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PoLyInfo の高分子辞書拡張 
(物材研)〇飯室 茂＊、山崎 政義、桑島 功、八木 晃一 

（ゼファー）高柳 弘  
 

 

1. はじめに 

2004 年 2 月に、独立行政法人 物質・材料研究機

構(NIMS)の発信するデータベースを対象とした統合

検索システム Mat Navi を公開した。

(http://mits.nims.go.jp/matnavi/) 
ここでは材料および特性のキーワード入力により、

あるいはカテゴリ分類階層の選択により NIMS の８種

類の物質・材料データベースを横断的に検索できる。

検索結果から 各データベースシステムのデータ

へ直接移動出来る。(図１) 

 
図１ MatNavi 検索・結果表示画面 

 
また 2004 年 5 月からは、国際的な物質・材料

デ ー タ ベ ー ス Material Data Network

（MatData.Net：MDN）(http://matdata.net/) に

接続し、上記 NIMS の８種類のデータベースをは

じめとして、ASM、 MatWeb などを含む１１機関の

提供するデータベース群を横断的に検索するシ

ステムを提供している。（図２） 

 
図 2 MatData.Net 検索・結果表示画面 
 
こうした金属・無機材料まで含めた材料データベ

ースには、有機材料として使用されるあらゆる高分子

のデータの収録が望まれる。 

多様な検索を可能としている PoLyInfo データベー

スのもつ辞書システムの概略と、辞書システムを支え

る独自開発のテキストベースの構造式（テキスト示性

式）およびテキストベースの構造図（テキスト構造図）

を含むPoLyIndexについては、別に詳しく紹介してい

る[1]。 

PoLyInfo のシステムや表示・検索機能については

本討論会でも発表済みであり[2][3]、詳しい解説[4]も

あるので、今発表では「ポリマー構造」と「ポリマー構

造を実現するデータ構造」に焦点を絞り、最近実現し

たブロックポリマー（ブロックコポリマー）、グラフトポリ

マー（グラフトコポリマー）公開のためのデータ拡張と、

今後の課題について報告する。 
 

2. 経過とデータベースの構成 

高分子データベースは次のような経緯で開発

された。『日本科学技術情報センター (JICST、現

科学技術振興事業団)では、平成 7年 10 月より高

分子データベースの開発を進めているが、当開発

計画では高分子分野の良質なデータを体系的に

収録することに加え、物性推算、反応性予測、物

性解析といった機能を持つユーザフレンドリー

な研究支援型データベースの構築を目指してい

る。』(図３。開発当初の概念図参照) 

『しかし、大規模かつ総合的な高分子データベ

ースはこれまでに開発事例がなく、参考となる既

存システムがない。そこでまず、対象範囲、機能

等を限定したプロトタイプシステムの開発から

着手した。』[5] 

2001 年４月からは現在公開中の実用データベ

ース（DB）が公開されたが、翌 2002 年 4 月に物

質・材料研究機構(NIMS)に DB データ作成業務が

移管され、さらに翌 2003 年 4 月には DB データ公

開業務も移管された。         

(http://polymer.nims.go.jp/) 

この間、NMR データベースの追加等機能の拡充

も引き続き図っているが、対象範囲・機能限定と

いう意味ではプロトタイプから大きな変化はな

い。 
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図３ PoLyInfo の概念図（詳細は発表で補足） 
 
「高分子の分子特性解析が精密化学の粋に達し

ているのは、線状の中性ホモポリマーに限られる。

それ以外の範疇に属す高分子については、現在も

その解析法の確立を目指した研究が続けられて

いるが、高分子のもつ複雑さに圧倒され、目標到

達はいまだに遠い。」[6] 

