
Descriptors for 
MAGICIAN

MAterials Genome/Informatics and Chemo-Informatics
Activate Networks



We have so small data for Materials

によって高いイオン伝導性を発現できることが，ガラスの

イオン伝導体としての優位性をもたらしている．

2. リチウムイオン伝導性酸化物ガラスの開発

これまでに，Ag，Cu，Li，Na，F など，さまざま

なイオン種の伝導するガラス材料が開発されてきたが，こ

こでは高エネルギー密度を有する電池への応用という観点

から，実用上最も重要と考えられているリチウムイオン伝

導ガラスを例として，その研究開発動向について述べる．

一般的にガラスのイオン伝導性を向上させる方法とし

て，ガラス中の伝導キャリヤー濃度を高めることが挙げら

れる．これまで，LiOとさまざまな酸化物を組み合わせ

た二成分系融液を超急冷することによって，リチウムイオ

ン濃度の高いガラス系が数多く開拓されている．例えば

LiO-SiO 系では，通常の溶融急冷ではLiO含量が40
 

mol%程度までしかガラス化しないのに対して，超急冷の

場合には約66 mol%までガラス化する ．LiO含量の増

加に伴って導電率は高くなり，LiO含量が60 mol%の組

成のガラスでは，室温において10 S cm オーダーの導

電率を示す．また，イオン伝導性の高いガラスを設計する

うえで重要な手法として，「混合アニオン効果」を利用す

ることが挙げられる．混合アニオン効果とは，2種類のア

ニオン種を組み合わせることで導電率がもとよりも高くな

る現象のことであり，例えば，オルトケイ酸リチウム

LiSiO とオルトホウ酸リチウムLiBO からなる擬二成

分系超急冷ガラスは，組成比1：1（モル比）付近で室温

における導電率が最大値を示す ．すべての組成域におい

てリチウムイオン濃度は一定であることから，導電率の上

昇はSiO アニオンとBO アニオンの混合によっても

たらされたと考えられている．このような酸化物ガラスを

電池の電解質として利用することを目的として，薄膜化に

よる抵抗の低減が検討されてきた．代表例としては，

Lipon（lithium phosphorous oxynitride）とよばれるLi-

P-O-N系非晶質薄膜が挙げられる ．この薄膜の室温での

導電率は10 S cm と低いものの，電気化学的，化学的

安定性を有する薄膜電池用固体電解質材料として注目を集

めている．

3. オキシスルフィドガラスへの展開

酸化物系ガラスは，熱的安定性や化学的耐久性にすぐれ

ているものの，室温での導電率は最大でも10 S cm オ

ーダーと低く，リチウム二次電池の電解質としては不十分

である．そこで，酸化物イオンをより分極率の大きな硫化

物イオンに置き換えたLiS-PS系 やLiS-SiS系 硫

化物ガラスが開発された．図2には，LiO-SiO 系，

LiS-SiS系，LiS-SiS-LiSiO 系ガラスの導電率の温度

依存性を示している．キャリヤーであるリチウム濃度を固

定して，ガラスマトリックスを酸化物から硫化物に変える

ことで，導電率が約2桁増大し，室温導電率は10 S cm

オーダー後半の高い値を示すことがわかる．また，伝導の

活性化エネルギーの減少も確認された．よりいっそうの導

電率向上を目的として，硫化物系に分極率の大きなハロゲ
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図1 AgI-AgO-PO 系のガラスと結晶の室温導電率の比較．
図2 60LiO･40SiO，6  iS iS･40SiS，95(0.6LiS･0.4S
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Dynamic “Functional Groups” 
Generator  -YMB-

Smiles
C(F)(F)C(F)(F)OCF
FC(F)C(F)(F)OCF
FCOC(F)(F)C(F)(F)
O(CF)C(F)(F)C(F)F

Polymer Smiles
XCCX
XC(F)(F)C(F)(F)X

YMB

Joback FG Table

Small FG Table

Fedors FG Table

Hoy FG Table

VK polymer FG Table

HSP polymer FG TableBio/Drug FG Table



If we have FG Table with Properties,
278.74=1*CH3+                                1*CF3              +1*CF2
326.79=              1*CH2F+1*CHF2                            +1*CF2
299.32=                              1*CHF2+1*CF3 +1*CH2
300.15=                              1*CHF2+1*CF3 +1*CH2
316.20=               1*CH2F+1*CHF2                            +1*CF2

