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1．序 

近年、高分子分野においても、マテリアルズ・イ

ンフォマティクスや機械学習（ML）への関心が高まっ

ている。一方で、高分子の多様性を反映して、系統的

なデータの少なさや、それをカバーするための形式を

一にしたデータの統合が困難であることが問題になっ

ている。物質・材料研究機構では、長期にわたって論

文から高分子データを収集し、「PoLyInfo」というデ

ータベースとして公開している 1)。ここでは、世界的

な高分子データベースを俯瞰した上での PoLyInfo の

位置づけ、インフォマティクスの観点で見た特徴、関

連の成果等をまとめる。 

 

2．高分子データベース 

ポリマーに特化した世界規模のデータベースはあ

まり多くはない。有機物や生体のデータベースの中で

高分子を部分的に扱っているケースは、今回の趣旨と

は別の利用価値があると考えて割愛し、インフォマテ

ィクスに適用できる可能性がある比較的大きなデータ

ベースをいくつか紹介しておく。 

 多くの高分子を収容しているという点では、MatWeb, 

LLC によって運用されている MatWeb2)が知られている。

エンジニアリング材料にフォーカスし、エンジニア、

設計者、加工業者のために作られたデータベースであ

り、現在、155,000 を超えるデータシートを保有して

いる。このデータベースには、金属、セラミック、半

導体、繊維など、高分子以外の材料も含まれる。多く

のサプライヤーからの製品情報を集めて利用しやすい

ように編纂しており、素材の比較や購入のためのカタ

ログとして使うことができる。高分子に限ってみると、

2022 年 8 月現在、97,635 materials が登録されてい

る。その内容はいくつかのカテゴリに分かれているが、

例えば最も数が多い Thermoplastic の内訳の上位 5 つ

は表 1 のとおりである。このうち Nylon で最も多いの

は Nylon 66 の 5,778 である。製品より素材  

に近い例である"Overview of materials for Nylon 

66, PTFE Filled"では、物理特性（7）、機械特性

（22）、電気特性（6）、熱特性（8）、加工特性

（8）といった基本的な物性情報が一覧になっている。

ここで括弧内は物性項目数を表す。特に、単位変換が

されており他の高分子との比較がしやすい。ただし工

業製品であることから、この例のみならず掲載データ

全般で重合情報や添加物の情報、構造情報が少なく、

高分子の素性は必ずしも明確ではない。公知情報の一

つとして、カタログのインフォマティクス利用は考え

られる。安定供給可能な工業材料から新たな知識や製

品開発を生み出せるか検討することは興味深い。 

 このほかの産業用高分子データベースとしては、

CAMPUS (Computer Aided Material Preselection by 

Uniform Standards)3)が知られている。このデータベ

ースの、1988 年のテキストベースの情報提供から始

まる歴史は、英語版の wikipedia4)に詳しく記載して

あり、計測データの標準化およびコンピュータの発展

と並走してきた過程を概観できる。データ数は明確に

はわからないが、例えば、Nylon66 を検索すると

1,457 件ヒットすることから、上記の MatWeb よりも

小規模と思われる。データは保護された PDF でダウン

ロード可能である。特性図とそのテキストデータも取

得可能とされている。 

 これらのデータベースは、基本的に出来上がった製

品の特性が提示されているが、重合情報など一次構造

のデータは多くない。インフォマティクスにおいて高 

 

表 1 MatWeb の Thermoplastic の内容の上位 5 項目 
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分子構造を記述子にして特性を予測するためには、製

品名から推し量れる以上の構造特徴量を補うことが求

められる。また、良く知られた高分子のデータに限ら

れることから、物性から構造を逆解析して新規高分子

を開発するには、多くの外挿が伴うと予想される。勿

論、プロセスインフォマティクスなど、より即効性が

あり応用性に富んだ手法への展開は可能であり、開発

目的に応じたデータベースの選択と利用が重要であろ

う。 

 材料科学、情報科学の統合を目指した MGI

（Material Genome Initiative）などの取り組みを背

景として、インフォマティクスに特化したデータベー

スとして興味深いものに、NanoMine がある 5)。

NanoMine は高分子ナノコンポジットを扱うリポジト

リであり、無限の組合せが考えられる複合材を系統的

に扱う挑戦的な試みである。データ数は多くはないが、

様々なデータ科学的なアイディアが込められており、

紙数の都合で十分紹介できないことが惜しまれる。一

般論に戻れば、インフォマティクスを目的としたデー

タの収集において、Processing-Structure-Property 

（p-s-p）を包括的に扱い、上述の MatWeb などで不足

していた構造情報を補うことが重要である。この p-

s-p の考えは、主に冶金の分野で扱われていたが高分

子にも拡張されてきており 7)、NanoMine でも取り入

れられている。PoLyInfo は構造情報に注力しており、

p-s-p の考えを内在している。 

 

