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2．シミュレーションデータの機械学習とスクリー

ニング

［1］ブロック共重合体の弾性率推算

ɹϒϩοΫڞॏ߹ମ͸ɺ֤ϞϊϚʔ͕෼཭͢ΔͨΊʹ

ඍࡉͳنଇߏ଄ʢϛΫϩ૬෼཭ߏ଄ʣΛܗ੒͢Δɻ͜

ͷߏ଄͸ϚΫϩ෺ੑʹେ͖ͳӨڹΛ༩͑ΔͨΊ࣮༻্

ॏཁͰ͋Γɺ૬෼཭ߏ଄ٴͼͦͷ෺ੑͷγϛϡϨʔ

γϣϯ͸͞ڀݚʹൣ޿Ε͖ͯͨ �ʣɻೱ౓৔Λ༻͍ͨࣗ

ແ಍ண৔ʢ4FMGݾ ʵ $POTJTUFOU�'JFME
�4$'ʣ๏ɾશࢠݪ

Ϟσϧ΍ૈࢹԽϞσϧʹͮ͘ج෼ࢠಈྗ ʢֶ.PMFDVMBS�

%ZOBNJDT
�.%ʣɾ࠯ͷ͢Γൈ͚Λ͜͢ڐͱͰ .% Α

Γߴ଎ʹ҆࠶ఆߏ଄ΛࢉܭͰ͖Δࢄҳཻࢠಈྗֶ

ʢ%JTTJQBUJWF�1BSUJDMF�%ZOBNJDT
�%1%ʣ�ʣͳͲ͸ɺϛΫ

ϩ૬෼཭ߏ଄Λྑ޷ʹγϛϡϨʔγϣϯՄೳͰ͋Δɻ

ಘΒΕͨߏ଄Λ༗ݶཁૉ๏ʢ'JOJUF�&MFNFOU�.FUIPE
�

'&.ʣͳͲͰղੳ͢Δ͜ͱͰɺ஄ੑ཰΍ޫઢಁա཰ɺ

೤෺ੑͳͲ֤छͷ෺ੑ΋ਪࢉͰ͖Δɻ

ɹ͔͠͠ɺڞॏ߹ମͷ഑ྻ΍ϞϊϚʔͷ૊Έ߹Θͤ͸

ലେʹଘ͢ࡏΔʹ΋͔͔ΘΒͣɺγϛϡϨʔγϣϯࢿ

ΒΕ͍ͯΔ͜ͱ͔Βɺؔ৺ͷ͋ΔྖҬΛ໢ཏతݶ͸ݯ

ʹεΫϦʔχϯά͢Δͷ͸Ұൠతʹࠔ೉ͱ͞Ε͖ͯ

ͨɻ

ɹͦ͜ͰɺϒϩοΫڞॏ߹ମͷҰ࣍ߏ଄ʢϞϊϚʔ഑

ྻɾ૬࡞ޓ༻ύϥϝʔλʣͱγϛϡϨʔγϣϯ͞Εͨ

஄ੑ཰ͷ૬ؔΛֶशͨ͠ϞσϧΛ༻͍ͯɺ஄ੑ཰Λߴ

଎ʹਪࢉՄೳ͔ݕ౼ͨ͠ �ʣɻεΩʔϜΛ Fig.２ʹࣔ͢ɻ

ɹϥϯμϜʹੜ੒ͨ͠ϒϩοΫڞॏ߹ମʹ͍ͭͯɺ

%1% ʹΑΓϒϩοΫڞॏ߹ମͷ૬෼཭ߏ଄Λੜ੒͠ɺ

'&. ʹΑΓͦΕΒͷ஄ੑ཰ʢମੵ஄ੑ཰ ,ɺͣΓ஄

ੑ཰ (ʣΛٻΊͯࢣڭσʔλͱͨ͠ɻ%1% ͼٴ '&.

