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AGENDA

Confidential and Proprietary

● 大規模言語モデルの概要 

● 材料科学および化学研究開発におけるLLMの

概要 

● 具体的なプロジェクト提案 

● LLM技術の展望

産業材料研究開発における
大規模言語モデルの活用例
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大規模言語モデルの概要

Introduction to Large 
Language Models
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● 人間が言語を用いて互いにコミュニケーションを取る方法を模倣できる生成AIの基盤

言語モデル

● 非常に大規模なテキストデータセットで訓練された、大規模な深層学習トランスフォー

マーモデルに基づいている

● 画像、動画、音声用の他の基盤モデルと組み合わせることで、マルチモーダルな生成

AIツールやチャットボットを作成できる
▪ テキスト記述に基づいて画像を作成する  
▪ 画像に関する質問をする  
▪ 特定の声のスタイルを使用してテキストを音声に変換する、または音声を文字起こしする 

● 重要な概念 
▪ プロンプト  > ユーザーが提供するテキスト文であり、モデルはこれに応答する 
▪ コンテキストウィンドウ  > モデルが応答（レスポンス）を生成する際に参照するすべてのテキストの

範囲 
▪ レスポンス  > LLMによって返されるテキスト

大規模言語モデル（ LLM）とは何か？

大規模言語モデル（ LLM）の概要

プロンプト

LLM

レスポンス
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簡単なプロンプト入力例

大規模言語モデル（ LLM）の概要

質問：「基盤モデルとは何ですか？」

LLM/ChatGPTにおける挙動:

● ChatGPTに「基盤モデルとは何ですか？」と尋ねる  

● モデルは多くのウェブサイトや文書で訓練されているた

め、基盤モデルが何であるかを学習しており、それを説

明することができる  

● 短い要約説明、追加の詳細リスト、および例を含む形式

で、見やすく整った回答を得ることができる  

● モデルの応答は、通常、分かりやすい形式で情報を提供

するよう設計されている

プロンプト

レスポンス
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簡単なプロンプト入力例  
大規模言語モデル（ LLM）の概要

質問：「それは他の機械学習モデルとどのように異なります

か？」

LLM/ChatGPTにおける挙動:

● フォローアップの質問は、以前の質問や応答を参照する

ことができ、モデルは現在の議論の文脈を理解する

● 「それは他の機械学習モデルとどのように異なります

か？」と質問すると、チャットボットは文脈に基づき「それ」

が基盤モデルを指していることを認識する プロンプト

レスポンス

コンテキストウィンドウ
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汎用的なモデルの能力の限界  
大規模言語モデル（ LLM）の概要

● 最先端のLLMは、すでに理解が進み、情報が整理されているテー

マであれば、非常にわかりやすく説明することができる

▪ こうしたテーマに関しては膨大な量のテキストで訓練されている 

● より専門的で複雑な知識が必要となるニッチな分野については、

LLMは説明の精度が落ちてしまう傾向がある。  

▪ そうしたテーマでは訓練データが少なく、場合によっては矛盾する情報や

説明が含まれることがある

● 重要な概念:

▪ ハルシネーション: 一見もっともらしく見えるが、実際には重大な事実誤認

や論理的な誤りを含むレスポンス 
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● 有機太陽電池の物理的メカニズムやその材料の詳細な性能指標に

関する難解な科学的質問  

● このトピックに関する文書はおそらく100件程度  

● これらの文書には、異なる用語、異なる方法から得られた事実や情

報、矛盾する説明が含まれていることが多い 

● 専門家によるレスポンスの評価 - 6/10
▪ 正確で有用な情報もあるが、重要なメカニズムについての言

及が欠けており、説明が浅い  
▪ 例として挙げられている材料や指標が必ずしも正確ではない  
▪ 実在しない参考文献が多く挙げられている 

研究開発での利用における
プロンプト作成の難しさ
デフォルトの  gpt-4o モデル

大規模言語モデル（ LLM）の概要
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特定のタスクに LLMを最適化する方法はいくつも存在する  
大規模言語モデル（ LLM）の概要

