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深層学習を活用したポリエステル系樹脂の 
難燃助剤特性予測とその難燃性評価
今泉 豊博，大谷 修

　機構デバイスといった電子部材に使用されているポリエステル系樹脂に、臭素系難燃剤の難燃助剤として広く使
用されている三酸化アンチモンは、RoHS（特定有害物質使用制限）候補物質として挙げられている。今回、深層学
習技術を活用し、強度を有し且つ薄肉難燃性に適した三酸化アンチモンの代替を探索した。具体的には、難燃性の
メカニズムより、臭素系難燃剤と難燃助剤の反応における難燃助剤の「臭素化エネルギー」と、その臭素化した難
燃助剤の揮発のしやすさを示す「沸点」の物性予測を行う深層学習モデルを構築し、候補剤を予測・抽出した。この
候補剤を用いた成形材の難燃性を検討したところ、三酸化アンチモンと同等であることを見出した。なお、電子部
材では難燃性に加え、強度や流動性等の多くの物性が求められる。しかし、今回は三酸化アンチモン代替として無
機物難燃助剤の検討を行ったため、その他の物性への影響は軽微と考え、ここでは難燃性に関してのみ報告をする。

Prediction of the Characteristics of Flame Retardant 
Coagent for Polyester using Deep Learning Technology 
and Evaluation of the Retardancy
IMAIZUMI Toyohiro and OTANI Osamu

Using deep learning technology, we searched for an alternative flame retardant coagent to antimony trioxide, 
which is a flame retardant aid for polyester resins. Specifically, a deep learning model for physical property 
prediction was constructed based on the flame retardancy mechanism, and candidate materials were predicted and 
extracted. When the flame retardancy of the molding material using this candidate material was examined, it was 
found that it was equivalent to antimony oxide. In addition to flame retardancy, many physical properties such as 
strength and fluidity are required for electronic components. However, since we studied an inorganic flame 
retardant additive as an alternative to antimony trioxide, we considered that the impact on other physical 
properties is considered to be minor, and here we will report only the flame retardancy.

1.	 まえがき
　リレーやスイッチ、コネクターなど機構デバイスに使用
する樹脂は、電気絶縁性、耐熱性、機械的強度等に優れた
PC、PBT、PETなどのポリエステル系樹脂が使用されてい
る1）。これらの樹脂には、火災防止のため難燃性が要求さ
れている。この難燃性を満足するために、ハロゲン系、特
に臭素系難燃剤が樹脂に添加されている。さらに、薄肉難
燃性を要求される製品で使用される PBT や PET などのポ
リエステル系樹脂は、難燃性を高めるために臭素系難燃剤
とともに難燃助剤として三酸化アンチモンが使用されてい
る2）。薄肉難燃性を有する材料は、一部の電子部材には必