γϛϡϨʔγϣϯʹ͸ 0$5" γεςϜΛ༻͍ͨ �ʣɻ

ɹػցֶशʹ͸ 3#' ΧʔωϧΛ༻͍ͨඇઢܗαϙʔ

一次構造 高次構造

絡み合い 結晶 相分解 コンポジット

分極率
双極子モーメント
誘電率
　　　など

レオロジー的物性
・弾性率（固さ）　　・ヒステリシス
・粘度　　　　　　・破壊挙動
・密度

熱的性質
・ガラス転移点（Tg）
・融点（Tm）
・流動性（MFR）

光学的性質
・屈折率
・構造色
・透明性・色相

高分子材料の
多くの物性に
高次構造が影響

Fig.１　高分子の階層構造と物性の関係
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［2］分岐高分子の伸長粘度推算
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Table１　実行時間

工程

DPD
FEM
SVR

計算時間

7.83 時間／ 1組成　　（4コア）
140 秒　／ 1組成　　（1コア）
0.36 秒　／ 1000 組成（1コア）

高分子の分岐構造情報・延伸条件

高分子シミュレーション
レオロジー

シミュレーション
（NAPLES）

A：直鎖分子（分子量分布あり） B：分岐分子
⑤

④

Q：どのような分岐構造が
　　最も伸長粘度を向上させるか？

説明変数
　①伸長時間（log 値）
　②分岐鎖の体積分率
　③総分子量
　④ブリッジ分子量
　⑤側鎖分子量
　⑥分岐点当たり側鎖数
　⑦分岐点数

分岐点

学習

データ
（180 点）

伸長粘度

高速
低コスト

前処理
（kemel Ridge 回帰）

機械学習
（ランダムフォーレスト回帰）

機械学習を用いて
全分岐構造を
スクリーニング

Fig.３　分岐高分子の伸長粘度推算

Z ＝ M/M_e × 1.6 ⑴
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૒ํͷର਺ΛऔͬͨͷͪεϜʔδϯάʣͷޙɺϥϯμ