3. PoLyInfo 

3.1 PoLyInfoの ID体系 

PoLyInfo は、学術論文をデータ源としており、

MatWeb や CAMPUS のようなカタログデータは収録して

いない。工業分野での応用よりは、重合等の基礎化学

的な情報を収集している。実用性は別にして、合成可 

 

図 1 PoLyInfo の ID 体系 

能な高分子をできるだけ網羅的にまとめることが基本 

的なポリシーとなっている。ここで収録条件として、 

「高分子の構造が確定できること」があり、実際に構

造ごとに ID を附番し（PID と称する）、添加物など

付加的な条件で細分化したサンプルを PID に紐づける

ことで、PID ごとに発現し得る機能と特性を俯瞰して

いる。図 1 に PoLyInfo の ID 体系を示しておく。文献

ごとにサンプルを選り分け、PID とは別にサンプル ID

を付けている。すなわち、文献に ID（この図では

72103）を附番し、そこに出て来る高分子に枝番を付

ける（例えば 72103-1）。ここで重合や分子量など一

次構造が異なれば、更に末尾に枝番を加える（例えば

72103-1-1）。更に、成形条件等高次構造が異なれば、

末尾に三つ目の枝番を加える（例えば 72103-1-1-1）。

基本的に、こうして一意に決められた枝番が三つ付い

たサンプル ID に対して測定条件を 

含めた物性値が紐づけられる。明らかに構造が提供さ

れている PID とサンプル ID の間には二階層の差があ

る。このギャップを埋める重合情報や成形条件などの

補完情報が PoLyInfo に収録されている。つまりデー

タベースの体系に沿って p-s-p と同様の書き方をする

のであれば、ある PID の構造 s が確定した後に、プロ

セス p が加わって、特性 p が与えられることから s-

p-p となる。あるいは、PoLyInfo では高次構造で分類

される結晶情報を以て s とすれば、従来のコンセプト

と同様に p-s-p となり得る。高分子ミクロからマクロ

まで様々な形体があることを考えると、その順番は問

題ではなく、これらの三要素をデータセットとして扱

うことが重要であり、PoLyInfo のサンプル ID の三つ

の枝番がそれに対応している。 

 

3.2 PoLyInfoの構造情報 

PoLyInfo における s-p-p の s、すなわち構造の扱い

について紹介する。前述の通り PoLyInfo では、サン

プルは PID に分類され、名寄せされている。2022 年 3

月現在、PID がついている高分子は、ホモポリマーが

18,526 種、コポリマーが 7,442 種ある。これらの構

造は MOL ファイルで提供しており、SMILES 等にも変

換可能である。しかし、表 2 に示すような MOL ファイ

ル形式では正確に表現できないものについては公開し

ていない。データベース上は、PID に表にある suffix

を付けて表現できない部分を原子団として代替表現し

て管理している。この三つのカテゴリの代表的なもの

を図 2 に示しておく。 

コポリマーの場合は、必要に応じて接合単位の MOL

ファイルを加えている。PoLyInfo では、この接合部

についても一意の ID を付けて管理している。 
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表 2 MOL ファイル形式で正確に表現できない高分子 

 
 

 

図 2 MOL ファイル形式で正確に表現できない高分子例 

 