要不可欠なものではあるが、素材メーカでは投資対効果の
関係から、開発が活発に行われていない状況である。
　一方で、難燃助剤に使われている三酸化アンチモンは、
RoHS 指令の候補に掲載されており、環境リスクが懸念さ
れている3）。また、アンチモンの採掘場所は偏在性が高く、
地政学リスクが高いと考えられている4）。このような背景
をもとに、素材メーカ各社で難燃剤の代替材料として様々
な材料が検討されてきたが、1920年以降、三酸化アンチモ
ンに変わる難燃助剤の発見に至っていない。そのため、三
酸化アンチモン代替は従来の探索範囲で見出すのは難しい
と想定される。新たな代替材を見出すためには、探索領域
を拡大する必要があるが、実験を主体とした従来のアプ
ローチでは膨大な組み合わせを検討するのも困難である5）。
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　近年、マテリアルズインフォマティクス（MI）が注目
を集めている。MI は情報科学を活用して材料開発を行う
新しいアプローチ方法であり、従来のアプローチでは解決
できなった化合物の発見や開発期間の短縮に成功してい
る6）。その中でもマサチューセッツ工科大学とサムスン電
子は、MI を用いてリチウム電池向けに安全かつ長寿命な
新規の固体電解質を短期間で見出した7）。このように MI
の活用は、高機能の素材の発見までに時間を要するような
検討に有効で、技術開発のリードタイムを大幅に短縮でき
るテクノロジーである。
　この MI は新規化合物の発見等に有効な手段であるにも
かかわらず、スーパーコンピュータの利用等、素材開発を
専門とする大学や研究機関、基礎研究所を有する企業のみ
の基礎研究に利用が限られることが多かった。しかし、近
年、パーソナルコンピュータの著しい性能向上に加え、
MI をビジネスとするベンチャー企業が増加し、これらの
企業とアライアンスを組むことで MI を利用できるような
環境が整ってきた。
　そこで、MI を保有する企業とアライアンスを組むこと
で、MI を活用した新しいアプローチ方法でポリエステル
系の難燃助剤探索にチャレンジした。難燃性のメカニズム
から、難燃剤と反応する難燃助剤の臭素化エネルギーと、
その臭化した難燃助剤の揮発のしやすさを示す沸点を物性
予測する深層学習モデルを構築し、候補剤を予測・抽出し
た。その中から三酸化アンチモンと同等の特性を有する材
料を見出したのでここで報告する。
　なお、世の中は RoHS 規制対応として、臭素系の難燃剤
を使用しないノンハロゲン系の難燃剤が一般的だが、ノン
ハロゲン系難燃剤の取り組みを今回は除外した。なぜなら
ば、ノンハロゲン系難燃剤はハロゲン系難燃剤と比較して
難燃効果が低くなるため、配合量が多くなり樹脂の物性低
下につながることが想定され、我々の要求である薄肉難燃
と強度の特性の両立を満足できないと判断したことによ
る。

2.	 アプローチ方法

2.1	 難燃メカニズムの理解と重要パラメーターの抽出
　まずは、難燃剤と難燃助剤の難燃メカニズムに関して重
要なパラメーターについて説明する。一般的に樹脂の難燃
性は、難燃剤と難燃助剤の組み合わせによる相乗効果で高
い効果を発現することがよく知られている8）。その代表と
して、上記で述べたハロゲン系難燃剤と三酸化アンチモン
が挙げられる。これはハロゲン化合物とアンチモンによる
反応生成物の熱分解連鎖反応停止作用（ラジカルトラップ
効果）やハロゲン化アンチモンが気化することによる気相
での空気遮断効果による1）。
　詳細にメカニズムを考察していく。難燃助剤である三酸

化アンチモン（Sb2O3）は臭素系難燃剤の分解により生成
したHBrで臭素化される。この気化した臭素化アンチモン
（Sb2Br3）は、酸化反応系における燃焼反応を阻害する。

Sb2O3 を難燃助剤として添加した種々の臭素系難燃剤含有
樹脂の燃焼メカニズムについて考える。生成した SbBr3 は
水素原子と反応し、HBr、SbBr、SbBr2 および Sb に変換さ
れる。特に Sb は燃焼反応の主体となる酸素原子や水分子
および水酸基ラジカルと反応し、SbO や SbOH が生成さ
れ、燃焼の連鎖反応を遮断することで反応を阻害する8）。
　上記の反応メカニズムから、難燃助剤に求められる特性
は、難燃助剤が臭素化しやすく、さらにその臭化物が即座
に気化した後に、燃焼点に速やかに拡散して酸化のしやす
さが重要と考えた。
　つまり、上記の内容から2つの観点がこの難燃助剤にお
いて重要特性と考えた。

①臭化物が生成しやすい難燃助剤であること
②生成された①の臭化物が気化しやすいこと

　項目①においては、難燃剤から発生したHBrと難燃助剤
が反応しやすいこと、言い換えると、難燃助剤の臭化反応
における反応前後のギブスの自由エネルギー変化（臭素化
エネルギー）が小さいほど臭素化しやすいことを示してい
る。また、②については気化しやすいことは、物質そのも
のの沸点が低いことと考えられる。

