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熱伝導率が極めて高い液晶性ポリイミドの合成に成功 
－機械学習による効率的な分子設計で高機能材料開発を変革－ 

 
【ポイント】 
○一般的なポリイミドと比べて極めて高い熱伝導率を示すポリイミドを合成 
○高分子の液晶性を予測する機械学習モデルで設計・合成した新規液晶性ポリイミドで、
分子配列・配向の変化と熱伝導率の向上を実験的に確認 

○機械学習による分子設計の効率化で、高分子材料の高機能化研究に変革をもたらすと
期待 

 
【概要】 

東京科学大学（Science Tokyo） 物質理工学院 材料系の早川晃鏡教授、森川淳子教
授（兼：同大学 総合研究院 自律システム材料学研究センター）、前田颯博士後期課程
学生（研究当時）、中川栞修士課程学生（研究当時）、情報・システム研究機構 統計数
理研究所の吉田亮教授、ウ・ステファン准教授らの研究グループは、機械学習を活用し
た分子設計手法により、高熱伝導性を有する液晶性ポリイミド（用語 1）の開発に世界
で初めて成功しました。 
熱の放出が課題とされる先端半導体デバイスにおいて、層間絶縁膜（用語２）として

使用されるポリイミド材料の高熱伝導化が急務とされています。一方で液晶性高分子
は、微細な秩序構造を持つ性質により、高い熱伝導性を示すことが知られています。本
研究ではこの関係に着目し、世界最大級の高分子材料データベース PoLyInfo（用語３）
のデータを用いて訓練した機械学習モデルによって、これまで難しかったポリイミド
の液晶性の予測を実現し、液晶性と合成可能性を両立する新たなポリイミドを設計・
合成しました。得られたポリイミドは液晶構造を形成し、従来のポリイミドを大きく
上回る熱伝導率（0.722‒1.26 W m⁻¹ K⁻¹）を示しました。専門家の知見や試行錯誤によ
らない今回の高分子設計手法は、機械学習による設計効率の飛躍的な向上の可能性を
示しており、今後の高分子材料の高機能化研究に大きな変革をもたらすと期待できま
す。 
本研究は、国立研究開発法人科学技術振興機構（JST）の戦略的創造研究推進事業

CRESTの採択課題「高分子の熱物性マテリアルズインフォマティクス」（研究代表者：
森川淳子教授）として、東京科学大学（Science Tokyo）、統計数理研究所、産業技術総
合研究所、東京薬科大学、物質・材料研究機構、アーヘン工科大学からなる国際共同研



 

究グループによって実施されました。本成果は、2025年 7月 2日（現地時間）に Nature 
Portfolioの『npj Computational Materials』誌に掲載されました。 

 
図 1 機械学習を用いた液晶性ポリイミドの分子設計 

 
●背景 
近年、電子デバイスの高機能化や、生成 AI の普及による高性能半導体チップの進化

に伴い、チップから発生する熱を効率よく放出することの重要性が急速に高まっていま
す。特に、チップとパッケージ基板を隔てる再配線層における絶縁材料の熱伝導性の低
さは、デバイスの性能を制限する要因の一つとなっています。代表的な絶縁材料である
ポリイミドは、優れた電気絶縁性と耐熱性を兼ね備えた高分子材料として広く用いられ
ていますが、その熱伝導率は通常 0.1‒0.4 W m⁻¹ K⁻¹と低く、熱マネジメントの観点か
ら改善が求められています。一方で、液晶性高分子は分子鎖が高秩序に配列する特性を
有することから、比較的高い熱伝導性を示すことが知られています。しかし、液晶性ポ
リイミドの開発は、分子設計の高度な専門知識と試行錯誤が不可欠であることから、こ
れまで開発例は限られていました。 
 
●研究成果 
本研究では、世界最大級の高分子材料データベースである「PoLyInfo」を活用し、高

分子の液晶性を 96%以上の精度で予測可能な機械学習モデルの構築に成功しました。
このモデルを用いて、実際の合成可能性を十分に考慮して仮想的に設計された約
116,000種類のポリイミドの中から、液晶性を示す可能性が高いポリイミドを 6種類選
定し、合成することに成功しました（図 1）。合成された 6 種類のポリイミドは、広角



 

X線回折測定（用語４）による高次構造解析の結果、いずれも液晶構造を形成している
ことが明らかになりました（図 2）。液晶性ポリイミドの分子構造を機械学習で予測し、
実験的に検証したのは世界で初めてであり、材料科学分野における画期的な成果だと言
えます。 