ϜϑΥϨετճؼΛͨͬߦɻઆ໌ม਺ʹ͸৳௕࣌ؒɺ

෼࠯ذͷମੵ෼཰ɺ෼ߏذ଄ύϥϝʔλʢ૯෼ྔࢠɾ

ϒϦοδ෼ྔࢠɾଆ࠯෼ྔࢠɾ෼ذ఺౰ͨΓͷଆ࠯਺ɾ

෼ذ఺਺ʣΛ༻͍ͨɻܥͷ͞޿ʹରͯ͠খ͍͞ ��� ఺

ͷσʔλΛ༻͍ͨʹ΋͔͔ΘΒͣɺϥϯμϜϑΥϨε

τճؼ͸ 3�������� ͷे෼ͳਫ਼౓ͷϞσϧΛ༩͑ͨɻ

ɹػցֶशϞσϧΛ༻͍ͯεΫϦʔχϯάΛ͜͏ߦͱ

ʹΑΓɺ৳௕೪౓Λޮ཰తʹ্ͤ͞޲Δ෼༷ࣜذ͸ఴ

Ճྔͱ૬ؔ͢Δ͜ͱ͕໌Β͔ʹͳͬͨʢFig. ４ʣɻ෼

߹ಉ࢜ͷབྷΈ࠯ذରͯ͠গྔͷ৔߹ɺ෼ʹ࠯௚͕࠯ذ

͍͕ແࢹͰ͖ɺ࠷΋؇࿨͕࣌ؒ௕͘ͳΔ୹ɾଟଆ࠯ͷ

޿ͷ࠯ذͰ͸෼ܥ༗ޮͰ͋ΔɻଞํɺେྔఴՃ͕ܗ۳

͕Γ͕େ͖͘෼࠯ذಉ࢜ͷབྷΈ߹͍ͷد༩͕ࢧ഑తͰ

͋ΔͨΊɺωοτϫʔΫΛܗ੒͠΍͍͢ QPNQPN ܕ

͕༗ޮͰ͋Δɻ

ɹ͜ͷΑ͏ʹɺػցֶशʹΑΓগ਺ͷγϛϡϨʔγϣ

ϯσʔλ͔Β୹࣌ؒͰͷ໢ཏతεΫϦʔχϯά͕Մೳ

ͱͳΓɺ๲େͳ૊Έ߹Θͤͷத͔Β޲܏ΛಡΈղ͘͜

ͱ͕Ͱ͖ͨɻ

3．シミュレーションと遺伝的アルゴリズムの併用

ɹҨ఻తΞϧΰϦζϜʢ("ʣͱγϛϡϨʔγϣϯΛ

ซ༻͢Δ͜ͱͰɺ೚ҙͷෳ਺ͷ෺ੑͷ࠷େԽ͋Δ͍͸

")దԽʣɻ࠷ͱ΋Ͱ͖Δʢଟ໨త͜͏ߦখԽΛ࠷ ͸ੈ

୅͝ͱ܁Γฦ͠ͷධՁΛඞཁͱ͢Δ͕ɺ͜ΕΛ؆ศʹ

Ͱ͖Δ఺ͰγϛϡϨʔγϣϯͱ૬ੑ͕ྑ͍ɻࢪ࣮

ɹ1ZUIPO ͷέϞΠϯϑΥϚςΟΫε༻ϥΠϒϥϦ

最も
伸長粘度を
上昇させる
分岐構造

想定される
メカニズム

総分子量　　　　　：98
側鎖分子量　　　　：2
分岐点当たり側鎖数：1
分岐点数　　　　　：7

分岐鎖同士の絡合いはない
→最も緩和時間が長い構造

総分子量　　　　　：99
側鎖分子量　　　　：23
分岐点当たり側鎖数：2
分岐点数　　　　　：2

分岐鎖同士の絡合いが支配的
→最も効率的に絡合う pompom型

少量添加（0.5vol％） 大量添加（0.5vol％）

'JH�̐　伸長粘度向上に最も効果のある分岐構造

多分岐数・長い主鎖 小分岐数・短い主鎖≒pompom型

設計変数
（ベクトル）

構造生成
（rdkit）

構造式

MM構造最適化
（rdkit）

3D座標

量子計算
（gaussian）

物性 A 物性 B

置換基・母骨格・接続位置 etc.

目的変数

遺伝的アルゴリズム（GA）による多目的最適化

アルゴリズム：NSGA－Ⅱ
　　　　　　　（Non－dominated Sorting
　　　　　　　Genetic Algorithms－Ⅱ

パレート最適化

'JH�̑　遺伝的アルゴリズム（GA）と量子計算による多目的最適化
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3%,JU��ʣΛ༻͍ͨߏ଄ੜ੒ϓϩάϥϜͱɺ(BVTTJBO��ʣ

ʹΑΔྔࢉܭࢠΛ૊Έ߹ΘͤɺϞϊϚʔͷ͋Δ෺ੑ "

