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研究成果の概要 

本研究では、機能性高分子を対象とした汎用的なインフォマティクス手法の開発を目指し、高い

目的物性値の予測精度及び化学的解釈性により、実験研究者の信頼を獲得可能なモデルの開

発を目的とする。機能性高分子は高分子の中でも特定機能を持つものを指し、イオン伝導やガス

分離等に特化した高分子が代表例である。本研究では、燃料電池用機能性高分子膜、具体的に

はアニオン交換膜を構成する機能性高分子(AEM)を対象にまず実証を行う。2022年度は 1) 

AEMデータベース構築と 2) 新たな説明変数の考案とその解釈性評価を実施した。 

1) AEMの公開データベースが存在しないため、独自での構築を進め、公開論文データの

抽出にてデータを集めた。2022年度終わりまでに 70報の論文から計 5000点弱のデータ

を抽出した。 

2) 本研究では次年度以降に AEM高分子構造をグラフ表現して学習させるため、グラフ変

換に際して必要となる特徴行列に含まれる説明変数の充実化及びそれらの解釈性を評価

した。ここでは新たな説明変数として、実験的に化学構造の特定に用いられる核磁気共鳴

(NMR)化学シフトを数値列化する方法を考案した。NMR化学シフトを説明変数に用いる

ことのメリットは、化学シフト値と化学構造の 1対 1の対応が明確である点にある。実際に

NMR化学シフトを説明変数に用いた機械学習モデルを構築し、SHAPによって重要説明

変数を抽出したところ、容易に物性と化学構造との紐づけが可能であることが確かめられ

た。 

以上より 2022年度では、データベース構築と AEM高分子構造をグラフ表現する際の特徴行

列にも利用可能な、NMR化学シフトを数値列化することに成功した。これらは、高解釈性を持つモ

デルの構築における重要な特徴量となりうることが期待される。 
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