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2023 年 9 月 5 日 

 

報道機関各位 

東京工業大学、東京大学大学院理学系研究科 一杉研究室 

 

データ・ロボット駆動科学を推進する 

デジタルラボラトリーの開発 
－新しい研究開発の進め方で世界をリードする－ 

【要点】 

○ さまざまな物質合成、計測・分析装置を相互接続し、実験室をシステム化 

○ 得られたデータを共通データ形式でクラウド上のデータベースに収集し、利活用 

○ 自動・自律実験により、新規物質を探索することが可能 

【概要】 

東京工業大学 物質理工学院 西尾和記特任准教授、相場諒特任助教、東京大学 大

学院理学系研究科 小林成特任助教、清水亮太准教授、東京工業大学 物質理工学院 

特任教授 (東京大学 大学院理学系研究科 化学専攻 教授)の一杉太郎らは、日本電子

株式会社、株式会社堀場製作所、株式会社リガク、株式会社島津製作所、株式会社デ

ンソーウェーブ、株式会社パスカル、株式会社テクトスとともに、ロボットと機械学

習を活用した「データ・ロボット駆動科学」を推し進めるデジタルラボラトリーを構

築した。 

近年、化学や素材、自動車、エレクトロニクス産業など広い分野でマテリアル(材

料)研究の加速が求められている。材料探索のための合成・評価を加速するため、ロ

ボットと機械学習を組み合わせる取り組みが世界中で進められている。今回構築し

たデジタルラボラトリーは固体材料に関わるデータ・ロボット駆動科学を推進する

世界初のシステムであり、固体材料開発において日本が世界をリードし続けること

を可能とする。 

その特徴は以下にまとめられる。 

1. 各種実験装置が物理的に相互接続され、材料合成から表面微細構造観察、X 線回

折パターン、光学特性などの物性計測まで、全自動で行うことが可能である。 

2. 計測データは、日本分析機器工業会と経済産業省が策定した共通データ形式

(MaiML フォーマット: 用語説明参照)でクラウド上のデータベースに収集され

る。さらに、クラウド上のソフトウェアでデータを解析し、利活用することを可

能とする。 

3. 機械学習とロボットが自動・自律的に材料探索を行うことが可能である。 

デジタルラボラトリーを活用して材料探索を行うことにより、膨大なデータより

研究者はインスパイアされ、より創造的な研究に取り組むことができる。詳細は日本

分析機器工業会と日本科学機器協会が主催する JASIS(Japan Analytical and Scientific 

Instruments Show、2023 年 9 月 6 日(水) - 8 日(金)、幕張メッセ)にて展示される。 



 

 2 

●背景 

機械学習とロボットが、「自動的・自律的」に実験を進めることが可能になってきた。

まさに、実験室に大きな変革が起きている。今や、実験室は「実験装置の置き場」では

ない。実験室は、「実験装置群がシステムとして動く、新物質とデータの生産工場」と

捉えることができる。この動きは、機器の標準化やデータ収集の自動化と連動し、研究

者の働き方や研究開発の進め方に大きな変化をもたらすのは確実である。 

その現状と将来展望について、今、議論し、我が国がいかにしてこの動きを先導し、

研究力を強化するのかについて考えねばならない。特に、協調領域と競争領域を切り分

け、皆で協調領域の研究開発に取り組み、研究力と産業競争力の基盤を底上げすること

が重要である。さらに、そのような動きをリードしうる人材の育成が急務である。その

ような背景のもと、本研究を進めた(参考文献 1－4)。 

新規材料の開発のためには組成、温度、ガス雰囲気などの複数の合成パラメーターを

最適化する必要がある。合成装置の精緻化や部材の複雑化によって設定すべきパラメー

ターの範囲が拡大しており、研究者自身の手による探索は困難になってきている。その

ような背景の中、材料開発における国際的な競争は激化している。日本が世界をリード

するために、少子高齢化による人手不足や働き方に関する考え方の変化等、社会の動き

に対応した研究開発の進め方に向けて、変革が強く求められている。 

近年では機械学習とロボット技術を組み合わせ、広大な探索空間の中から材料探索す

ることが可能になってきた。実験の繰り返し作業を機械学習により制御されたロボット

システムに任せることにより、膨大な数の試料とデータを生成することが可能である。

このデータを活用して研究開発を進めるデータ・ロボット駆動科学の動きが世界で活発

化している。これまで、液体を用いる実験分野での実践例が報告されているが、固体試

料を扱う分野においてはいまだ発展途上である。したがって、固体材料開発の分野で実

験室のデジタル化を進めることにより、日本が世界をリードしつづけることが望まれる。 

 

