
汎用原子レベルシミュレータ『Matlantis™』が
もたらす素材・材料開発の未来
~ AI駆動超高速計算が材料開発の世界を変える
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自己紹介

職歴
製造業でソフトウェアエンジニアとして10年以上プロダクト開発に従事
2014年 スタートアップにて開発責任者としてプロダクト開発をリード
2018年7月 Preferred Networksに入社
2020年5月 Matlantisの開発に従事。その後、Matlantisのプロダクトマネージャーを
務める
2023年12月よりPreferred Computational Chemistryに出向

川口　順央（かわぐち　まさてる）
プロダクトマネージャー
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会社概要
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会社名 株式会社Preferred Computational Chemistry（PFCC）

設立 2021年6月1日

所在地 東京都千代田区大手町1-6-1大手町ビル

代表者 代表取締役社長　岡野原 大輔

事業内容 汎用原子レベルシミュレーションクラウドサービス
“Matlantis”の販売、サポート



PFNとENEOSの共創により生まれた
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2017  2019  2021 2014 

創業

資本・事業提携

化学・生物学分野向け 
深層学習ライブラリ

材料開発

PFCCの成り立ち
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プロダクト
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新素材開発や材料探索を高速化する汎用原子レベルシミュレータ



革新的なマテリアルの創出に貢献し、

持続可能な世界を実現する

ミッション
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汎用原子レベルシミュレータ
「Matlantis」 
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metal
recycling

材料探索は持続可能な社会の実現に向けた一つの鍵となっている

● 再生可能エネルギーを水素等で貯蔵する際の

効率的な触媒開発

● 既存バッテリーの改良、新規バッテリーの開発

● 環境負荷の大きい材料の置き換え

● 希少な資源（レアアースなど）の置き換え

● リサイクル可能な材料への置き換え

● 製造プロセスの省エネルギー化

● 製造時の温室効果ガスの排出を抑える（CO2キャプチャー）

● 新エネルギー（核融合など）実現するための材料（超電導など）

新材料の発見が持続可能な社会の実現のカギ
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● ひとつひとつの実験に時間とコストがかかる

● 候補は無限といってもいいほど多い

○ 複数材料の組み合わせ、材料の組成、合成・反応条件

○ 熟練の実験科学者の経験と勘に頼りっぱなし

● シミュレーションの用途は事後の現象解明など限定的

○ 精度が低い、モデルの条件設定が難しい

○ 計算時間がかかり、適用できる対象が限られる

材料開発には時間とコストがかかる
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広がるMI（マテリアルズ・インフォマティクス）の取り組み
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実験

文献

データ 機械学習
モデル

収集 学習

入力構造

計算資源
（GPU）

予測

予測結果

世界のMI取り組みの動き

2011年 Materials Genome
Initiative（MGI）立上げ
低コスト・高速の材料開発を目指す

米国

2015年 Novel Material Discovery 
 Laboratory（NOMAD）設立

欧州

2015年 中国科学院・中国工学院が
 連携して中国版MGIに着手

中国

2014年ごろから国家プロジェクト増加
（内閣府、文科省、経産省）

日本



● 十分な量のデータが得られない

○ 自社の実験結果だけでは足りない

○ データ形式がバラバラで統一的に扱えるものが少ない

○ 紙ベースなどで保存されていて活用できない

● 学習データに含まれない材料について予測するのが難しい

○ そもそも外挿が難しい

○ 外挿に強いモデルを作るには何らかのドメイン知識をモデルを作る必要があるが、機械学

習や深層学習でどうやるのかわからない

● データサイエンスの知識・人材が不足している

○ 性能の良いモデルを作れない

○ 分野違いだし、教育するにも時間かかる

データをもとに予測するMIの課題
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今すぐ使える、あらゆる材料の物性を
予測できるAIはないのか？



革新的なマテリアルの創出に貢献し、持続可能な
世界を実現するために「Matlantis™」は生まれました。
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MatlantisのAI“PFP”

Ex. molecule Ex. clusterEx. slabEx. crystal Ex. adsorptionEx. disordered
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様々な分子・結晶構造の第一原理計算した結果を学習したニューラルネットワーク



原子の振る舞いの表現に
ニューラルネットワークを使用

エネルギー・力から物性を計算する

計算機による
材料探索

原子構造

エ
ネ
ル
ギ
ー
・
力

分
子
動

力
学
計

算
 等

現象・物性
PFP
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あらゆる材料へ適用可能な汎用性
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潤滑油触媒 電池 半導体 合金 吸着材 

72 元素の組み合わせに対応

幅広い適用分野



圧倒的に高速
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DFT（Density Functional Theory：密度汎関数法）では、高性能なコンピュータを用いて数時間～数カ月か

かった原子レベルの物理シミュレーションを、数秒単位で行うことができます。



すぐに使える
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サービス申し込み後、すぐにシミュレーションが可能です

データ収集・学習・計算資源の準備、すべて不要です



一般的なMIとMatlantisの違い
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実験

文献

データ 機械学習
モデル

収集 学習

入力構造

計算資源
（GPU）

予測

予測結果

学習済みAIが
すぐに利用可能

予測結果

入力構造

計算資源も
サービスの一
部として提供

分子動力学
計算など

● データ収集・学習が不要

● 計算資源も準備不要

● すぐに利用可能

Matlantis

一般的なMI



Matlantisの特長まとめ
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(3000原子)