Express simultaneous 
equations as matrix

278
326
299

1, 0, 0, 1, 0, 1
0, 1, 1, 0, 0, 1
0, 0, 1, 1, 1, 0

*
CH3
CH2F
CHF2

=

Matrix A

Find the inverse matrix 
A-1 of the A matrix

A-1*A=E
1, 0, 0
0, 1, 0
0, 0, 1

E=

A-1 * = A-1 A

= E

CH3
CH2F
CHF2

CH3
CH2F
CHF2

278
326
299

Contributions for 
Property 
by each FG

Multiple Regression
Neural Network method
Support Vector Machine
Deep Learning



Bio/Drug properties Estimation
log BCF (Bio Concentration Factor)
log Kow(Octanol/Water Partition Coef.）
log S (Solubility to Water g/100g）
LD50, LC50

Same with Group Contribution method

Drug Design
Design of Lead compounds

Modify lead compounds

R1

Hansch Method

difficult

CH3 OCH3 NH2 ・・・
R1
CH3 OCH3 NH2 ・・・

1 0 0 ・・・
0 1 0 ・・・
・・・・・・・・

0    0 0 ・・・
0 0 0 ・・・
・・・・・・・・

Huge
Column
data!

π, MR, Hammet(Field, Resonance)

reduce Column



QSAR of carboquinone derivatives

Make table and solve with Multi Regression Method (You can do with Excel) 

Activity
= -0.02169*MR1,2 -0.09473*π1,2
-0.4152480*π2 -0.274901*MR1
-1.771798*F -0.749842*R 

+ 6.174982

Quantitative
Structure Activity 
Relationship

If you have new modifier’s Hansch parameters, you can search
more active Drug.



Descriptors for Drug design

Hydrophobicity (π)
Mol Refraction(MR)
F( Hammet Field)
R (Hammet Reso.)

1,2 Interaction
π12，MR12

Hansch Method

These 2 parameters are
difficult to obtain

MO Base

ClogP Calc.
logKow

MO Calc.
HOMO
LUMO
Dipole moment
±Surface charge

Dragon
Descriptors Generator

You can calculate EVERY 
Structure.
But with meaningless parameters

HSP Method

δD (Dispersion）
δP（Polality）
δH（Hydrogen Bonding）

δHedo（Donnor）
δHeac（Acceptor）

Mol Volume

Hansch method，HSP method
Activity is determined by Solubility

+
Fine tuning by Hammet or Do/Ac 

Mixing rule exist



QSAR of carboquinone derivative 
with HSP

Multiple Regression Neural Network method



QSAR of Pyrimidine derivatives

Make Table

Multivariate analysis method
Multiple Regression
Neural Network Method
Support Vector Machine
Deep Learning

R1 R2 R3

Every analysis method needs Descriptors.
If the modifier base descriptors are available,
“Reverse Design” of Drug become easy.



Self Organization Map (SOM) Neural Network

Activity<6.0
LL

6.0<Activity<6.5
L

6.5<Activity<7.72
“.”

7.72<Activity<8.8
H

8.8<Activity
HH

Unstable
RegionQualitative

Analysis



Modifiers’ descriptors generator

X:CH3, Phenyl

Node base
YMB.js

Calculate as 
Molecule.
Subtract
CH3 or Phenyl
group parameters

Modifier’s HSP



We have so small data for Materials

Machine Learning

Genetic Algorithm method
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Descriptors for Magician

Materials Genome
Materials Informatics
Chemo-Informatics

YMB
Charge

YMB FG

YMB 
Properties

HSP2

YMB 
Topological 

Index

Molecular 
Orbital 

Calculation

Molecular 
Dynamics 

Calculation

Not only properties Network but Researcher’s Network

Winmostar