●自動試料合成と物性計測分析モジュールの相互接続 

デジタルラボラトリーは、実験機器が相互接続され、全自動で物質合成・計測を行う

システム(図 1)と、データ収集と解析を行うシステムから構成されている。前者はモジ

ュール化された試料合成および物性計測を担う装置群によって構成されている。 

物質合成・計測システムを構成するモジュールは以下の通りである。 

1. 【薄膜合成モジュール(パスカル社製)】 スパッタ成膜装置により基板上に薄膜試

料を合成する。 

2. 【走査型電子顕微鏡モジュール(日本電子株式会社製)】 試料に電子線を照射し表

面の凹凸を可視化する。また、電子線照射により生じる特性 X 線を検出し、元素・

組成分析を行う。 

3. 【X 線回折モジュール(株式会社リガク製)】 試料に X 線を照射し、回折パターン

を得る。定性分析、定量分析、結晶構造解析を行う。 
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4. 【ラマン分光モジュール(株式会社堀場製作所製)】 薄膜試料にレーザー光を入射

してラマン効果によるラマンスペクトルを得る。スペクトルから分子構造同定や不

純物相の特定を行う。 

5. 【透過率測定モジュール(株式会社島津製作所製)】 波長ごとに単色化した光線を

試料に照射し、透過光の強度を計測する。スペクトルから吸光度、透過率を求める。 

6. 【試料搬送ロボット】真空チャンバー内と大気圧下のそれぞれに設置されたロボッ

トアーム(デンソーウェーブ)によりモジュール間で試料を搬送する。 

 

デジタルラボラトリーは、中央コンピュータから各種モジュールに対してタスクを指

示することによって自動的に実験を行う(図 2)。各実験装置がモジュール化されている

ことにより、システム全体の拡張性が増し、多様な実験に対応が可能である。  

 
 

図１：自動・自律実験を行うシステムの全体図。モジュール化した合成装置(スパッ

タ成膜装置)と各種計測・分析装置が接続されている。試料ホルダの形状や、各モジ

ュールを接続した際の通信プロトコルを公開している。 
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●共通データ形式を用いたデータ収集と利活用 

各計測・分析装置から得られたデータは標準データ形式(MaiML フォーマット: 用語

説明参照、参考文献 5)で学内ネットワークを経由し、クラウド上のサーバーにアップロ

ードされる。図 2 にデジタルラボラトリーのアーキテクチャーとネットワーク構成図を

示す。中央コンピュータと各モジュールは Ethernet ケーブルで有線接続されている。

今回は Amazon AWS を利用した。クラウド上に蓄積された多様なデータを、クラウド

上で動作するソフトウェアで処理することが可能である。 

従来はクラウド上のサーバーにデータを蓄積したとしても、データ活用のためには研

究者自身のコンピュータにデータをダウンロードし、専用ソフトウェアでデータ加工を

行う必要があった。しかし、デジタルラボラトリーでは計測装置から直接データのアッ

プロードが行われる上、そのデータに対してクラウド上のアプリケーションで加工する

ことを可能としている。これにより、時間と場所を選ばず、皆でデータを利活用するこ

とが可能となる。  

 
 

図 2：システムのデータの階層構造とネットワーク構成図。各合成・計測分析モジュ

ールは中間 PC を介して中央コンピュータと接続されている。学内ネットワークを

経由してクラウド上のデータサーバーとも接続されている。 
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●自動・自律的に材料探索 