これは希薄溶液物性研究に関しての最近の総

説中に見られた文章であるが、「高分子」が「ホ

モポリマー」に、「シミュレーション」が「原子

団寄与法による物性推算」になってしまった

PoLyInfo の開発についても同様のことがいえる。 
 

3. 高分子のデータモデルと辞書 

3.1 高分子のデータモデル 

PoLyInfoではデータベース構築の際の種々の課

題に対応するためオブジェクトモデルを構築し、

高分子のデータモデルのクラス図として紹介し

てきたが、データベースの実装段階で多くの問題

点が生じたため、このクラス図は今後正式に破棄

する。具体的な問題点とは、１）実際には高分子

構造の詳細な分析は行なわれていなかった。概念

設計の段階でブロックコポリマーやグラフトコ

ポリマーの構造検討は先送りされた。この図は一

般的な分類の相関を示しているに過ぎない（単な

る ER 図である）。２）構成繰返し単位(CRU)の基

礎にモノマーを置いていて、後述する高分子辞書、

開発中の物性推算、命名等で基礎としている「原

子・原子団」の記述がない。３）構造レベルと原

料・重合レベルを明確に分離していない。４）例

えば高分子変換やプレポリマーといった高分子

反応、ポリマーリアクタントの概念を盛り込んで

いないため、材料設計にとって重要な情報が欠落

する。‥‥等である。 
根本的には末端(end-group)を除いた構成基本単

位(CRU)のみでデータベースを構築した事に起因

している。今後データモデルは文献[7]や[8]の
IUPAC 勧告を元に再構築していく。 

 
 図４ 規則性単条ポリマーの用語定義[7]  
 
実際のポリマーは図５に示されている IUPAC

の命名体系に見られるような、ブロック(block)、 
ポリマー鎖 (chain)と末端基 (end-group)、分岐

(branch unit)等との組み合わせとして構成されて

いる。（一段のこともあれば四・五段、それ以上

の場合も文献には見られる。） 
 

 
図５  ポリマー  段々畑の階層構造 

 

3.2 高分子辞書 
化合物としての高分子の情報を収録するために、

PoLyInfo では「高分子辞書」と呼ぶ高分子構造登

録システムを開発し、これを用いてデータを管理

している。ここに高分子の同定・高分子の登録・

高分子の構造保持といった本来別々の機能を集

中して持たせたが、このシステムは規則性ポリマ

ーのみを対象として開発されたシステムである

ため、１）ポリマーの階層性を記録・表示できな

い。（ブロック、グラフト、ブレンドなどは登録

できない。）２）構造同定のために行なう『一意

化』操作により、不規則性ポリマーの構造が正し

く保持できない。等の不具合が生じた。 
 
以下に具体例でこれらの説明と、現状での対

応・解決策を示していく。 
 

4. データ拡張と辞書の拡張 

4.1 データ収集対象 
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PoLyInfo の扱う対象は「材料として使われる全

ポリマー」である。 
従来、糖類などの天然物まで除外対象としてき

たが、これは辞書などとは無関係の担当者レベル

の処理知識の問題である。 
4.2 化学構造が明確であることを条件としない 
「CU 化学構造が明確であること」を採択の条

件としていたが、上述したように構造が明確でも

採択できないデータが多数あった。構造解析は高

分子科学の一大分野であり、今後ますます重要に

なってくる。現状は公開のための辞書登録が前提

となっているので、先にこれを修正していく必要

がある。  
4.3 「用語」の適正な使用 
原料（おもにモノマー）の数を基礎とするホモ

ポリマー、コポリマーの概念とポリマーの繰返し

単位の構造を基礎とする規則性、不規則性の概念

は、ポリマーの命名のみならず、重合反応、その

他の諸問題に関してもはっきり区別して考える

ことが大切である。[8］ 

 

