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pirika.comの研究記録 

Pirika News 
このところ、ソフトウエアーの開発と、できたソフトの評価にとても忙しい。 
いわゆるゾーンに入ったというか、他のことに気を回す余裕がない。 
しばらくしたら、つきものが落ちたようになるのだろうが。。 

今月のPirika NewsもHPの記事でお茶を濁す。 

ただし、次世代のHSPのツールは、一般のHSPiPユーザー用では無い。 
非常に強力なツールなので利用条件は厳しいし、高価だし、導入できる所は限定的だ。 
機能が練れて一般的になればHSPiPにも搭載されるようになるかもしれないので、楽しみに
しておいて欲しい。 

次世代HSP技術
GUIのいらないMI用ツールの解説

HSPiPにはCLIライセンスというのがある。Command Line Interfaceの略で、GUIを使わずにSphere
やY-MBの計算を行うことができる。 Y-MBはHSPの値も吐き出すが、MIを行う上で重要なパラメー
タも多く作成する。 そうした機能を、CLI -Proとして別モジュールで販売することも考えたが、
Abbott先生は気に入らなかったようだ。HSPiPはバージョンアップは（今のところ）無料なので、新
しい機能をつけ加えても、売り上げには貢献しない。（必要なところには行き渡った？）そこでGUI
のいらないMIツールに関しては、HSPiPとは別に、YMB24Pro4MIツール群の形でリリースした。
HSPiP一般ユーザー向けのツールではない。コーポレート、CLIライセンスを30Set以上お持ちの場
合、問い合わせていただきたい。

Y-PBの最新版？　2024.7.28

Y-MBは低分子用の物性推算機能だ。HSPiPユーザーであればよく使う機能だろう。これについては
ver.6で（新しい機能は搭載されなかったが）全面的に書き換えた。中分子や官能基を多数持つ分子
のOvershootingは圧倒的に減って解の安定性は高くなった。 同様にpolymerSmiles(繰り返しユニット
をXで挟むSMILES)からポリマー物性を推算するY-PB(ver. 5.2に搭載)は2022年に計算アルゴリズムを
全面的に変更していた。 
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 Y-PBはDIYのPolymerタブから使える。

ところが、ver.6のリリースの時に変更するのを、私が忘れたようだ。 Pro版のY-PBを作っていて、計
算結果がHSPiPのver.6のものと違うので発覚した。

複数の官能基を持つ場合の混合則 2024.7.28

自慢ではないが未だにわからない。HSP50周年(2017年)の時からわからないと言い続けている。逆ギ
レして仕舞えば、HSPの混合則だって体積分率平均が正しいとは言えない。例えば、Paracetamolの
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場合、どう取るのが正しいのだろうか？ 

アセトアミノフェンの定量的溶解性にも記載しているが、難しい。そこで全部計算して一番よく合う
ものがどれかをみる。カッコよく言えばデータ駆動型研究とも言えなくない。HSPだけで説明できな
い時に考えるネタを与えてくれる。

液液抽出をHSPで考えるのは難しかった 2024.7.21

2010年当時は、水とオクタノール、ジエチルエーテル、クロロホルム、四塩化炭素、ベンゼン、ヘキ
サンの液液平衡をHSPで考えるのは難しかった。ある化合物の水とのHSP距離、有機溶媒とのHSP
距離で簡単に計算できると思ったのだが。 

例えば、オクタノールのKdの値はHSP距離で考えるより、単にHSPで使っている分子体積で考える方
がよっぽど良かった。今回はdHの値をいろいろと分割し、距離の式を試すことができるようになっ
たので、再評価を行った。

HSP2Go 2024.7.19
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 溶媒のHSPとSphereのHSPを貼り付けると拡張現実、ARとして表示することができる。 2016年に
ポケモンGoが流行ったときに作ったソフトだが、Processingの最新版をインストールしたらそのま
ま動いた。まー現実の方は入れなくても簡単に3次元表示のプログラムは作れるので有用だ。いろい
ろインスパイアーされるのは楽しいことだ。

