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分⼦レベルから実デバイススケールまで
第⼀原理的な多階層計算で物性を予測
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量⼦化学計算の結果

分⼦動⼒学計算の結果

l 約13,000種のポリマーでデータ構築
l 単位構造から各計算値を予測する

深層学習モデルも公開
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l 計算結果をmdxに⾃動的に保存
l 利活⽤しやすいようにrawデータで保存

データ利活⽤

PC①
PC③
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l ポリマーIDや計算内容で検索
l 各環境・モデルに合わせて使⽤

…

ポリマー物理量推算のAIモデル構築

ポリマーインフォマティクスの基盤技術

研究背景

l ポリマーの多階層性を考慮し
各スケールでの計算科学データを⽀配因⼦
とする多段型のAIモデルを構築 

l 各スケールの物理量の間にある相関関係を
明⽰的に抽出することで，ブラックボックス化
することなく，“外挿可能な(説明可能な)”
AIモデルを実現 

l ポリマーの分⼦構造からミクロ・メソスケール
を経由してマクロ物性に⾄るまでの過程を
定量的に評価

l ポリマーの多階層性を考慮した計算を網羅的
に⾏うためには⼤規模な計算資源が必要

l 計算科学の新たなデータベースを構築し
データ利活⽤を促す基盤が必要

⼤規模情報基盤の必要性

l 各種計算結果をmdx上に
収集し検索・利⽤するため
のデータベースを作成 

l 物理量推算⽤AIモデル
のハイパーパラメータや
評価結果も共有が可能 

ポリマー
マテリアルズインフォマティクス

l ポリマー材料は⽣活インフラとしての役割や
機能性ポリマーとしての役割も果たし
我々の⽣活に浸透する⽋かせない材料である

l 材料設計の⾃由度の⾼さが特徴であり
環境循環型の社会を⽬指して
さらなる⾼付加価値・環境調和性が求められる  

l 計算科学と情報処理技術を駆使したデータ駆動型の材料開発⼿法
l 「⾼⾃由度の材料設計における複合機能のコントロール」にも有効
→ ポリマー材料を対象とする「ポリマーインフォマティクス」が台頭

l 既存のAI技術にない材料科学にもとづいた特徴量設計・学習モデルが必要
l ポリマーの⾼⾃由度を特徴づけるうえで，計算科学のデータベースが未発達
→ ポリマー材料は役割の⼤きさに対し，開発推進のための環境整備が不⼗分 