OpenAI Optimizing LLMs for accuracy, https://platform.openai.com/docs/guides/optimizing-llm-accuracy をもとに作成

コンテキストの最適化

モデルに与える
入力を最適化する

検索拡張生成 /検索強化生成（ RAG） すべての方法の組み合わせ

プロンプトエンジニアリング ファインチューニング

LLMの最適化

入力に対するモデルのリアクション方法を最適化する

https://platform.openai.com/docs/guides/optimizing-llm-accuracy
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プロンプト

LLM

レスポンス

特定のタスク向けに LLMを最適化する方法  
大規模言語モデル（ LLM）の概要

プロンプトエンジニアリング  

● プロンプトとなるテキストを最適化し、より良いレスポンスを得る  

● モデルがプロンプトにどのように応答すべきか（レスポンスの複雑さ、長さ、形

式など）について明確な指示を書く  

● 複雑なタスクをシンプルなステップに分解するようモデルに指示する  

● モデルに自らのレスポンスをチェックするよう指示する  

● プロンプト内でいくつかの例を提供する（コンテキスト学習/少数ショット学習） 

プロンプト
エンジニアリング  
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研究開発での利用における
プロンプト作成の難しさ
デフォルトの gpt-4oモデル  + プロンプトエンジニアリング  

● 有機太陽電池の物理的メカニズムやその材料の詳細な性能指標に

関する同様の難解な科学的質問 

● 「システム指示」を使用してプロンプトエンジニアリングを実装する  

▪ ターゲットとなる読者、応答形式、思考のステップを指定し、例

を提供するなど 

● 専門家によるレスポンスの評価 - 7/10
▪ 説明はより深くなったが、依然として重要なメカニズムが欠け

ている  
▪ 例として挙げられている材料やその指標が依然として必ずしも

正確ではない  
▪ 多くの参考文献が実在しない 

大規模言語モデル（ LLM）の概要
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特定のタスク向けに LLMを最適化する方法  
大規模言語モデル（ LLM）の概要

検索拡張生成 /検索強化生成（ RAG）

● 大規模な知識ベースを検索し、関連する情報を抽出してプロンプトに

適切な文脈を追加する 

● 例: 多くの関連する研究論文の内容を質問とともに明示的に文脈とし

て含める

● 重要な概念 :
▪ コンテキストウィンドウの長さ : 文脈として提供できるテキストの

量はモデルによって制限されている 

知識ベース

関連する文脈 

検索拡張生成/
検索強化生成

プロンプト

LLM

レスポンス
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特定のタスク向けに LLMを最適化する方法  
大規模言語モデル（ LLM）の概要

関数呼び出し

● 特定の関数に困難なタスクを実行させることで、ハル

シネーションを減らす  

● 関数の例: データベースからデータを取得する、複雑

な計算を実行する  

● LLMに、いつ関数を呼び出すべきか、どの関数が最

適かを教える必要がある 

関数呼び出し 関数 

知識ベース

関連する文脈 

プロンプト

LLM

レスポンス
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特定のタスク向けに LLMを最適化する方法  
大規模言語モデル（ LLM）の概要

ファインチューニング

● 新しい訓練データを提供してモデル出力精度を調整

● 最適化させたいプロンプト（質問）を50～100個ほど用意し、それぞ

れに対して理想的な回答例を合わせて入力する  

● 特定の形式や表現で回答させたい場合に有効  

● コンテキストを減らすことで運用コストを削減できる 

LLM

検索
アルゴリズム

ファインチューニ
ング

知識ベース

関連する文脈 

プロンプト

LLM

レスポンス
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ベストプラクティスを参考に最適な方法を見つけ出す  
大規模言語モデル（ LLM）の概要

OpenAI Optimizing LLMs for accuracy, https://platform.openai.com/docs/guides/optimizing-llm-accuracy をもとに作成

