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高分子固有の物性データベース（ATHASデータバンク）を用いて、機械学習（人工ニューラルネットワークの
深層学習）により定量的構造物性相関を求めた。学習済みモデルを使えば高分子繰り返し単位構造から新規
高分子の物性予測も可能である。従来の仮説検証型材料開発に加えて、高分子インフォマティクスによる
データ駆動型材料開発を併用することにより、効率的な材料開発・問題解決が可能となる。

深層学習による高分子インフォマティクス

東レリサーチセンターでは、新規高分子や実測困難な高分子の上記物性予測、実測結果の妥当性検証用として、
高分子インフォマティクスによる物性予測の受託も可能ですので、測定と合わせてご活用下さい。
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・Wunderlichらによって構築されたATHASデータバンク
1)を用いた。高分子固有の物性、例えば完全非晶の
ガラス転移温度Tg

0・熱容量差Cp0、完全結晶の平
衡融点Tm

0・完全結晶の融解熱量Hm
0､デバイ温度

の他、熱力学状態量等が登録されている。

1.定量的構造物性相関による物性予測 2.高分子物性データベース

3.人工ニューラルネットワークの隠れ層

・隠れ層の構造として、等価構造と減衰構造の2種類
を検討した2)。以下では等価構造の結果を示す。

・高分子インフォマティクスでは、定量的構造物性相
関を求めて、分子構造から物性への順方向予測だ
けでなく、目的物性を有する分子構造の逆方向予測
も可能である。

・回帰モデルには、高分子の繰り返し構造単位のフィ
ンガープリントを入力した。
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4.高分子の繰り返し構造単位による定量的構造物性相関2)

・医療材料のPoly-p-dioxanone
(-CH2-CH2-O-CH2-COO-)nについ
て物性を予測し、実測値3)と比較
した。

5.医療材料の物性予測検証

・等価構造を使って高分子完全結晶の平衡融点と融解熱量について
深層学習を行い、定量的構造物性相関を求めた（上図）。

・最適な隠れ層の構造は、実測値と予測値の平均平方二乗誤差の最
小点から求めた。

・高分子の繰り返し構造単位だけから、高分子の物性予測が可能であ
ることが示唆される。
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・機械学習により、物性概算値を短
時間で求めることが可能である。

等価構造
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物性 実測値 予測値

Tg
0 / K 264 252

Cp
0 / J mol-1 K-1 70 54

Tm
0 / K 400 377

Hm
0 / kJ mol-1 14 18


