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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
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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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ɹҨతΞϧΰϦζϜʢ("ʣͱγϛϡϨʔγϣϯΛ

ซ༻͢Δ͜ͱͰɺҙͷෳͷੑͷ࠷େԽ͋Δ͍

")దԽʣɻ࠷ͱͰ͖Δʢଟత͜͏ߦখԽΛ࠷ ੈ

͝ͱ܁Γฦ͠ͷධՁΛඞཁͱ͢Δ͕ɺ͜ΕΛ؆ศʹ

Ͱ͖ΔͰγϛϡϨʔγϣϯͱ૬ੑ͕ྑ͍ɻࢪ࣮

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༻͍ͨߏੜϓϩάϥϜͱɺ(BVTTJBO��ʣ

ʹΑΔྔࢉܭࢠΛΈ߹ΘͤɺϞϊϚʔͷ͋Δੑ "

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

** ߴඇ༏ӽιʔτʹΑΓɺύϨʔτղʹ͔ۙͭ͘

ମΛݸੑͷগͳ͍ʣͨࣅʹͷখ͍͞ʢपΓڑࡶࠞ

༏ઌతʹੜ͖ΒͤΔ͜ͱͰଟ༷ੑΛҡ࣋͢ΔΞϧΰ

ϦζϜͰ͋ΔʢFig. ６ʣɻ�� ੈͷޙࢉܭɺύϨʔτ

લઢ͕ԡ্͛͠ΒΕɺଟత࠷దԽ͕ྑʹਐͨ͠ߦ

ʢFig. ７ʣɻ

4. おわりに

ɹ͜ͷΑ͏ʹɺ֤छͷγϛϡϨʔγϣϯͱΠϯϑΥϚ

ςΟΫεΛΈ߹ΘͤΔ͜ͱͰɺ୯ಠͰࠔͰ͋ͬͨ

ଟ༷ͳԠ༻͕Մͱͳ͖͍ͬͯͯΔʢFig. ８ʣɻ

ɹຊͰհͨ͠Α͏ʹɺᶃػցֶशΛ༻͍Δͱߴ

తͳ੍ΛऔΓ͏͜ݯࢿࢉܭγϛϡϨʔγϣϯͷࢠ

ͱ͕Ͱ͖ɺߴࢠγϛϡϨʔγϣϯΛεΫϦʔχϯά

࠷దԽʹ༻͍Δ͜ͱ͕Ͱ͖Δ΄͔ɺܥΛશମతʹ၆

ᛌ͢Δ͜ͱͰ৽ͨͳ͕ݟಘΒΕΔ߹͋Δɻ·ͨɺ

ᶄࣗಈઃܭख๏ʢҨతΞϧΰϦζϜϕΠζ࠷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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͏͜ͱͳͲظ͞ΕΔɻ
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ৗʹෆ͕ͪ͠Ͱ͋Γɺ࣮ݧσʔλͷΈ͔Βͷ൚༻

తͳϞσϧͷ࡞ࠔͰ͋ΔɻޙࠓγϛϡϨʔλɾ
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