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ニューラルネットワークを用いたフロン代替物
質の物性推算、および、新規化合物の逆設計
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有害紫外線

オゾン層オゾンホール

温室効果による
地球温暖化

オゾン層破壊
CFC
HCFC

CFC
HCFC
HFC

地球の環境に優しい
産業技術って？



原料
冷媒、
発泡剤、
溶剤

合成経路
反応選択率
収率

単体としての物性
毒性、引火性、麻酔性
熱安定性、耐水性、

オゾン破壊性
温暖化係数、
リサイクル性

フッ素化合物のライフ・サイクルに対し　
コンピューターケミストリーにできること

重回帰分析、
非線形回帰分析、
ＱＳＡＲ

分子軌道計算、
データーベース

分子軌道法、
大気モデル1 2 3
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CFC-12
HFC-134a
HCFC-22
HCFC-142b
HFC-152a
CFC-114

CFC-11
HCFC-123
HCFC-141b

CFC-113
HCFC-225

冷媒：

発泡剤：

溶剤：

使わ
なくて
すむなら
使いたくない。
でも、エアコン
も冷蔵庫も
ない生活
なんて
....。

どんな分子を
作れば良いの
か？

冷媒要求特性
１．熱的、化学的安定性
２．目的に合うＴｃ、Ｔｂ
３．小さめの熱容量
（高い成績係数）

４．低い液粘度、
高い液熱伝導度

発泡剤要求特性
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溶剤要求特性1.  適当な沸点と蒸気圧、表面張力
2．低い蒸発潜熱, 適当なＳＰ値、ＫＢ値

共通要求特性
('0-1�.21�	
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アルコール イソシアネート
発泡剤

ＮＣＯ

ＯＨ

Ｆ

Ｆ Ｆ
Ｎ−Ｈ

Ｃ＝Ｏ
Ｏ

Ｆ

Ｆ

Ｆ

混合時 反応開始時 発泡時 発泡体
相溶性
ＳＰ値
ＫＢ値

発熱量、粘度
熱容量、蒸気圧

蒸発潜熱
表面張力
粘度

フォーム密度
堅さ
熱伝導度

フォーム
  物性

発泡剤
 物性

沸点
密度
気体熱伝導度

発泡剤に必要な物性推算
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Critical Pressure Exp. (atm)
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Critical Temperature Estimation by Neural Networks

Critical Pressure Estimation by Neural networks
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Critical Volume Exp. (cm3/g)

Critical Volume Estimation by Neural Networks
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Lydersen 式による臨界温度推算
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再構築学習法NNによる臨界温度推算
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Lydersen 式による臨界圧力推算 再構築学習法NNによる臨界圧力推算
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Lydersen 式による臨界体積推算 再構築学習法NNによる臨界体積推算



入力層 中間層 出力層
CH３数

CH２F 数

CHF２数
CF３数

CH2Cl２数
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再構築学習法ニューラルネットワーク(NN)
結合荷重行列模式図

再構築学習法NNによる沸点推算

沸点実験値 (K)
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)
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再構築学習法NNによる表面張力推算
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(線の太さは重みの大きさを表す)
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Surface Tension Estimation by Neural Networks

Surface Tension Exp. (dyne/cm)
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Obtained Neural Networks
(Line width means size of Weight Matrix)
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Heat of Vaporization Estimation by Neural Networks
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密度推算のニューラルネット
（線の太さは重みの大きさを表す）

バイアス

MW／臨界体積

１／臨界圧力

臨界温度

対臨界温度
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Obtained Neural Networks
$Line width means size of weight matrix%
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再構築学習法NNによる蒸発潜熱推算
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蒸発潜熱推算のNN
(線の太さは重みの大きさを表す)
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>CH2 -F NH2

>CH- -Cl >NH 

>C< -Br >NH (R)

＝CH2 -I >N-

＝CH- -OH -N＝

＝C< -OH (AR) -N＝ (R)

＝C＝ -O- -CN

≡CH -O- (R) -NO2

≡C- >C=O -SH

≡C- (R) >C=O (R) -S-

>CH- (R) O=CH- -S- (R)

>C< (R) -COOH

＝CH- (R) -COO-

JOBACK 加算因子

（R）: 環状基 (AR)：芳香族
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Pitzer-Carruth-Kobayashi法による
蒸発潜熱推算

ΔHv

RTc
= 7.08(1 − Tr )

0.354 +10.95ω(1 − Tr )
0.456

Tr：対臨界温度、 ω：偏心因子
R：気体定数 Tc：臨界温度



0.5

1

1.5

2

2.5

3

3.5

0.5 1 1.5 2 2.5 3 3.5

y = 0.22705 + 0.8286x R= 0.94505 

密
度
推
算
値

(g
/c

m
3)

密度実験値 (g/cm3)

Yen-Woods法による密度の推算
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試料 熱伝導度測定値 推算値 誤差
mW/mK mW/mK （％）

CHF2CF2OCH2CF3 12.8 12.72
-

0.62500000
0000001

CHF2CF2OCH3 13.79 -
CH2FCF2OCHF2 13.46 13.2 -1.932

CF3CF2OCF2CHF2 13.03 12.8 -1.765
CF3CF2CF2OCH3 13.09 12.86 -1.757

CF3CHFOCF3 13.7 13.5 -1.460
(CF3)2CFOCH3 13.18 13.1 -0.607
CF3CH2OCHF2 13.88 13.75 -0.937
CF3CF2OCH3 13.94 13.95 0.072

含フッ素エーテル化合物の気体熱伝導度

簡便法により測定
された気体熱伝導
度を基に含フッ素
エーテル化合物の
原子団パラメータ
ーを作成。

非定常細線法で測
定する以前に推算
値を得ることが可
能

推算値の平均誤差は
1.12％であった。
（早くて安い、正確）

合成する前からス
クリーニング可能
となった。
（研究の加速）

気体熱伝導度は発泡剤と
して用いるとき最も重要
な物性値である。

測定例は非常
に少ない
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コンピューターの中で片っ端から分子を組み立てる

できた分子の物性を推算する

Ｍ＆Ｍ

目標とする物性値に
近かったら候補化合物



Reverse Engineering 条件設定画面

CFC-113 相当物性を持つ化合
物が18化合物サーチされた。

ハロゲン系溶剤を条件に合わせてサーチする



条件
炭素数 ２−６
沸点 ５０℃ ± ８℃
表面張力 １６dyne  ± 3
SP値 ７.０ ± ２

のHFC、HFE、ケトン、オレフィンをサーチ

382,207の組み合わせ
条件に合致した化合物

ＣＦＣ−１１３ 代替化合物をＲＥ

エーテル 78化合物
ケトン 9化合物
オレフィン 18化合物
HFC 140化合物



まとめ

未知のハロゲン化合物でも実際に
合成する前からその物性を予測

目標とする化合物と類似機能を持つ
化合物の探索研究に有効

高価な試薬、危険な合成低減
コストの削減、開発期間短縮

分子構造が決まれば
熱化学的物性は推算が可能

コンピューター上での
コンビナトリアル・ケミストリー