本システムは機械学習とロボットを活用した自動・自律実験が可能である。一杉、清

水らは 2019 年に自動・自律実験に成功し、2020 年に論文出版とプレスリリースを行っ

た(参考文献 6、7)。 

自動実験と自律実験について、言葉の定義を説明する。「自動実験」は人間が指定し

た実験を、ロボットが繰り返し正確に進めることを意味する。一方、「自律実験」は、

コンピュータが次に進める実験内容を指定し、ロボットが指示通りにその実験を実施す

る。そして、その実験結果をコンピュータにフィードバックし、次に取り組む実験内容

を決定する。このサイクルをクローズドループ(closed loop(図３))と呼び、人間の関与

無く、目的の材料を合成するまで物質探索空間を探索する。 

この自動・自律実験技術と多面的な物性評価により、巨大な探索空間のなかに分け入

って、新規材料を見つけ出すことが可能となる。多面的な評価は予想外の発見につなが

ることが期待される。研究者にとって意外性のある結果が得られたときがチャンスであ

る(セレンディピティ)。これまでの常識・知見にとらわれない発想のもとで研究を進め

る機会を増やすことが期待され、イノベーションの創出につながる。  

 
 

図３：Closed loop の一例。試料の合成と物性計測を全自動で行い、結果をフィード

バックして新たな合成条件を機械学習により決定する。合成条件の計画(P)、実行

(D)、物性評価(C）、最適な合成条件の推定(A)の PDCA サイクルを自律的に回すこ

とができる。 
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●今後の展望 

【システムの拡張: 適用できる実験範囲の拡大】 物質合成と物性評価に関わる新たな

モジュールをシステムに追加し、機能を拡張することが可能である。モジュールの接続

は、将来的に Plug and Play になると考えている。各種モジュールを実験室に導入し、

相互接続するだけでデジタルラボラトリーが構築できるというものである。接続するた

めの試料ホルダ形状、接続する際の通信プロトコル等を一杉研究室ホームページにて公

開している(参考文献 8)。これに準拠した仕様で構築した実験装置を本システムに物理

的に接続し、システムとして動作させることが可能である。今後、物質合成の幅を広げ、

セラミックスやポリマー、有機材料等の自動合成プロセスの開発を目指す。 

【実験装置とデータ共用の推進】 デジタルラボラトリーのシステムとデータを、学内

外問わず広く共用する予定である。学外からインターネット経由でデジタルラボラトリ

ーに接続し、自動・自律的に合成実験と物性評価を行うことができるようにする。これ

は、広い範囲での集合知を得ること、さらにはそれによるオープンサイエンス（参考文

献９）の推進を可能とする。本実験装置は、東京工業大学で研究設備の共同利用を推進

する組織であるオープンファシリティセンター・ファシリティステーション(すずかけ

台キャンパス)に設置されている。また、この方向性は、2023 年５月に行われた G7 科

学技術大臣会合、および G7 広島サミットのコミュニケで、オープンサイエンスの推進

が明記された方向性と合致する(参考文献 10、11）。セキュリティーを確保しつつ、今

後、共用を推進する。 

【技術移転の推進】 多くの企業や研究者に技術を移転している。2023 年 4 月からこれ

までに 100 社以上の企業、300 名近い研究者が本実験システムを見学に訪れている。今

後も技術を広めるために努力を続ける予定である。また、企業における個別案件のデジ

タル化にもアドバイスをしている。見学は随時受け付けており、次回見学会を 2023 年

9 月 29 日の午後に行う予定である。興味がある方は一杉研ホームページを確認いただ

きたい。また、日本ファインセラミックス協会(JFCA)と日本分析器工業会(JAIMA)と共

にデジタルラボラトリー研究会(参考文献 12)を立ち上げた。 

【物質・材料に関わるビッグデータを知識とするための技術開発】 本システムが設置

されている建物の入り口には、”Information is not knowledge”という Albert Einstein の

言葉が記されている。大量にデータを集めるだけで満足しては不十分で、そこから知識

を導く、あるいは学理を構築するための仕組みを作らねばならない(図 4)。そのために

は、データを上手に加工して、人間の研究者を刺激するソフトウェア開発が急務である。 

 