コンテキストの最適化

モデルに与える
入力を最適化する

検索拡張生成 /検索強化生成（ RAG） すべての方法の組み合わせ

プロンプトエンジニアリング ファインチューニング

LLMの最適化

入力に対するモデルのリアクション方法を最適化する

単純なプロンプト

少数ショット学習の適用

少数ショット学習の適用

HyDEを用いた
検索精度の度向上

モデルのファイン
チューニング

RAGコンテンツによる
トレーニングデータの強化

https://platform.openai.com/docs/guides/optimizing-llm-accuracy
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材料科学・化学分野の研究開発に
おける大規模言語モデル（ LLM）

LLMs in Materials Science 
and Chemistry R&D 
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LLM活用の代表的なユースケース

材料科学・化学分野の研究開発における大規模言語モデル（ LLM）

ラボアシスタント＆自動化

LAB ASSISTANTS & 
AUTOMATION

知識の抽出と要約

KNOWLEDGE EXTRACTION
& SUMMARIZATION
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知識の抽出と要約

材料科学・化学分野の研究開発における大規模言語モデル（ LLM）

ChatGPT Chemistry Assistant for Text Mining and the Prediction of MOF Synthesis, J. Am. Chem. Soc. 2023, 145, 18048−18062
をもとに作成
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ラボアシスタント  / 自動化  
材料科学・化学分野の研究開発における大規模言語モデル（ LLM） 

● 研究室のアシスタント

▪ LLMを他のツール（他のLLMも含む）に接続して活用する

● 「最低ラインを引き上げる」典型的な例として、未経験の研究者

が中級レベルのタスクを実行できるようにする

▪ 複数のタスクをアウトソースする  
• 文献レビュー   
• 反応予測   
• ベイズ最適化   
• 実験計画   
• 自動化実験の実行  

● どの程度まで実装するかについては多くの選択肢がある 
▪ シンプルなアシスタントから完全なラボ自動化まで

ChatGPT Research Group for Optimizing the Crystallinity of MOFs and COFs, 
ACS Central Science, 9(11), 2161-2170.をもとに作成
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具体的なプロジェクト提案

Specific Project 
Recommendations
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化学製品の典型的な研究開発ワークフローにおける
LLMの適用可能性  

具体的なプロジェクト提案  

製品の
アイデア出しと市

場調査

製品アイデアをブレインス
トーミングし、市場調査を
実施して、潜在的なニーズ
と機会を特定

計算
スクリーニング

コンピュータ上の計算によ
り、潜在的な化学物質候
補をスクリーニングおよび
優先順位付け

プロジェクト
計画

プロジェクトの範囲、目的、
タイムライン、およびリソー
スを定義

研究開発計画

実施する具体的な研究活
動、実験、および分析の概
要を説明する詳細な研究
開発計画を策定

化学合成計画

選択された化学物質候補
の合成経路と手順を設計

化学合成の実行

計画された手順に従って
化学合成を実行

化学的特性の
評価

合成された化学物質を分
析し、その特性と性能を評
価
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科学文書のための質問 /回答システム

具体的なプロジェクト提案  

● 社内科学文書に対するRAG（検索拡張生成）システムの構築

▪ Q&Aインターフェース

▪ 検索結果を最適化するための再ランク付け

▪ 初期検証のための質問/文書データの作成

● 検索アルゴリズムの最適化は極めて重要であり、用途に応じて異なる最適

化が求められる 知識ベース

関連する文脈 

検索拡張生成

プロンプト

LLM

レスポンス
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科学文書のための質問 /回答システム

具体的なプロジェクト提案  

用途に応じて検索を最適化すべき

内部文書、特許、競合他社のウェブサイトを検

索対象とする

調査の主眼となる項目群から回答を生成

RAG LLMシステム

Google Scholar、特許、内部在庫、   
過去の合成報告書を検索対象とする  

内部ファイルのメタデータ、   
分子画像などから回答を生成

過去のメール通信、内部ナレッジベース、問題

追跡システムを検索対象とする

化学品/製品名、問題の説明などから回答を

生成

市場調査

● 未充足の市場は存在するか？

● 先行特許は存在するか？

● ビジネスと製造における制約は何か？

化学合成計画

● どの試薬を購入する必要があるか？

● どの反応が実施できるか、スケール

アップは可能か？

● どの分野の専門知識が必要で、 SME
（専門家）は利用可能か？

ユーザーサービスリクエスト

● 過去に同様の問題が生じたことはある

か？

● ユーザーに次のステップとして何を提案

すべきか？

● 問題解決にはどれくらいの時間がかか

るか？
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分子設計・分析アシスタント  
具体的なプロジェクト提案  

