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To accelerate and deepen materials science research, introduction of artificial intelligence 

(AI) and robot technology into materials research attracts much attention. Since the properties 

of inorganic materials strongly rely on the fabrication processes, elaborate techniques are 

required to introduce AI and robotics into practical synthesis processes. Accordingly, the 

synthesis method of inorganic materials has suffered from high-throughput synthesis and 

automation. Here, I introduce an autonomous system with AI and robots utilizing Bayesian 

optimization to expand the search space for inorganic compounds. This approach will usher in 

the next paradigm shift in materials research and beyond. I will talk about the utilization of real 

experimental data from the autonomous system in terms of process informatics. 
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現在の物質開発の場では探索範囲が急拡大しており、より一層の効率化が望まれて

いる。合成条件の最適化には研究者・技術者の判断(勘や経験)が必要であり、拡大す

る探索空間において各パラメータの微細な制御にもはや対応できない。近年、このプ

ロセスを人工知能(AI)とロボットに任せ、広い空間においても「自律的」に物質探索

することが可能になってきた。しかしながら、このような自律的な研究スタイルは、

固体物質ではいまだ例が少ない。 

そこで本講演では、我々が薄膜を対象に開発した無機固体物質の自律的な開発スタ

イルを紹介する(図)1)。この自律合成システムの運用例を紹介しながら、研究者こそが

注力すべきことについて議論する。また、システム利用を通じて得られる大量のリア

ルな実験データをどのように活用すべきか、実例をもとに紹介する。 

1) Autonomous materials synthesis by machine learning and robotics. R. Shimizu, S. Kobayashi, Y. 

Watanabe, Y. Ando, and T. Hitosugi et al., APL Mater. 8, 111110 (2020). 

 

図: Li 伝導体探索を例とした AI-ロボット合成システムを活用した自律的材料探索の模式図。 
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