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新たな機能性ポリマーを探索する手段として、人工知能（AI）
を活用するポリマー・インフォマティクスが注目されている。本

稿では、ポリマー・インフォマティクスに求められる、情報科学、

データベース、AIツール、自動合成・評価・プロセス技術、オー
トメーション化などを俯瞰するとともに、最近の著者らの取り組

みを紹介する。 

1．ポリマー・インフォマティクス 

1.1 AI 活用に必要なアイテム 

AI を活用したポリマー・インフォマティクスを進め

る上で、必要となるアイテムとその相関を図 1 にまと

めた。言うまでもなく、AI 活用の際に最も重要なの

が高分子の合成、構造、物性などに関するデータセッ

トである（図１①）1)。これらデータベースにアクセ

スできるならば、まずは欠損データの補完などデータ

を AI が読めるようなフォーマットへと前処理する。

機械可読化となったデータセットをもとに回帰モデル

や深層学習モデルなど、与えられた課題を解くために

必要なアルゴリズムを選択することで、最適な実験条

件の提案、新規分子の生成や予測などを AI が行える

ようになる（図１②③）。予測精度の向上のためには、

データベースの拡充が重要であるが、AI と研究者が

協働しながら実験データを拡充していくアクティブラ

ーニング（能動学習）は、効率的にデータを取得する

ために有力な手法である 2)。アクティブラーニングは、

AI が判断しにくい境界領域を専門家が実データをピ

ンポイントで加えていくことで予測精度を上げる方法

である。また、実験のハイスループット化や省人化も

注目されている（図 1⑤）。最終的には、ポリマー・

インフォマティクスを構成する各要素技術をクローズ

ド・ループとして循環させながら探索空間を広げてい

くことで未知のポリマー探索に繋げていくことが、ポ

リマー・インフォマティクスには期待されている。 

1.2 高分子データベース 

AI の活用には、何はなくともデータベースが欠かせ

ない。ところが、無機材料などと異なり、高分子材料

のデータベースは、質・量ともに少なく、また、種類

や物性値が包括的にカバーされていないのが現状であ

る(SI)。例えば、世界最大の高分子データベースであ

る PoLyInfo は、論文に記載されているデータを抽

出・収集していることもあり、熱特性に関連するデー

タの約 30%が10種類のポリマーのものであり、さらに

その中の 40%がガラス転移温度のデータセットである

と報告されている 3)。このようなポリマー・インフォ

マティクスが抱える初期データセットの壁を克服する

ため、計算科学の自動化によるデータ生成や 4)、AIと

スマートラボの協働による能動学習 5)などが進められ

ている。 

1.3 スマートラボと機械学習ツール 

ポリマー探索に AI を活用するためには、合成・構

造・物性・材料特性を含む幅広いデータベースが求め

られる。しかし、ターゲットとする材料の性能や特性

は目的により刻々と変化する。そのため、スマートラ

ボを用いたデータベース構築には、臨機応変に対応で

きるロバスト性が求められる。著者らが開発を進める

ポリマー・スマートラボでは、これらの課題解決のた

め、技術仕様を予め固めずに様々な AIツールやデー

タサービスを組み合わせていくアジャイル的な開発を

採用している。その根幹となる AIツールやデータベ

ースには、物質・材料研究機構（NIMS）が開発を進め

る材料プラットフォーム「DICE」を最大限に活用し

た。NIMSは、文部科学省「マテリアル DXプラットフ

ォーム構想」におけるデータ中核拠点として、産学の

高品質なマテリアルデータの戦略的な収集・蓄積・流
図１ ポリマー・インフォマティクスの要素技術 
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通・利活用を進めている。その基盤となる材料プラッ

