセッショ

ンでは、 を活用した製剤とデジタル継続性が研究開発の効率、

コンプライアンス、市場投入までのスピードをどのように変革し、

企業がよりスマートで持続可能なイノベーションを行えるようにし

ているかに焦点を当てます。）

日本語訳： ポートフォリオ のアップデートとクラウド

でのコネクテッドサイエンスへの道のり



 

21 
 

（日本語訳：ラボのイノベーションの未来は、科学的発見のあらゆ

る段階で人、データ、プロセスをつなぐ、つながりにあります。こ

の 分間のセッションでは、お客様の意見に基づいて現在のポー

トフォリオがどのように機能を追加しているかを探るとともに、

と がデータ中心の

プラットフォーム・クラウド上でどのように連携し

て、統合されたインテリジェントなラボ環境を提供するかを紹介し

ます。

この講演では実験の設計、実行、在庫管理、登録、レポート作成が

分野を超えてシームレスに流れ、 、 、および システム

間の摩擦を取り除く方法が確認できます。 は構

造化された科学的知識をキャプチャするためのデジタルワークスペ

ースとなり、 はより広範なワークフローを調整し、ベンチ

から企業までのデータの継続性とコンプライアンスを確保します。

過去の データが次世代の予測モデルを促進する中で、この統合

がどのように日常の研究業務を簡素化し、規制当局の信頼をサポー

トし、 主導の洞察の新たな可能性を開くかを示します。クラウド

上のコネクテッドサイエンスが、現代の研究開発組織の考え方、作

業方法、イノベーションの方法をどのように変革しているかをご覧

ください。）


