
分子動力学シミュレーションに基づく高分子物性自動計算プログラムRadonPyを用いて，データ駆動型研究に資する世界
最大の高分子物性データベースを構築する．多数の大学・企業・国研の連合体を形成し，データベースを共同で開発する．

課題名：データ駆動型高分子材料研究を変革するデータ基盤創出
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実施体制・関係機関・詳細

想定される具体的成果
【データ駆動型高分子材料研究のデータ基盤】 10万種類以上の高分子骨格を包含する世界最大の高分子物性データベースを創出する．複
数物性の同時分布を観測し，物性空間のパレートフロンティアの位置や構造的特徴を解析することで，高分子科学の体系的知識を獲得する．
【マテリアルズインフォマティクス基盤技術】 高分子物性自動プログラムと分子設計の機械学習アルゴリズムを統合したベイズ最適化による自動
分子設計のプログラムを開発する．
【新材料創製】 データベースと機械学習を組み合わせることで，革新的な特性を有する新しいポリマーを発見

データ科学の先進技術と独自の高分子自動計算の技術，1国研・3大学・14企業による産学の強力なパートナーシップ、そして我が国のフラグシッ
プスパコン「富岳」の計算資源を融合し、10万種類以上の高分子骨格を包含する前人未踏の高分子物性データベースを創出する。
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