2か月

0.3秒

従来と同程度の精度で
10万～2,000万倍

の計算速度

触媒、電池、潤滑油な
ど多様な開発に

利用可能

…and
more

ブラウザ上で
すぐに利用可能

72元素の
組み合わせに

対応
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石油化学産業における計算事例



再エネ合成燃料触媒では水素（H
2
）と一酸化炭素（CO）から液体燃料（C5+）を生成するために炭素の連鎖成長確率の向上

が必要で、これにはCO解離反応の反応障壁(E
act

)を下げることが有効であることが知られている。

その反応障壁を下げる触媒を設計することを目的に、Co触媒をベースに様々な金属組成の触媒を設計し、その全て（9,300

種類）についてMatlantis PFPを使って反応障壁計算を実施。

触媒の事例 : 再エネ合成燃料触媒探索

Co金属触媒上でのH
2
とCOから

液体燃料を合成する反応イメージ
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Co触媒の一部元素置換による活性化エネルギー相対変化

良

1.0

0.0

0.8

0.6

0.4

0.2

第一原理計算で20年かかる計算実験を、Matlantisでは1週間で完了

https://matlantis.com/ja/cases/calculation001/

Co+V触媒上でのC-O解離反応

https://matlantis.com/ja/cases/calculation001/


高分子の事例 : ポリプロピレンの化学反応シミュレーション
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従来手法の古典MDでは難しいC
2
H

5
Oによるポリプロピレンの水素引き抜き反応

計算条件

PP分子：560原子のPP鎖 3本

反応種：CH
3
CH

2
O (ラジカル)  5分子

原子数：1720
密度：0.9 g/cm3

温度：400 K

計算時間：1.5時間
反応箇所を色で表示：H(桃色)、C(緑)、
O(青, 赤)

水素の引き抜き反応を可視化



トライボロジーの事例 : 潤滑油添加剤の作用機構

理論化学会誌に掲載：小野寺ほか、フロンティア第3巻3号 (2021) 161

鉄表面におけるトリメチルフォスファイトのトライボケミカル反応
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第一原理分子動力学（従来手法）で1年以上かかる計算がMatlantisを用いて半日で完了

MDシミュレーション結果

背景

• 潤滑油は機械装置の省エネに不可欠

• 摺動部の摩擦・摩耗を抑える添加剤トリメチルフォスファイトP(OCH
3
)
3
の作用機構解明

実施内容

• P(OCH
3
)
3
作用機構解明には、摩擦場における化学反応（トライボケミカル反応）を扱う

• 添加剤と鉄表面の反応による潤滑油膜（リン化鉄）生成を再現
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ユーザーの導入事例と材料研究の変化



Matlantisで変わる研究プロセス
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実験

従来手法
(DFT)

Matlantis

計算 解析

～10,000 回

計算準備

解析計算準備 計算 実験

● 計算時間が膨大

● 計算負荷を下げるために計算内容を単純化

● 計算結果が出るのは実験終了後

● 圧倒的な速さ

● 実験と同様の条件のもとで計算

● Matlantis駆動型アプローチによる材料開発の加速



研究者の時間の使い方も変わる
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一回の計算が長いので、失敗しないように

● 実験科学者から勘所を学ぶ

● じっくり論文を読む

● 空いた時間で計算機のメンテを行う

高速に計算できるので、

● とりあえず計算を回して実験科学者に結果を見せる

● 1週間分の計算を自動化して、論文を読む時間を確保

● 計算機のメンテに時間を使う必要なし

研究者の時間 計算機の時間 研究者の時間 計算機の時間

Matlantis
導入後

https://www.slideshare.net/Matlantis/matlantis30-rula05ce05o175xpfcc20221215

20年近く計算化学の世界にいるが、触った感じは圧倒的に汎用性が高い。
数カ月かかっていた計算が1秒もかからないで終わる。
わくわくする以外の要素がない

古山教授（信州大）プレスリリースより https://pc.watch.impress.co.jp/docs/news/1336421.html

https://www.slideshare.net/Matlantis/matlantis30-rula05ce05o175xpfcc20221215
https://pc.watch.impress.co.jp/docs/news/1336421.html
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材料開発の未来と世界への普及



Matlantisが計算の利用を広げていく
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● 計算を圧倒的に高速化したことで、材料開発においてシミュレーションの利用が広

がるだろう

● 高い汎用性をもつMatlantisを使えば、あらゆる材料のエネルギーを調べることが

できる
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Matlantisは材料という広大な世界の地図

地図をもって材料探索の冒険に出かけよう

さて、どこに向かおうか？
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データの利活用や生成AIがもたらす研究活動の発展
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計算化学者はより発展的な問題に、実験化学者は創造的な実験を今よりもずっと効率的に



普及状況 (2024年1月時点)

● 国内外で80以上の大学・企業が利用

● ユーザーライセンス数  500 

● 産業: アカデミア , 化学, 電気電子, 鉱業, ゴム, 

セラミックス , 自動車, 非鉄金属, 石油 

Matlantisの普及状況

海外展開

● 2023年 5月より米国サーバを設置、サービス展開

● 2023年12月より欧州にサーバを設置、サービス展開
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Matalantisについて世界中から問合せを受けており、世界各地で利用され始めています。

世界への普及状況

38
inquiries received in use



まとめ
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● Matlantisは新素材開発や材料探索を高速化する汎用原子レベルシミュレータ

● 広い汎用性と高精度を両立しており、石油化学産業をはじめ幅広くお使いいただけ

ます

● 導入済みのお客様の研究活動にすでに変化を引き起こしています

● 今後も革新を起こす技術開発に挑戦していきます。より創造的な材料研究の未来を

いっしょに作っていきましょう

まとめ
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製品のサービス・技術についてお気軽にお問い合わせください
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Official website
https://matlantis.com/ja 

YouTube channel
https://www.youtube.com/c/Matlantis　

X (Twitter) account
https://twitter.com/matlantis_pfcc

“革新的なマテリアルの創出に貢献し、持続可能な世界を実現する”

https://matlantis.com/ja
https://www.youtube.com/c/Matlantis
https://twitter.com/matlantis_pfcc
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