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１． 研究課題 
 本研究は、研究代表者らが独自に見出したポリ(フェニレンスルフィド) (PPS) に側鎖置換基

を導入した誘導体が、高い可視光透明性と屈折率を示す非晶性フィルムを与えた知見を端緒

として、主鎖・側鎖構造の制御を通じた PPS 誘導体の光学機能制御と、多様な含硫黄構造へ

の拡張を通じた高性能光学ポリマー群の開拓を目的としている。 

 本年度 (3 期目第 2 年度) は、昨年度までに明らかにした含硫黄構造 (ポリ(チオウレア)、

ポリ(ジチオアセタール)) に着目し、高屈折率と十分な可視光透明性を両立するための方法論

について実証した。マテリアルズ・インフォマティクスを活用した屈折率予測と、高屈折率を

示す新しい分子構造についても明らかにした。 

 

２． 主な研究成果 
2.1 高屈折率と高透明性を両立するポリ(チオウレア)誘導体 

 前年度までに、芳香族ポリチオ

ウレア (PTU) が高屈折率と可視

光透明性を両立できることを複

数の構造で実証してきた。本年度

は透明性をさらに向上させるこ

とを目的に、分極率の高いチオウ

レア基と芳香族スペーサーの間

に、非共役性のメチレン (-CH2-) 

基を導入したキシリレン PTU 

(pX-PTU) を合成した (図 1a)。

pX-PTU は高分子量体 (Mw ~ 105) 

として得られ、全芳香族 PTU 

(mpPh-PTU) と比較して主鎖構

造が柔軟であるにもかかわらず、

高い耐熱性 (ガラス転移温度 Tg 

~ 150 °C、5%重量減少温度 Td5 ~ 

250 °C) を維持した。 

 pX-PTU は DMF などの極性溶媒に溶解することからドロップキャスト製膜可能であった。

ガラス基板上に成膜した薄膜は目視で無色透明であり、高い可視光透明性 (%T > 99, 1 μm 換

算) を示した (図 1b)。また、希薄溶液の UV-vis スペクトルでは近紫外域 (> 300 nm) で吸収

が観測されず、優れた可視光透明性を裏付けた。一方で、pX-PTU の屈折率は分極率の低いメ

図 1. 高屈折率と高透明性を両立する PTU. (a) キシリレン置
換 PTU (pX-PTU) および従来の全芳香族 PTU (mpPh-PTU). 
(b) pX-PTU, mpPh-PTU 薄膜の UV-vis スペクトルおよび写
真. (c) pX-PTU, mpPh-PTUの屈折率およびアッベ数. 



チレン基の導入によって低下したものの、依然として高屈折率 (nD = 1.71) を維持した (図 1c)。

屈折率の波長分散に対応するアッベ数も高く (νD = 26)、近紫外域の透明性が高いことに由来

すると考えられる。更に、pX-PTU は全芳香族 PTU と任意の組成で相溶することから、ポリ

マーブレンドにより屈折率・アッベ数・透明性を自在に調節できることを明らかにした。特

に、mpPh-PTU/pX-PTU = 1/3 (mol/mol) のポリマーブレンドは高透明性 (%T > 94) かつ超高

屈折率 (nD = 1.80) を示した。 

 

2.2 ポリ(ジチオアセタール)への構造拡張 

 2.1 項と同様の方法論を多様な分子構造で実

証するため、側鎖構造設計が容易で、硫黄含量の

高いポリ(ジチオアセタール) pX-PDTA-1, pX-

PDTA-2 でも同様に検討した (図 2)。PDTA は

PTU とは異なり水素結合性を有さず、加えてジ

チオアセタール骨格の柔軟性が高いことから

pX-PDTA-1 のガラス転移温度は低く留まったが 

(Tg ~ 50 °C)、側鎖ベンゼン環 4-位に極性の高い

スルホン基を導入した pX-PDTA-2 では向上した (Tg ~ 90 °C)。併せて、pX-PDTA-2 はメチレ

ン基を有さない PDTA と比較して近紫外域の吸光度が顕著に低下し、屈折率はやや低下 (nD = 

1.66) したものの高いアッベ数 (νD > 25) を維持した。以上のことから、分極率の高い官能基

同士を、軌道の広がりが小さい非共役構造 (メチレン基等) で隔てることで、高屈折率・可視

光透明性・高アッベ数を一挙に実現できることが示された。 
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５． 研究活動の課題と展望 

 本年度に見出した非共役スペーサーを導入する分子設計は、高屈折率と可視光透明性を両

立できる類例ないコンセプトである。特に、分極率の高い水素結合であるチオウレアを導入

することで、非共役スペーサーを導入していない場合と同等の耐熱性を維持しつつ、光学材

料では突出した高屈折率と高アッベ数を実現した点は特筆に値する。なお、現状では非共役

スペーサーの分極率が比較的低く、屈折率の低下が避けられない点が課題であるが、今後は

非共役ながらも分極率の高い構造をスペーサーに適用することで、同等の高透明性を維持し

つつも屈折率を更に増加させることを試みる。 

 また、機械学習を援用した高屈折率ポリマーの構造探索も鋭意進行中で、屈折率と透明性

を両立できる新規構造群を明らかにしつつある。具体的には、シンプルな重回帰分析と分子

生成モデルを融合したモデルを新たに構築し、小規模データからでも高精度での屈折率予測

が実現でき、低屈折率から超高屈折率まであらゆる高分子に適用できることを既に明らかに

している。現在は、予測モデルの精度向上や多目的ベイズ最適化への拡張を通じて、高屈折率

かつ高い可視光透明性を示す新規候補構造を抽出する段階にまで至っており、実際の高屈折

率ポリマーの設計・合成実証も進行中である。 



 最終年度となる 2026 年度は、以上の項目に加えて、超高屈折率と高透明性を実現する各種

パラメータを体系的に整理し、透明高分子の光学特性を制御する合理的な分子設計手法とし

て取り纏める計画である。 

 