ͱ # ʹ͍ͭͯύϨʔτղͷ୳ࡧΛͨͬߦʢFig. ５ʣɻ

Ξ ϧ ΰ Ϧ ζ Ϝ ͱ ͠ ͯ ͸ /4(" ʵ **ʢ/PO ʵ EPNJOBUFE�

4PSUJOH�(FOFUJD�"MHPSJUINT ʵ **ʣ��ʣΛ༻͍ͨɻ/4(" ʵ

** ͸ߴ଎ඇ༏ӽιʔτʹΑΓɺύϨʔτղʹ͔ۙͭ͘

ମΛݸ෺ੑͷগͳ͍ʣͨࣅʹ཭ͷখ͍͞ʢपΓڑࡶࠞ

༏ઌతʹੜ͖࢒ΒͤΔ͜ͱͰଟ༷ੑΛҡ࣋͢ΔΞϧΰ

ϦζϜͰ͋ΔʢFig. ６ʣɻ�� ੈ୅ͷޙࢉܭɺύϨʔτ

લઢ͕ԡ্͛͠ΒΕɺଟ໨త࠷దԽ͕ྑ޷ʹਐͨ͠ߦ

ʢFig. ７ʣɻ

4. おわりに

ɹ͜ͷΑ͏ʹɺ֤छͷγϛϡϨʔγϣϯͱΠϯϑΥϚ

ςΟΫεΛ૊Έ߹ΘͤΔ͜ͱͰɺ୯ಠͰࠔ೉Ͱ͋ͬͨ

ଟ༷ͳԠ༻͕Մೳͱͳ͖͍ͬͯͯΔʢFig. ８ʣɻ

ɹຊ࿦Ͱ঺հͨ͠Α͏ʹɺᶃػցֶशΛ༻͍Δͱߴ෼

తͳ੍໿ΛऔΓ෷͏͜ݯࢿࢉܭγϛϡϨʔγϣϯͷࢠ

ͱ͕Ͱ͖ɺߴ෼ࢠγϛϡϨʔγϣϯΛεΫϦʔχϯά

΍࠷దԽʹ༻͍Δ͜ͱ͕Ͱ͖Δ΄͔ɺܥΛશମతʹ၆

ᛌ͢Δ͜ͱͰ৽ͨͳ஌͕ݟಘΒΕΔ৔߹΋͋Δɻ·ͨɺ

ᶄࣗಈઃܭख๏ʢҨ఻తΞϧΰϦζϜ΍ϕΠζ࠷దԽʣ

ランダムに初期個体群を生成 目的変数を評価 パレート最適解に近い個体を選別

交叉・突然変異 トーナメント選択

OH

NO2

OH

NO2

CH3
CH3

CH3

CN
etc.

物性 A

物
性
B 最大化

したい

物性 A

物
性
B

淘汰

エリート選抜

・パレート前線に近い点
・同等なら周りに点が少ない点

・パレート前線に近い方が勝ち
・同等なら周りに点が少ない方が勝ち

個体数分繰り返す

二点交叉

突然変異

'JH�̒　NSGA－Ⅱの概略

物性 A 物性 A

物
性

B

0 世代 50 世代
5

4

3

2

1

0

－1
－0.2 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

5

4

3

2

1

0

－1
－0.2 0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0

'JH�̓　NSGA－Ⅱによる分子構造最適化前と後
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͕Ͱ͖Δɻ

ɹଞͷԠ༻ͱͯ͠ɺᶅγϛϡϨʔγϣϯ݁ՌΛػցֶ

शͷઆ໌ม਺ʢهड़ࢠʣͱͯ͠༻͍࣮ͯଌ஋ͷ༧ଌʹ

༻͍Δɺ͋Δ͍͸ͦ͏ͯ͠ಘͨϞσϧΛసҠֶशͯ͠

ଞ෺ੑͷ༧ଌʹస༻͢ΔɺᶆγϛϡϨʔγϣϯ݁Ռ͕

ଟ࣍ݩͰ͋ΓՄಡੑ͕๡͍͠৔߹ʹɺΫϥελϦϯά

΍࣍ݮ࡟ݩͳͲΛ༻͍ͯ੔ཧɾՄࢹԽɾҙຯ͚ͮΛߦ

͏͜ͱͳͲ΋ظ଴͞ΕΔɻ

ɹιϑτϚλʔ։ൃʹ͓͍ͯ͸આ໌ม਺ͷ਺͕ଟ͘ͳ

Γ͕ͪͰ͋ΔͨΊɺ୳͢ࡧΔۭؒʹର࣮ͯ͠ݧσʔλ

͸ৗʹෆ଍͕ͪ͠Ͱ͋Γɺ࣮ݧσʔλͷΈ͔Βͷ൚༻

తͳϞσϧͷ࡞੒͸ࠔ೉Ͱ͋Δɻޙࠓ͸γϛϡϨʔλɾ

ցֶशΞϧΰϦζϜΛγʔϜϨεʹ౷ػσʔλɾݧ࣮

ྉ։ൃ͕ඞཁͱ͞ΕΔͱ༧૝͢Δɻࡐͨ͠߹
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