トフォームである「DICE」は、材料データの入り口

（集まる）から出口（使う）までを一貫して扱う総合

的な機械学習ツール群である。データ収集の入口に

は、実験・計測装置や文献からの取り込み、機関レポ

ジトリからの取り込みなど、複数の情報源からのハイ

スループット・ハイクオリティー収集・登録システム

を実装するとともに、データを RDF 形式で階層的、構

造的に理解し、かつ Linked Dataなど情報工学的手法

によってデータ間を繋ぐことで、格納データの高付加

価値化に繋げている。またデータの利活用になる出口

側では、データ可視化システムや各種解析ソフトウエ

アを整備・提供し、データ駆動型材料開発における

様々な課題解決の糸口を与えられるような、システム

科学的なサービス提供を行っている。著者等のポリマ

ー・スマートラボの開発においても、データ解析

AI、データサーバなど基本的な機械学習モジュールを

DICEが提供する各種サービスを利用することで、シ

ステム開発の迅速化・低コスト化を図っている（図

2）。中でも、DICE ツールの一つである RDE

（Research Data Express）は、物質・材料に係るデー

タを保管し、国内の物質・材料研究に供するためにデ

ータをクラウド上で管理するシステムである。主なサ

ービスは、研究データ蓄積・管理サービス、研究デー

タ公開、共用（検索・閲覧）サービス、認可情報、装

置情報、試料情報、語彙（装置・試料に関する用語）

などのマスタ管理である。例えば、RDEに生データを

登録すると、構造化されたデータをクラウド上にセキ

ュアな状態で保存することができる。また、機械学習

を行う際のトラブルの主要原因となるデータの前処理

にかかる時間も最小限で済ますことができる。これに

よりユーザーや研究グループ内での再利用、また、他

の研究グループとのデータの共用が容易となり、マテ

リアル研究開発の DX化がシームレスに行えるように

なった。この RDEは文部科学省が推進するデータ創

出・活用型マテリアル研究開発プロジェクト（DxMT）

やマテリアル先端リサーチインフラ（ARIM）において

もデータ活用のためのツールとして採用されており、

プロジェクトを通じて創出されたデータを、機械学習

に適した形で保管・運用する試みが始まっている。 

ポリマー・スマートラボの基本構成には DICEの機能

を最大限に活用しつつ、一方で、高分子材料の自動合

成装置や、在庫管理システムなど、高分子材料研究に

特有のモジュールや機械学習ツールについては、自前

で開発を進めることでトータルの研究開発のスピード

とコストの最適化を図っているのが著者等が開発を進

めるポリマー・スマートラボの特徴である。例えば、

有機・高分子材料のハイスループット化は 3Dプリン

タの登場により自動合成装置のツールを研究室で自作

することも可能になってきた。また、ロボット実験装

置と材料探索用人工知能（AI）を人が介入することな

く連携させ、自律自動材料探索を可能とするための汎

用ソフトフェア、NIMS-OS (NIMS Orchestration 

System)が開発され、オープンソースソフトウェアと

して公開されている 5)。このように合成に関するハイ

スループット化の進捗に対し、熱物性や力学物性の評

価はサンプル調製などに多くの時間・労力・職人技な

どが求められることから、ハイスループット化が難し

いという課題が残っている。その解決策として、著者

らはデータ駆動型研究に特化した材料評価ハイスルー

プット装置を開発し、合成から材料評価までの一連の

工程を自動化・高速化する試みを行っている。自作し

た力学特性評価や粘弾性特性評価などのハイスループ

ット化することで、接着材料 2,6)や力学傾斜材料 7)な

どの新たな機能性高分子材料の開発に威力を発揮して

いる。 

1.4 ポリマー・シークエンサー 

AI による材料探索から実用化までをシームレスに繋

ぐためには、マテリアルズ・インフォマティクスが得

意とする新規材料の探索と、製品化に必要なプロセ

ス・インフォマティクスを連携させることが不可欠で

ある。ところが、マテリアル・インフォマティクスに

用いられる分子記述子には、化学構造や組成情報は含

まれているものの、プロセスの影響を大きく受ける高

次な構造情報は含まれていない。一方で、プロセス・

インフォマティクスでは、高分子材料の成形加工の過

程で生じる物性や機能が重要になってくることから、

高次構造に由来する情報を含む記述子が必要となる。

材料特性データを取得するためには、固体状態の材料

を溶剤に溶解させたり、表面研磨といった前処理が必

要となることがしばしばある。また、多くの実材料に

はさまざまなフィラーや添加剤が含まれており、高分

子材料の評価分析を困難にする要因となっている。そ

こで著者らは、プロセスを反映した高次構造の情報を

できるだけ保持したまま、MI に必要な化学情報を記

図2 スマートラボのアジャイルシステム開発。RDEは

実験データをオンラインで迅速に登録するために NIMS

が開発したマテリアルズ・インフォマティクスのため

の機械学習ツール 
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述するための AI 解析手法として、熱分解（Pyrolysis）

