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The properties of polymers are highly dependent on the combination and composition ratio 

of the monomers used to prepare them; however, the large number of available monomers 
makes an exhaustive investigation of all the possible combinations difficult. In this study, a 
machine learning model was constructed using experimental data of copolymers radical 
polymerized by flow reactor, and the prediction performance of monomer conversion and 
monomer composition ratio in polymers was verified. High prediction accuracy was achieved 
even in the molecular extrapolation region by including not only the process conditions but 
also the quantum chemical calculation values as explanatory variables. In particular, we found 
that molecular orbital energy and orbital energy gap are important factors for improving 
accuracy. 
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ポリマーの特性は、モノマーの組合せおよび構成比率に大きく依存するが、モノマ

ーの種類は無数にあり、全ての組合せを網羅的に探索することは困難である。本研究

では、フロー合成装置にてラジカル重合したコポリマーの実験データを用いて機械学

習モデルを構築し、モノマー転化率およびポリマー中モノマー組成比の予測性能につ

いて検証を行った。プロセス条件のみを用いた学習モデルでは取得データ近傍にたい

してのみにしか予測性能を有しないが、量子化学計算値を説明変数に含むことで分子

外挿領域でも高い予測精度を示すことがわかった。特に、予測には分子軌道エネルギ

ーおよびラジカルの軌

道エネルギー差が精度

向上に重要な因子であ

ることを見出した。当日

はモデル化の詳細につ

いて報告する。 
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