2.2 物性値の推定方法
　2.1 で抽出した難燃助剤の重要特性である臭素化エネル
ギーと沸点は、臭素化エネルギーが低く、かつ沸点が低い
候補剤を抽出することが望ましい。しかし、これらの特性
は文献上では一部しかなく、材料探索は限られてきた。そ
こで我々は、これらの臭素化エネルギーと沸点は、書籍、
論文やインターネット上のデータとともに、熱力学的計算
と深層モデルをもとに計算し、データを補うこととした。

（1）臭素化エネルギーの計算
　熱力学的計算は、柴田らの報告をもとに図1に示す簡易
的な反応式をもとに計算した8）。具体的に金属酸化物を例
に説明すると、金属酸化物と金属臭化物のギブスの自由エ
ネルギー9）を用いて、反応前後のギブスの自由エネルギー
差を計算し、臭素化エネルギー（ΔG）を算出した。今回、
簡易的に酸化物とHBrによる臭素化反応を、以下の式と考
え、この式をもとに臭素化エネルギーを計算することとし
た。
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図 1　臭素化エネルギー算出の考え方

　その他の金属水酸化物などの化合物についても同様なア
プローチで臭素化エネルギー変化を算出した。また、一般
的な成形材の分解温度は 700K 付近であり、その温度付近
の臭素化エネルギーの値を採用することとした。

（2）臭化物の沸点の計算
　臭化物の沸点は、金属臭化物のギブスの自由エネルギー
を用い、金属臭化物の固相と気相が同じになる温度を採用
した。

（3）深層学習モデルの構築
　深層学習は、入力データに対応する結果（出力）を導き
出す機械学習の手法である。今回、深層学習に、2つの論
理的構造（Graph Isomorphism Network （GIN） と Attentive 
Finger Prints （AttentiveFP））のモデルを用いた。入力は、
分子の化学構造を英数字で文字列化した SMILES を用い
た。臭化エネルギーの場合、化合物の物理的状態の2ビッ
トでエンコードされた「Flag」も使用した。
　深層学習モデル計算により、ギブスの自由エネルギーと
沸点を予測し、文献値や熱力学的計算のデータに含まれて
いない化合物に関連する物性を推定した。なお、この深層
モデルの確度は、次の章で実測値のデータと深層モデルで
計算した数値との相関性により確認した。深層学習の精度
を向上させるために、上述のギブスの臭化エネルギーと沸
点の値とともに、ハロゲン系の化学反応に関するギブスの
エネルギーとその沸点のデータも含めて深層学習を実行し
た。

2.3	 難燃性試験
　試験片については、三酸化アンチモンまたは深層モデル
検証から得られた難燃助剤と臭素化難燃剤をポリエステル

系樹脂に混錬し、射出成形することで準備した。試験片
（125±5×13±0.5×t mm：t＝0.4mm）をクランプに垂直
に取付け、20mmの炎による10秒間接炎を2回行い、その
燃焼挙動により難燃性を判断した（UL94 準拠）。UL94 で
はV-0が最も難燃性が高く、次いでV-1、V-2、不適合とな
る。

3.	 結果と考察

3.1	 深層学習モデルのデータの信頼性
　深層学習モデルの信頼性を確認するために、臭素化エネ
ルギーの予測値と文献値をプロットしたデータを示す（図
2）。深層学習モデルによる予測値と文献値との間の相関係
数R2＝0.79であり、強い相関性が認められた。なお、予測
値と文献値との相関を示す直線から大きく外れるデータ
は、学習データの質（カバレッジ範囲）の偏りとデータ量
が少ないことによって発生している。学習データを追加す
ることで更に相関性の強いデータが得られると考えられ
る。

図 2　臭素化エネルギーの文献値と深層モデル予測値との相関性

3.2	 沸点の予測値
　沸点における予測値と文献値のプロットしたデータを図
3に示す。沸点の予測値も、予測値と文献値との間の相関
係数 R2＝0.87 であり、強い相関性が認められた。