●社会的インパクト 

1. 【研究開発力の向上】 多くの試料に対して種々の物性計測を行うことにより、材

料探索空間を大きく広げることが可能となる。それにより、材料を俯瞰的に捉える

ことを可能とする。そのようなデータとシミュレーション・機械学習と組み合わせ、

新しい学理の構築をすることが可能となる。それにより、新たな材料の予測が可能

となる。また、本システムは、合成プロセスにおける各種数値情報(例えば合成が

行われている最中での酸素分圧の時間変化や基板の温度変化)もデータとして収集
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することができる。物性と合成プロセスとの相関を明らかにすることが期待される。 

 膨大なデータと機械学習により、ChatGPT のような技術が登場し、世界に大き

なインパクトを与えつつある。次に、材料に関する膨大なデータと新しい機械学習

技術が、材料研究にどのようなインパクトを与えるのか、見てみたい。 

2. 【研究者の働き方の変化】 これまでは実験室に行かねば、実験的研究を進めるこ

とができなかった。本システムを用いれば、自宅からでも実験を進めることができ、

よりフレキシブルな働き方を可能とする。夜間や休日も自動・自律的に実験を進め

られる。また、繰り返し作業を本システムに任せることにより、研究者は創造的な

研究に取り組む時間が増える。機械学習やロボットにはできないことを進めること

が人間の研究者のオリジナリティとなる。 

3. 【研究者が注力すべきことの再考】 社会を俯瞰し、課題を解決する方策を構想し、

実現する力がますます研究者に要求されるだろう。そして、今後の研究者の育成方

針も変化していくことが予想される。機械学習とロボットができることとできない

ことを正確に理解する人材が求められる。そうしなければ、課題設定さえできない。

今後、機械学習とロボットが実現できず、人間だけが成しうることに注力すること

が望まれる。つまり、研究者のオリジナリティ、創造性がますます問われる時代と

なる。異分野との融合に積極的に取り組み、広い視野で課題を発見し、高いコミュ

ニケーション能力を活用して課題解決する実行力を持つ人材の育成が必要である。

データに科学的な意味を見出し、大局的に判断し、社会へインパクトを与えること

は人間の研究者の仕事となる。  

 
図 4：デジタルラボラトリーがもたらす新たな物質探索のあり方（参考文献 3）。俯

瞰的に膨大なデータを見て大局観を養い、新しい学理や物質の発見を可能とする。

人間が得意な大局的な判断や勘・コツ・経験と、デジタル技術等を組み合わせて、新

材料をいちはやく見つけ出すことが期待される。 

学理

効率化

質の転換
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●結言 

今回、我々は固体薄膜試料について自律的に実験を進めるシステムを構築した。固体

材料の分野においては世界的にも実験室のシステム化が発展途上で、日本が世界をリー

ドしていくチャンスである。世界に先んじるために構築したシステムを運用し、材料開

発を加速したい。この開発過程で感じるのは、デジタルラボラトリーを有効活用するた

めには、化学や材料の知識が不可欠であるということである。自動・自律実験を導入す

れば、すぐに成果が出せるというわけではない。研究者の勘・コツ・経験と組み合わせ

て初めて成果が出せることを痛感する。デジタルとアナログの融合こそが鍵である。物

質や材料についての手触り感を体得した研究者が、機械学習やロボットを使いこなす人

材を育成することが望まれる。デジタルラボラトリーの開発や活用に積極的に若手研究

者を参加させ、将来の学界、産業界を牽引する科学者を育成したいと考えている。機械

学習とロボット技術を使いこなし、日本の国際的な競争能力の向上に貢献できる科学者

を生み出すこともまた、デジタルラボラトリーの成果となると期待される。 
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【用語説明】 

MaiML フォーマット：日本分析機器工業会(JAIMA)と経済産業省が策定した共通デ

ータ形式。Measurement analysis instrument Markup Language の略。共通のフォーマ

ットを使用することにより複数の異なる機器からのデータの変換を容易とし、データの

統合と利活用を推進する。今年度 JIS 公示予定であり、2023 年 9 月時点では MaiML フ

ォーマットの前身となる XMAIL フォーマットで運用している。 

 

COBOTTA PRO および COBOTTA は株式会社デンソーウェーブの登録商標です。 
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