 
表１ 規則性・不規則性ポリマー、 

ホモポリマー・コポリマーの例示 
  
 PoLyInfo では従来、多数の IUPAC の用語を流

用・転用してきた。「ホモポリマー」のみを扱う

には不都合はあまりなかったが「コポリマー」公

開にあたって、種々の不具合が生じている。今後、

用語はIUPACの定義にしたがって厳密に適用して

いく。具体的には、「CRU/CU」（似てはいるが異な

っ た 概 念 ）「 alternating copolymer は 

homopolymer」といった誤った独自の定義の修正

(表１)などがある。  
4.4 高分子構造は全体を記録・表示する 
一般的に高分子は末端や分岐を省略して表示

される場合が多い。PoLyInfo ではこれらを登録す

るシステムは用意しておらず、単に記述データと

して物性などと一緒に別クラスのオブジェクト

として記録されているに過ぎない。 
今後この原則は逆転させる。ポリマー構造は原

則として全て一体として記録・登録し、一般化等

の必要性によりカットする。データ収集時に脱落

させたデータは再現に多大な労力を必要とする

が、カットは瞬時に行える。（図７：SAN の例） 

 
図６ ヒドロキシル化ＳＡＮ 

 
4.5 block と graft 
 高分子辞書は、ブロックデータをサポートして

いないので、構成成分のフラットな併記によりポ

リマーとして登録することとした。高分子辞書シ

ステムは記録と ID 発行を受け持つだけの役割と

する。ここは以前から種々議論のあるところであ

るが、本来ユーザーとは無関係な内部処理の問題

であり、ユーザーは IUPAC 構造基礎名称とテキス

ト構造式（図 6）、従来通りの物性データとから豊

富な情報を得る事ができる。 
図６の構成単位(CU)の並びは、下記であるが、 
CU020001-(CU010001 /CU010003)-CU020001 

登録された辞書内部での CU の並びは 
CU010001/CU020001/CU020001/CU010003 

に変更されてしまう。 
  

 図７ SEBS-triblock copolymer 
 
 したがって正しく辞書を拡張するには ：①階

層・Block 表示用の[ ]m 書式の追加、 ②検索用

マーカー調整、③-(CH2)2-縮約なし ④CU 並び替

えなし。等の処置が必要だが、②は現状でも必要、

③④は本来ブロックに対して行なうべきでは無

い事であり、実際必要なのは①のみである。手作

業による辞書書式の変更モデルを図８に示した。 

 
図８ 
 SEBS-triblock  高分子辞書書式（案） 
 
 こうした拡張にとって重要な事は、分岐・末端

を含めCUを構成する基本要素(原子団)には何ら

の変更も必要としないことである。 
  

4.6 blend 

 ブレンドは、高分子辞書書式を用いずに既得 
PID の組のみで表示可能なデータである。この公

開が実現すれば、化学構造なしで IDのみでのデ

ータ処理可能性が実証できるので、最優先で公開

の準備を進めている。 

Poly（St-ran-EA)Polybutadiene Irregular 

BPA-PC 
(alternating)

Polystyrene Regular 

Copolymer Homopolymer source 
structure 

[130/n/{1,-,A1+}{2,-,0}{3,-,0}(708/n/{1,-,

0})129/n/{1,-,0}{2,-,A1-}]m-[(129/n/{1,-,A1+

/B1+}{2,-,0}129/n/{1,-,0}{2,-,A1-/B2-})(130/

n/{1,-,A2+/B2+}{2,-,0}{3,-,0}(129/n/{1,-,0}{

2,-,0}131/n/{1,-,A2-/B1-})]n-[130/n/{1,-,A1+

}{2,-,0}{3,-,0}(708/n/{1,-,0})129/n/{1,-,0}{

2,-,A1-}]m 
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5. 課題 

5.1 同じ CU 構成のコポリマー 
図９と 10 のグラフトコポリマーはブロック内

部での順序が並び替えられてしまうため、同一 ID
でしか登録できない。同様に側鎖末端ブチルの変

換は登録データを変更できない。末端を含めるよ

うな辞書の改造が必要である。 

 
図９ PMMA-graft-[PPO-block-(ω-Bu-PEO)] 

 
図 10 PMMA-graft-[PEO-block-(ω-Bu-PPO)] 
 
5.2 homopolymer の一意化 

同定のための反転一意化は、高分子のもつ重要

な特性である向き(配向)を完全に損ねている（図

11、12）。エチレンはメチレンとして登録されて

いる。これらにつては同定アルゴリズムの見直し

が必要である。 

 
図 11 HT-2: poly(o-toluidine), poly(m-toluidine) 

   
図12 HH-2:poly(o-toluidine),  poly(m-toluidine) 
 
5.3 その他の課題 
(1) Hyper-branched polymer、 Dendrimer、

Network polymer：異なる結合手での表記方法の

仕様を固めた。データ整理と原料基礎による命名

作業を進めている。 

(2)イオン・錯体：基本要素（共有結合のみサ

ポート）からの変更が必要となるため今のところ

手つかずである。 

 

6. 今後の計画 

何度もアナウンスしたスケジュールよりは遅

れているが、材料設計に真に役立つデータベース

とするために、当初の目標に沿って開発を継続し

ていく。(図 13) 

 
図 13 開発中の物性推算結果表示画面(PET) 
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