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【概要】 
• 期間：2025 年 4 ⽉ 3 ⽇〜7 ⽉ 1 ⽇ 
• 受け⼊れ先： 

物質・材料研究機構（NIMS）⾼分⼦・バイオ材料研究センター ⾼分⼦材料分野 デー
タ駆動⾼分⼦設計グループ 内藤昌信 

• 研究課題： 
機械学習による実験指⽰を活⽤した⼆重熱応答性ポリマーの⾼速な探索 

 
【研修背景】 
温度応答性を持つポリマーは医療分野での応⽤が期待されている。これらの実現および応
⽤には、温度応答性を精密にコントロールする必要があるが、所望の温度域を満たす構造探
索には多数の実験施⾏が必要になり、未だ課題が⼤きい。他⽅、下限臨界溶解温度 (LCST) 
および上限臨界溶解温度 (UCST) の単⼀挙動でだけではなく、両⽅の挙動を⽰す⼆重熱応
答性ポリマーの調製が望まれている。LCST または UCST の臨界値を超えることで応答す
るのではなく、環境の特定の範囲内でのみ応答するスマート材料を設計する可能性を提供
できる。 
したがって、化学構造設計により温度応答性を⾃在に制御する⽅法の確⽴とともに、⽬的の
応答温度、温度範囲、応答速度を与える化学組成を予測する⽅法が必要となる。 
そこで、機械学習による温度応答性「相図」作成⽀援が開発された。探索の⾼速化だけでな
く、原料仕込み⽐からの予測、急峻な相転移温度の変化がある組成領域の早期特定にもメリ
ットが⽰されている。これを利⽤し、機械学習による実験指⽰を活⽤した⼆重熱応答性ポリ
マーの⾼速な探索を実現する(図 1)。 

 
図 1. 本研究の概要 
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【研究内容】 
RAFT 法で合成した poly(2-vinyl-4,4-dimethylazlactone) (pVDMA)前駆体に対して、アミ
ンとの開環付加反応によって温度応答性構造を導⼊し、熱応答性コポリマーを合成した[1]。
単⼀の前駆体を修飾することで、分⼦量が⼀定で組成のみ異なるポリマーが得られ、温度応
答性の鎖⻑依存性を排除することができる。特に今回は、温度応答性モノマー構造として 3
種類を採⽤した。LCST 挙動を⽰す構造として、相転移臨界温度（Tc）の低いアクリルアミ
ド（R1）、Tc の⾼いアクリルアミド（R2）、UCST 挙動を⽰す構造としてスルホベタイン基
を導⼊した。加えて、疎⽔性の置換アルキル基（R3）も導⼊することでポリマーの親⽔性を
調整した(図 2)。組成⽐を変えたポリマーを並列⾃動合成機で調製して温度応答データを集
め、機械学習によって 3元系コポリマー温度応答性相図を作成[3]、特異的な応答を⽰す組成
⽐を探索した。 

 
図 2. (x+y+z):mを固定したポリマーを作成、組成⽐(x,y,z)を変えた並列⾃動合成を⾏った 

 
【研究成果】 
並列合成実験で得られたポリマーの⽔溶液を調製、UV-visを⽤いて温度変化に対する透過
率を確認した。500 nmにおける透過率グラフを濁度曲線として扱い、ポリマーの温度応
答性を判断した。ポリマーの温度応答性は 6 種類（0: 温度応答性なし、1U: UCST型応
答、1L: LCST型応答、2A: ⼆重応答性で応答中⼼温度が 37℃超、2B: ⼆重応答性で応答
中⼼温度が 37℃、2C: ⼆重応答性で応答中⼼温度が 37℃未満）に分類した。先⾏研究[3]

を参考に、PDC プログラム[4]に実験結果を⼊⼒して相図を計算、不確実性スコアが⾼い 7
点を次回の実験点として採⽤した。このサイクルを 3回繰り返し、1053点の実験可能点に
対して約 6%の 65点のみを調査することで、最終的な相図を獲得し、⼆重温度応答を⽰す
領域を発⾒した。1サイクル⽬の⼈為的な実験点では発⾒できなかった⼆重温度応答を⽰
す組成を、効率的に発⾒することができた。 
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【振り返り】 
実験⾃動化によるデータ取得と最適化をテーマに、これまで扱ってこなかった温度応答性
ポリマーに関する研究を遂⾏しました。新しい環境とテーマに充実した⽇々を送ることが
できました。慣れない⽣活に体調を崩した時期もありましたが、3ヶ⽉間やりきった経験が
今後の⾃信につながると思います。将来のキャリアを考える良い材料にもなりました。引き
続きご協⼒いただきつつ、本テーマを進めていく予定です。 
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