 
図 2 選定・合成された 6 種類のポリイミドの高次構造解析 

 
 次に、このポリイミドをデバイスに用いた場合の熱伝導性を評価しました。具体的に
は、窒化シリコンナノ薄膜上に白金抵抗温度センサーアレイを配置したデバイス上に、
合成したポリイミドのスピンコート膜（用語５）を作製しました。このポリイミド膜に
ついて、真空中で近赤外レーザーの局所加熱によって発生させた温度波の伝搬挙動を解
析し、温度波熱分析法（用語６）により面内熱拡散率を測定しました。その結果、作製
したポリイミド膜の面内方向の熱伝導率は最大で 1.26 W m⁻¹ K⁻¹を超え、従来の一般
的なポリイミドを大きく上回ることが確認されました。さらにこのスピンコート膜にお
ける分子鎖の配向状態（用語 7）を微小角入射広角 X線回折測定（用語 8）によって評
価したところ、分子鎖の面内配向度が高く、かつ分子骨格が剛直なポリイミドほど熱伝
導率が高い傾向が観察されました。これにより、分子鎖の配向性と剛直性の両方が熱伝
導率向上の鍵であることが明確に示されました。 
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図 3 分子鎖の配向性・剛直性と熱伝導率の関係 

 
●社会的インパクト 
本研究成果は、専門家の知見や試行錯誤に依存していた従来の高分子材料設計に対し、

機械学習を活用することで設計効率を飛躍的に向上させる可能性を示すものであり、今
後の高分子材料の高機能化研究の在り方に大きな変革をもたらすと期待されます。そう
した高分子材料の高機能化は、電子デバイスや自動車、AIのさらなる発展につながるこ
とから、今回の成果は高度なスマート社会の実現にも貢献すると考えられます。 
 
●今後の展開 
本研究では、液晶相の形成の有無を二値分類する機械学習モデルを用いてポリマーを

設計しましたが、今後、より実用的な液晶性高分子の探索を行うためには、ネマチック
相やスメクチック相など、液晶相の種別を予測・制御することが求められます。さらに、
相転移温度、誘電特性、力学特性などの物性を予測するモデルを開発することで、要求
特性を十分に満たす材料開発につなげることも今後の重要な課題です。また、分子設計
から物性予測、材料合成、物性評価までを一貫して統合する「マテリアルズインフォマ
ティクス」の枠組みの中で、本手法を他の高分子系にも展開することにより、より多様
な応用分野への波及が期待されます。 
 
●付記 
本研究における放射光実験は、放射光利用研究基盤センターの支援を受けて実施され



 

ました（課題番号：2022B1131）。実験の実施にあたり、公益財団法人高輝度光科学研
究センターの太田昇博士、大阪工業大学の平井智康准教授に協力を頂きました。 
本研究は、科学技術振興機構（JST）CREST の研究課題「高分子の熱物性マテリアル

ズインフォマティクス」（課題番号：JPMJCR19I3、研究代表者：森川淳子教授）、日本
学術振興会 科研費（課題番号：21K04828）（難波江裕太 准教授）、文部科学省「富岳」
成果創出加速プログラム「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」（プ
ロジェクト ID：hp210264）（吉田亮教授）の支援を受けて実施されました。前田颯博士
課程学生および丸井莉花修士課程学生は JST 次世代研究者挑戦的研究プログラム
（SPRING）（課題番号：JPMJSP2106）の支援を受けて実施しました。また、本研究を
実施するにあたり、高分子材料データベース PoLyInfoを国立研究開発法人 物質・材料
研究機構 技術開発・共用部門の石井真史氏ならびに桑島功氏から提供頂きました。 
 
【用語説明】 
（1） 液晶性ポリイミド：分子構造が秩序よく並ぶ液晶性を示すポリイミド。通常の

ポリイミドよりも高い熱伝導性を持つことが知られている。 
（2） 層間絶縁膜：半導体チップ製造の後工程で、複数の金属配線層を垂直方向に分

離するために形成される絶縁膜。電気的な絶縁性に加え、信号遅延を抑えるた
めの低誘電特性、さらに発生した熱を効率的に放出する高熱伝導性も求められ
る。 

（3） PoLyInfo：国立研究開発法人物質・材料研究機構（NIMS）が運営する世界最
大級の高分子材料データベースで、物性・構造情報などが記載されている。 

（4） スピンコート膜：液体状の材料を基板上に滴下し、高速回転によって薄膜状に
広げて形成された膜。 

（5） 広角 X 線回折測定：材料に X 線を照射して、内部の結晶構造や分子の配列を
調べる手法。液晶や高分子などの高次構造の解析に用いられる。 

（6） 温度波熱分析法：材料の表面に周期的な熱を与え、その温度変化の伝播挙動を
解析することで、熱伝導性を測定する手法。 

（7） 配向状態：高分子の分子鎖が特定の方向に整列している状態のこと。分子鎖が
ランダムな方向に向いているのではなく、一定の方向に揃って並ぶことで、熱
伝導率や機械的強度などの物性に大きな影響を与える。 

（8） 微小角入射広角 X 線回折測定：薄膜試料表面に対して非常に浅い角度で X 線
を照射し、薄膜中における分子鎖の配列・配向状態を分析する手法。薄膜材料
の構造評価に適している。 
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