3



図 3　沸点の文献値と深層モデル予測値との相関性

3.3	 候補剤の抽出
　MI で得られた沸点と臭素化エネルギーをそれぞれ X軸/
Y 軸とし、図 4にプロットした。グラフは右上から扇形に
広がる形状を描いた。2.1. の候補剤の要求特性として設定
した①沸点温度が低く（樹脂の一般的な分解温度 700K＋
100K以下）、②臭素化エネルギーが低い（反応が進みやす
いゼロ以下）領域の元素を抽出（赤い囲い）した。この領
域内に三酸化アンチモン（赤プロット）も含まれた。この
中から環境面の観点から労働安全性法および毒劇物取締法
にする抵触する化合物、難燃剤として新規性がない物質や
入手が困難な材料を除き、結果として2種類の化合物を候
補剤として抽出した。

図 4　沸点と臭素化のギブスの自由エネルギーとの関係

3.4	 難燃性試験
　上記で述べた2種類の化合物を抽出し、三酸化アンチモ
ンとともに難燃性試験を行った。なお、難燃性試験につい
ては適切な量の難燃剤と難燃助剤の量を添加し、UL 試験
に基づき実施した。過去の検討から三酸化アンチモンと臭
素系難燃剤の組み合わせでは高い難燃性（V-0）が確保で
きることが知られている。今回、三酸化アンチモンと候補
剤の難燃助剤との難燃性の有意差を確認するために、臭素
系難燃剤と三酸化アンチモンの組み合わせにおける難燃性
が V-2 になるように、難燃剤の配合比を調整し、成形材料
を試作した。また、候補剤の添加量については、化学反応
の観点から三酸化アンチモンとポリエステルのモル比の関
係が一定になるように添加量を調整した。
　表1に示すように化合物Aについては、厚みが薄い領域
では三酸化アンチモンよりも難燃性が劣る結果であった。
しかし、厚みを確保することで難燃性を確保することがで
きた。一方、化合物Bは成形材の厚みが薄い領域でも、三
酸化アンチモンと同等の難燃性を有していた。我々の電子
部品では薄肉難燃性を必要とする成形体もあるため、この
化合物Bが三酸化アンチモン代替として適した難燃助剤と
判断した。

表 1　各種難燃助剤と成形材の厚みと難燃特性（UL）との関係

難燃助剤の種類
成形材の厚み/mm

0.4 0.8 1.6
三酸化アンチモン V-2 V-2 V-2

化合物 A 不適合 V-2 V-2

化合物B V-2 V-2 V-2

4.	 むすび
　機構デバイスといった電子部材に使用されているポリエ
ステル系樹脂の三酸化アンチモンは RoHS 規制候補物質の
ため、今回、我々は代替材料の探索に取り組んだ。
　我々は材料メーカのように多くの材料物性データを蓄
積／保有していないが、メカニズム・理論式と文献データ
を駆使して、自社で必要とするニッチな領域での新規化合
物の探索を進められる可能性を見出した。今回は、深層学
習技術を活用して難燃性特性に必要な特性予測により、ポ
リエステル系樹脂の難燃助剤である三酸化アンチモン代替
の難燃助剤を探索できた。難燃性メカニズムを基に物性予
測の深層学習モデルを構築し、候補剤を予測・抽出した。
この候補剤の難燃助剤の特性が三酸化アンチモンと同等で
あることを見出した。
　今回、臭素系難燃剤の難燃助剤として三酸化アンチモン
代替となる無機系化合物の検討を行ったため、強度の低下
リスクは小さく、強度評価を実施していない。今後は、難
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燃性以外の要求特性である強度を含めた材料特性の評価を
進める。また、RoHS 規制の動向を注視しながら、新規化
合物の探索とともに、候補剤を含んだ難燃ポリエステル樹
脂の量産性検証を進める。
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