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§１．研究成果の概要 

 

本研究は、データ駆動型高分子熱物性研究（高分子熱物性インフォマティクス）の学術基盤の

整備を目的とし、「データを作る技術（計測、材料創生）」 と「データを分析する技術（機械学習）」

を主軸とし、プロジェクトから生み出される「データ（物性、プロセス）」 から高分子インフォマティク

スのデータプラットフォームの形成と構築を目指している。 

「データを分析する技術（機械学習）」においては、データ駆動型研究に資する世界最大の高

分子材料のデータベース構築に向けて、分子動力学（MD）シミュレーションによる高分子物性自

動計算システム RadonPy (LAMMPS による高分子物性計算の自動化を支援する Python ライ

ブラリ)を開発し、プログラムを完成させ、データ生産を始動した。マテリアルズインフォマティクスの

オープンソースソフトウェア XenonPy に実装された機械学習を用いた分子生成の技術を適用し、

ポリイミドの仮想ライブラリを作製した。 

「データを作る技術（計測）」では、マイクロおよびナノスケールでの新しい高分子材料の熱輸送

の研究を可能にするために、マイクロファブリケーション技術を使用して製造されたマイクロサイズ

の温度センサーアレイを使用した新しい測定コンセプトを開発した。様々なチップデザインコンセプ

トを Si ウェハーベースで実現し、同時に SiNナノ薄膜形成プロセスによる試作を開始した。 

「データを作る技術（材料創生・プロセス）」では、直接レーザー描画法による、光学的・熱的異

方性を示す幾何学的構造を有する、高分子ナノ・マイクロ３次元構造の作製法を開発した。主鎖型、

側鎖型液晶高分子の高熱伝導化を、アゾベンゼンをメソゲンとする側鎖型液晶ポリメタクリレート、

エン・チオール結合を有する主鎖型液晶性高分子について実施した。液晶性エポキシモノマーの

主鎖骨格ベンゼン環のパラ置換体およびメタ置換体で構成された分子構造設計により、パラ置換

体のみが液晶性を示すことを見出した。エポキシモノマー分子構造における僅かな位置異性が樹

脂硬化物の高次構造の分子配列性に影響を与えることを明らかとした。 

 

 



§２．研究実施体制 

 

（１）計測グループ 

① 研究代表者：森川 淳子 （東京工業大学 物質理工学院 教授） 

② 研究項目 

・高分子ナノ・マイクロスケール熱伝導特性測定法の開発とインフォマティクス実装 

 

（２）機械学習・計算科学グループ 

① 主たる共同研究者：吉田 亮（情報・システム研究機構 統計数理研究所データ科学研究

系 教授／ものづくりデータ科学研究センター センター長／総合研究大学院大学 複合

科学研究科統計科学専攻 教授） 

② 研究項目 

・機械学習と計算科学に基づく熱物性マテリアルズインフォマティクス 

 

（３）構造解析グループ 

① 主たる共同研究者：戸木田 雅利（東京工業大学 物質理工学院 准教授） 

② 研究項目 

・液晶高分子の構造と熱伝導性との相関解明 

 

（４）指向性制御グループ 

① 主たる共同研究者：ミゼイキス ビガンタス（静岡大学 学術院工学領域電子物質科学系列 

電子物質科学専攻 教授） 

② 研究項目 

・高分子ナノ・マイクロ３次元構造形成による熱的特性の制御 

 

（５）材料創製グループ 

① 主たる共同研究者：早川 晃鏡（東京工業大学 物質理工学院 教授） 

② 研究項目 

・高分子熱伝導性の理解に向けた体系的材料合成 

 

（６）計測 2グループ 

① 主たる共同研究者：劉 芽久哉（産業技術総合研究所 物質計測標準研究部門熱物性標

準研究グループ 研究員） 

② 研究項目 

・高分子ナノ・マイクロスケール熱伝導特性精密測定 
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