● 分子を生成および分析できるLLMベースのシステムを構築する  
▪ LLMを特定のタスクを実行するツールに接続する 

● 多くのプラグインを組み込む可能性  
▪ 材料科学の特定のニッチ分野に特化した文献検索および実験計画用のRAGエキスパートアシ

スタント  
▪ 化学在庫管理  
▪ 自動合成アシスタント  
▪ 計算化学シミュレーション、コンピューター支援工学シミュレーション、または重要な特性を予測

する機械学習モデル 
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科学チャットボットの利点

具体的なプロジェクト提案  

● 研究開発体制が整っていない分野において、予備的な研究開発プロジェクト

を支援するのに役立つ

● 経験の浅い研究者でも、熟練研究者の時間を奪うことなく、知識や学習効率

を高め、迅速に生産性を向上させることができる

● オペレーション連携の柔軟性を大きく高めることができる



26Confidential and Proprietary

科学チャットボットの欠点

具体的なプロジェクト提案  

● ミッションクリティカルな技術的判断に必要な、信頼性の高い情報を常に

提供できるとは限らない

▪ 新米エンジニアと同様に、その成果は経験豊富な担当者によって検証される必

要がある

● 専門家が行うような、特殊で複雑な研究開発タスクにおいては、チャットイ

ンターフェースによる操作が煩わしく感じられる可能性がある

▪ 専門家の判断で特定のボタンをクリックする方が、チャット入力や音声コマンドに

よる指示よりも、誤解のリスクがなく、迅速かつ簡単

● あらゆる研究開発の状況に対応できる AIチャットボットを開発するには、

従来の方法よりもはるかに高いコストがかかる可能性がある

● チャットボットの機能や限界、使用方法をすべて把握することは容易では

ない

● チャットボットの出力は確定的なものではなく、同じ入力でも常に同じ結果

が得られるとは限らないため、トレーサビリティの問題が生じる可能性が

ある
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LLMテクノロジーの展望

LLM Technology Outlook
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困難な技術的タスクの継続的な最適化

LLMテクノロジーの展望

● 2024年9月、OpenAIは連鎖的思考（chain of thought）と強化学習

技術を使用して、複雑な推論タスクでより優れた性能を発揮する最適

化推論モデル（o1）を導入した

● 推論モデルo1は、コーディング、データ分析、数学、生物学、化学、物

理学のベンチマークテストにおいて、4oと比較して著しい性能向上を示

した



29Confidential and Proprietary

テクノロジーは今も急速に進化している

パフォーマンスとコストのトレンド

LLMテクノロジーの展望

https://www.kadoa.com/blog/ai-flywheel
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本プレゼンテーションのまとめ
Summary
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キーメッセージ

本プレゼンテーションのまとめ

1. 大規模言語モデル（LLM）は、多様なタスクをこなす基盤となる言語モデルです。

2. LLMは、材料科学や化学といった専門性の高い分野でも、その性能を最大限に引き出すための最適化が

可能です。

3. 学術機関や政府の研究者は、LLMを知識の抽出や要約、情報収集や分析、研究補助などに活用できること

を示しています。

4. 適切に設計・最適化されたLLMは、研究開発の課題解決に役立ち、イノベーションを加速させるための実用

的なツールとなります。

5. LLMの技術は、性能が飛躍的に向上し、コストが低下するなど、急速に進化しています。

6. 研究開発におけるLLMの活用方法をまだ見出せていないなら、今すぐその可能性を探るべきです。
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次世代材料開発に関する書籍を含

む賞品を獲得するチャンス！

（価値：¥71,500）

Enter to win prizes, including a 
book on Next-generation 
materials development!

(Valued at ¥71,500)

#D-16 にぜひお越
しください
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