3.3  PoLyInfoにおけるプロセス情報 

PoLyInfo における s-p-p の最初の p、すなわちプロ

セスの扱いについて紹介する。PoLyInfo で扱ってい

るプロセスは、大きく分けて重合を中心にした一次構

造に関するものと、成形などの高次構造に関する二過

程がある。重合については、PoLyInfo の Monomer 

search で概観することができる。しかし、PoLyInfo

は高分子を中心に扱っているために、低分子の情報は

十分とは言い難い。2022 年 3 月時点で 19,136 の低分

子が登録されているが、PubChem8)などの大きなデー

タベースでは、登録・公開数が既に 1 億種を越えてい

る 9)。勿論、これらの低分子の全てが重合に寄与する

わけではないが、この圧倒的な差を縮めることは困難

であろう。現在、PoLyInfo は、高分子での独自性は

維持しつつ、低分子では協調を重視し、外部の低分子

データベース（日化辞 10)及び PubChem）との連携を進

めている。そのスキームの中では、 PubChem の

Compound ID や日化辞番号から特定された低分子で重

合できる PoLyInfo の高分子が特定できるようになる
11)。そもそもバイオロジーを基盤とする両データベー

スはデータベースの統合を積極的に進めており、RDF

（Resource Description Framework）12)といった国際

的規格に基づく連携技術を 10 年近く前に既に導入し

ている。PoLyInfo も RDF 化を進めており、PubChem で

公開している 23 種の記述子を使って、PoLyInfo の物

性をターゲットとした統合的なインフォマティクスが

可能になるであろう。一方で、PoLyInfo では原料と

なる低分子情報に加え、重合反応分類（付加重合、開

環重合など）、重合機構（ラジカル重合、酸化重合な

ど）、重合様式（塊状重合、溶液重合など）、触媒、

溶液、 開始剤、停止剤、添加剤等が、重合条件と共

に登録されている。これまで PoLyInfo では、PID レ

ベルで重合情報の対応付けを行ってきたが、それを拡

大する形で、他の物性データと同様にサンプル ID レ

ベルでの対応付けを行うデータ収集ポリシーへ移行し

ている。新ポリシーでのデータは 2023 年に公開され

る予定である。  

 高次構造のプロセスについては、体系的に整理でき

るいくつかの項目が登録されている。成形方法（射出

成形、圧縮成形、キャスティングなど）、成形条件

（自由記述）、処理方法（エイジング、アニーリング

など）、処理条件（自由記述）などがあるが、おそら

く、これらが ML に用いられるケースは限られるであ

ろう。これらは実験の再現性や信頼性を示すものであ

り、インフォマティクス応用ではなく、個々のデータ

を参照して研究開発の出発点とする従来の方法におい

て、引き続き活用されると考えられる。現在の ML に

おいて記述子となり得るものは、最終的な形状や画像

から得られる特徴量と思われる 5,6)。これらの特徴量

に相当するものは PoLyInfo の中では多くはない。例

えば試料形状（シート、フィルムなど）及び形状情報

（自由記述）があるが、ML という観点では粗い粒度で

あろう。他に特徴量になり得る項目として、結晶構造

情報がある。結晶系、格子定数、対称性は特徴量とな

り得るが、添加剤や充填剤など他の登録情報と合わせ

て使うことになると考えられる。 

3.4  PoLyInfoにおける特性情報 

PoLyInfo における s-p-p の最後の p、すなわち特

性について紹介する。PoLyInfo では、凡そ 100 種の

物性を収録している。2022 年 3 月時点での物性情報

数は、492,645 である。物理的性質、光学的性質、熱

的性質、電気的性質、他機械的特性などに分類され、

物性値、単位の他、測定方法、測定条件、規格などが

上述の Sample ID ごとにまとまっている。こうした情

報はインフォマティクスへの直接的な活用を思わせる

が、いくつかの注意点がある。 

測定値は測定方法や測定条件に依存する。また論

文では、これらの依存を積極的に記載し、更にこの依

存性に論文のオリジナリティが現れる場合が多い。

PoLyInfo ではサンプル ID に物性値を紐づけているが、

データ収集元の論文の趣旨を考えると、ID と物性値
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の一対一の紐づけで情報を完結させることは正しくな

い。例えば、サンプル ID 01317-1-1-1 を見てみる。

このサンプル、polyetheretherketone (P070466) 

融点 335C、結晶化温度 180C に対して、様々な DSC の

設定温度範囲に対するアブラミ式の成長速度 k、核生

成速度 n がまとめて掲載されている（表 3）。 

これらの表現形式は、論文ごとに異なり、またこの表

の中ですら Measurement condition の書き方は様々で

ある。物性値についても k で 7 桁に及ぶ差がある中で、

どれを 01317-1-1-1 のターゲット物性値とするかは、

目的に応じた検討が必要である。おそらく PoLyInfo

を多くのデータの源と考えるだけではなく、少数デー

タを精査して抜き出し、転移学習などに用いることが

活用幅を広げるであろう。 

 

表 3 PoLyInfo サンプル ID 01317-1-1-1 に関する、

様々な成長速度 k と核生成速度 n、及びそれらの測

定条件 

 

 