により得られる大量の質量スペクトルを記述子として

用いる手法を見出した。本来、質量分析データを定量

的に解析するためには標品(系の構成成分の純品)が不

可欠であったが、大量の質量分析データに「教師なし

学習」の一種である非負値行列因子分解（NMF）を適

用することで、リファレンスフリー定量質量分析

（Reference-free quantitative MS; RQMS）を可能と

した。具体的には、直接イオン化法質量分析（DART-

MS）に取り付けたパイロライザーで室温から 600°C

までサンプルを加熱すると、熱分解しやすいところか

らサンプルが断片化していく。得られた大量の質量ス

ペクトルデータを AI 解析することで、質量スペクト

ルをリファレンスフリーで定量化することに成功した

（図3）8)。RQMSを用いた例として、３種類の高分子材

料の混合物の組成比の同定結果を示す（図４）。標品

の測定を行わずとも、AI が組成比の頂点（各ポリマ

ー単独成分）を導き出している。また、DART-MS の実

測値と RQMS による予測値の差は極めて小さいことか

ら、主成分となる樹脂の中に含まれる微量成分の同定

にも威力を発揮することがわかる。実際、この AI に

よって再構成された質量分析データを記述子として用

いることで、樹脂成分に含まれる数 100ppm オーダー

の不純物成分の検出やフィラーや添加剤を含む高分子

材料の構造解析が可能となってきた。従来の分析技術

では実現できない物性や構造情報を AI を活用するこ

とで明らかにすることできた好事例といえよう。 

2．おわりに 

本稿では、AI でポリマーを探索するためのはじめの

一歩に必要なツールや技術について紹介した。一般的

に新材料の開発期間には 10～20 年かかると言われる。

その中で、材料開発の競争に世界で勝っていくために

は、AI の活用が不可避であることは言うまでもない。

その中で、我が国は PoLyInfo に代表される高分子デ

ータベースや、マテリアル研究 DX プラットフォーム

を通じた実験データの収集・保管、さらには、得られ

た良質な材料データベースをオープン・クローズド戦

略に基づいて運用するためのノウハウが培われている。

これは、分かち合いの価値観や三方良しといった日本

の伝統的な価値観に基づいたものとも言える。特に、

これからの AI 活用によるポリマー探索おいては、デ

ータを戦略資源と捉え、積極的に活用していくことが

必要と思われる。 
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図 3 直接イオン化質量分析（DART-MS）を用いた

高分子鎖の仮想的再配列による部分配列の定量化 

図 4 直接イオン化質量分析（DART-MS）を用いた

高分子鎖の仮想的再配列による部分配列の定量

化 青丸：RQMSによる予測値、赤星：DART-MSに

よる実測値 
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Supporting Information 

表１ 一般公開されている高分子に関連するデー

タベース 
 

PoLyInfo 

https://polymer.nims.go.jp 
物質・材料研究機構が

運営している⾼分⼦物

性データベース。学術

論⽂（20,959報）から

抽出した物性値等を収

録。物性値のデータポ

イント総数 519,175 

2024年 4⽉ 14⽇現在 

Polymer Genome 

https://www.polymergenome.
org 

⽂献および DFT計算で

求めた物性値を提供。

電⼦物性、⼒学物性、

熱物性、溶解性など 22

種類の物性値が収録さ

れている。 

MaterialsMine 

http://www.materialsmi

ne.org 

ポリマーコンポジット

の電⼦顕微鏡画像や物

性データベース

（Nanomine）とメカニカ

ルメタマテリアルのシ

ミュレーションツール

等の提供(Metamime)お

よび各種実験データの

レポジトリ 

Citrination 

https://citrination.com 
ポリマーをはじめ、マ

テリアルデータを公開

するためのプラットフ

ォーム 

CAMPUS 

https://www.campusplast

ics.com 

市販されているポリマ

ーの材料特性データベ

ース 

MATWEB Material 

Property Data 

http://www.matweb.com 

市販されているポリマ

ーの材料特性データベ

ース 

Material Properties 

Database 

https://www.makeitfrom.com 

ポリマーを含むエンジ

ニアリング材料の特性

⽐較データベース 

Polymer Property 

Predictors and Database 

https://www.nist.gov/pr

ograms-

projects/polymer-

property-predictor-and-

database 

NISTが公開している⾼

分⼦データベース。⽂

献より抽出した Flory-

Huggins χパラメータ

やガラス転移温度が収

録。 

 


