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研究成果の概要 

 

全原子古典分子動力学シミュレーション（及び第一原理計算）による高分子物性計算を全自動

化する世界初のオープンソースソフトウェア RadonPy を開発し、第 1 版を公開した。最新版の

RadonPy には、熱物性、機械特性、光学特性を含む 17 種類の物性を自動計算するアルゴリズム

が実装されている。高分子物性オープンデータベース共創プロジェクトを産学連携コンソーシアム

形成により推進し、RadonPyを用いた計算により、2022年 3月時点で 5万種類の分子骨格を包含

する高分子物性オープンデータベースを達成した。 

実証研究では、液晶構造を形成する高分子を予測・設計する機械学習アルゴリズムを用いて芳

香族ポリイミドの大規模仮想ライブラリから五つの候補を絞り込み、モノマー合成及びポリマー重合

を実施した。合成されたポリイミド樹脂はいずれもラメラ構造を自律的に形成し、高熱伝導率を有す

ることが明らかになった。これらは機械学習により予測・発見された初めての高分子液晶である。 

実験要素技術として、高分子の異方性熱物性精密測定に注力した周期加熱ナノプローブ法、

THz ポラリスコピー（4 偏光法）、レーザー直接描画（DLW）法、ならびに新規高分子材料のマイク

ロ・ナノスケールの熱特性評価用の温度・熱拡散センシングデバイス（M/NTS デバイス）チップを開

発し、実験データベース構築に向けた適用を開始した。 
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