4.  データ活用例 

最近は、PoLyInfo をはじめとする、高分子データ

を使った ML 例は少なくない。最近の s-p-p の最後の

p である特性予測の例をいくつか挙げてみると、機械

特性であれば引張試験における破断強度のモデル化の

報告例がある 13)。電気特性であれば、データライブ

ラリー、文献、ハイスループット計算など様々なデー

タリソースからデータを収集して高分子誘電率を予測

した文献 14)はナノコンポジットの特性予測として興

味深い。逆浸透膜の設計では、未知低分子と作成条件

の組合せのデータ空間を作り、ベイズ最適化によって

水の透過性と塩阻止性の最適条件が特定され、実際に

現在の特性を上回る膜の作成に成功している 15)。ま

た、s-p-p の二番目の p であるプロセスに関しては、

様々なデータ源から抽出した数百の合成テンプレート

を学習させ、更に類似性を指標にして、新しいターゲ

ット高分子の合成テンプレートを提示する事も行われ

ている 16)。これらの事例は、確かに ML の成功例とし

て重要であるが、一般化や実用化に向けた学究的な立

場に立って全体の動きを眺めた時、客観的な指針を示

す報告が現れ始めている点を強調しておく。 

その端緒として、Lee F.L.らの論文 17)によれば、

ごく基本的な物性である、Tg、融点、密度の予測に現

時点で障壁はないが、どのモデルやフィンガープリン

トも実際のポリアミドの引張弾性率 E を正確に予測で

きなかったことを明らかにしている。単純なフィンガ

ープリントでは捉えられない潜在的な情報が必要にな

ると結論付けているが、上記の PoLyInfo の PID とサ

ンプル ID の二段階の差を埋める記述子の必要性に対

応すると考えられる。Sattari K.は最近の Review18)

の中で、今後、高分子の ML が取り組むべき課題とし

て 

・ホモポリマーからより複雑な高分子への拡張 

・高分子アーキテクチャーへの拡大 

を挙げている。ここでのアーキテクチャーとは、ハイ

パーブランチや、スター、ブラシなどの構造的特徴を

意味し、溶解度やガラス転移温度などの物理的性質に

も大きな影響を与える要素を指している。また、DNA

等の配列が重要なバイオポリマーへの拡張も含まれて

いる。いずれにしても最も単純なホモポリマーから実

際の複雑な系への展開が必要であることは間違いない。

Yang Y.らも、高分子の特性は多くの複雑な構造的要

因に影響されるため、繰り返し単位だけでは、生産の

ためのガイドラインとなる予測は示せないことを明言

している 19)。その上で、相状態を判定した上で、そ

のプロセス温度依存性を予測するモデルの構築を行っ

ている。こうした、s-p-p全体にわたって複雑な系を

モデル化することが、高分子のマテリアルズ・インフ

ォマティクスの今後の進むべき方向の一つと言えよう。 

図 3 は、PoLyInfo に登録されているホモポリマーに

ついて、横軸に繰り返し単位内の炭素（C）の数、縦

軸にその数以上の C を含むホモポリマー数（累積 

数）を示す。おおむね、C の数が 40 以上で指数関数

に良くフィットすることが分かる。高分子は繰 

 

図 3 PoLyInfo に登録されているホモポリマーの繰り

返し単位内の C の数に対する、その数以上の C を含む

ホモポリマー数（累積数） 
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り返し単位を際限もなく大きくすれば無限の組合せが

あり得るが、実際はそのような高分子は機能的にも作

成技術に照らしても現実的ではない。この応用上の限

界がこの指数関数に現れていると考えられる。挿入図

は、最近 PoLyInfo に登録された最も繰り返し単位中

の C の数が多い高分子 P462715 であるが、C は高々

174 である。いささか乱暴な方法だが、この指数関数

を C の数が 1 まで外挿すると、現実的に扱えそうなホ

モポリマー数は 10 万と見積もられる。勿論 PoLyInfo

に収録されていない高分子もあるので、この数の正確

さは低い。それにしても、人にとって少なくないこの

数も、機械にとっては多いとは言えない。それでも高

分子のインフォマティクスが難しいのは、ここに高次

構造の複雑さが数桁以上のオーダーで掛け算されるた

めであろう。いずれにしてもそこに向かうならば、検

索ではなく複雑な系の ML や統計処理が材料開発上、

真に必要になると思われる。 

 

5.  まとめ 

本稿では、最近の高分子の ML のデータ源として、

PoLyInfo およびその他の国際的なデータベースを使

うことを念頭に、データベースの特徴、プロセス-構

造-特性（p-s-p）の考えに基づいた具体的内容と課題、

最近の ML の動向から見られる方向付けを述べた。多

くの検討要素がある中で、ML ですべきことは、単純

な系を使って短期的な成果を追及することだけではな

く、高分子の展開と課題解決を見越した未知のデータ

空間の探査と考えている。 
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