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　望みの機能を持つ新たな分子・物質を設計することは、科学的・産業的に大きな意義を持つ。重要な対象としては、
金属・セラミック・ナノ粒子などの無機物質や、創薬で重要な低分子有機化合物などが挙げられる。本講演の冒頭では
、ベイズ最適化、モンテカルロ探索、深層学習などを用いた分子・物質の開発事例を紹介する（熱輻射材料、蛍光分子
、蛍光タンパク質、抗菌ペプチド）。物質設計は、一般にブラックボックス最適化として定式化されるが、設計した物質
に関する解釈ができないという問題を抱えている。本講演の中盤では、Entropic samplingを用いることで、解釈可能
な形で物質設計を行う手法について述べる。機械学習・AIにおいては、データ数はできるだけ多い方がいいため、実
験の効率化が重要である。本講演の最後では、自律自動実験のための汎用ソフトウエアNIMS-OSを紹介し、ロボット
を用いた自動実験の事例を示す。
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