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背景（1）
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背景（２）
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テーマの目標と超超PJにおける開発の方向性
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超超ＰＪにおける開発の取り組み

⑪有機無機コンポジット材料の3次元構造評価
○ SBR/IR/シリカ系ゴムの相分離構造とフィラー分散状態の同時計測

⇒ 3DTEM-EDXによるモデル試料観察
○ SBR/IRブレンド比及びシリカ充填量を変量したデータの収集、解析

⇒ 同上

プロセス

計算

計測

③機能性高分子材料のマルチスケール計算
○ 拡張OCTA開発（PJ内連携）

⇒ 拡張GOURMET, Image Loader, AI連携
○ フィラー充填ゴムブレンドのFEMシミュレーション用モデル開発

⇒ モデルの検証, 実験値との比較
○ FEMシミュレーション, 構造パラメータ抽出, 機械学習

⇒ 弾性率, 一軸伸長, 粘弾性の順方向予測
○ データセットの構造バリエーション拡大手法の獲得

⇒ ベイズ最適化及び差分進化法を用いた逆解析
○ 材料設計指針の獲得

⇒ 構造物性相関図の作成

△ PJ終了後自社にて実施予定

比較
検証

活用技術：拡張OCTA

活用技術：電子分光型電子顕微鏡
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開発成果の概要

成果物

○DPF登録 ・・・ 構造パラメータと物性シミュレーションのデータセット
①微小変形シミュレーションのデータセット（データ数: 772）
②大変形シミュレーションのデータセット（データ数: 855 ）

○ 学会発表

2報（投稿中）
○ 論文

9件（日本ゴム協会、高分子学会等）
○シミュレータ ・・・ 「拡張OCTA」をPJ内連携で開発・公開
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トピックス１ 拡張OCTA開発

AIモデルケース： ポリマーの相構造の分類・弾性率予測

相構造の計算データセット 弾性率の計算データセット

＋

UDF,画像,CSVの読込・可視化
データフレーム表示・GUI加工
Pythonコンソールアクセス
機械・深層学習条件マネージャ

「拡張OCTA」：拡張Gourmet , Image Loader, AI連携機能
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トピックス２ FEMシミュレーション用モデル開発

フィラー充填ゴムブレンド：
相分離モルフォロジーと
フィラー分配を考慮した
FEMシミュレーション
SBR/IR/Silica

↓
SBR(Silica)/IR(Silica)

SBR/IR/Silica試料のAFM像
（産総研計測グループ）
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トピックス３ 3D TEM-EDXによるシリカ分配比の同定

※PHR：ゴムや樹脂100gに対する他の材料の配合量を表す。
（Per Hundred RubberもしくはPer Hundred Resinの略）
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トピックス４ 構造パラメータ抽出と機械学習

説明変数として
フィラー分配比

接触面積
中心線長さ

などの構造パラメータ
を抽出

FEMシミュレーション
による物性値（弾
性率、一軸伸長、

粘弾性）を
機械学習で予測
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トピックス５ 逆解析による構造データ構築

Random Sphere

微小変形シミュレーション

微小変形データセット

逆解析(ベイズ最適化)

機械学習

1%変形時の弾性率に重要な構造パラメータは
①SBR相の中心線長比(IR相に対する比)
②SBR相の体積あたりの表面積

DPF登録済
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トピックス６ 構造物性相関図
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今後の展開



14

<産総研>
森田 裕史
堀内 伸

＜JSR株式会社・ADMAT研究員＞
森田 淳
山本 亮太
糸見 健
窪内 翔
足立 拓海

共同研究者



以 上