Flory-Huggins のχパラメータ 2024.7.18

格子モデルに基づく高分子溶液の統計熱力学理論 数珠状につながった玉（高分子）とつながってい

ない玉（溶媒分子）を考えることにより、混合エントロピーを導く。 
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 ポリマーのHSPと溶媒のHSPがあれば、2.13式からχパラメータが計算できる。 今回、酸・塩基、
ドナー・アクセプターと距離の式を拡張した。χパラメータと距離の式を見ていこう。

QSphere：量的な問題を解く 2024.7.17

HSPiPのScoreは基本的には0,1である。 

dDを分割したり、dHを５タイプに分割した新しい距離の式を作成した。さらにプログラムを拡張し
て、Scoreに実数を使うQSphereを作成した。これは、距離と実数が一番高い相関になるように玉ね
ぎの中心を求める。より多く溶解、より長く分散などを考える時にはQSphereは有効だ。無機物の分
散では、yED/yEAが重要になったりする。

HSPと表面張力 2024.7.15

表面張力の推算に関してはpirikaのHPで詳しく解説している 表面張力の推算法 表面張力の理解のた
めに このところ、液体の接触角をHSPで取り扱うケースが増えてきた。水素結合項δHの取り扱いを
理解していない解析があるので、HSPと表面張力の違いを解説しておく。 Abbott先生は表面張力は嫌
いなので、HSPiPには搭載されない。

3次元では足りない？ 2024.7.14

旧来のHSPであれば[dD, dP, dH]と3次元なのでハンセン空間、ハンセン球から溶解性や分散性を判断
できた。MIで用いる分にはグラフィックは考えないで良い。しかし、MIユーザーとしては、次元削減
方法は習得しておく必要がある。 主成分分析(PCA)を用いた次元縮退
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新しいHSP距離 2024.07.11

2017年、HSP50年記念講演会で、分散項dDのdDvdw, dDfgへの分割を発表した。 さらに、dH項の分
割を試みた。しかし、HSP距離の式が作れなく、実際の利用にまで至っていない。量子ドットの分散
を例に新しいHSP距離の使い方を解説する。 アバタ・チュートリアル No12. 量子ドットのようなナ
ノ粒子のハンセン溶解度パラメータを得る方法 PirikaNews2024年7月号 も合わせて読んでほしい。

新しい溶媒混合則
2024年1月にリリースされたY-MB24のHSP値推算ルーチンでは、混合溶媒は体積平均で計算するの
では無い。しかし、HSPiPではそのような取り扱いができない（とても面倒）ので昔ながらの計算方
法をとっている。これはMIユーザー用の機能として公開していく。

ブログ：次世代ハンセン溶解度パラメータ(HSP2)　混合溶媒の混合則　2024年3月20日

ハンセン空間中の分布を3次元で見る　2024.7.28

研究者の定義した"良い"溶媒がハンセン空間に集まって来るわけではない事は以下で説明した。
HSPiPは持っているのが前提なので、溶媒のHSPの値を3次元で見るのも簡単だ。ここでは、Plotlyと
いう3次元表示用のWebアプリを簡単に利用する方法を解説する。HSPiPを持っていない方に渡す、
Webページに載せるなど利用方法も多いだろう。

タブ区切りのデータがあれば、自動的に表示用htmlファイルを作るWebアプリを作った。視覚的には
ハンセン空間はdD軸は長さが倍になっているので（距離の式でdD項の前に4が付くので）HSPiPの表
示とは少し異なる。

ハンセンの溶解球の誤解：良いものが集まって球を作
る。2024.7.13

研究者が定義した良いものが集まるわけではない。HSPが近いものが、同じような性質を持ち
Hansen空間中で集まるだけだ。研究者にとって良くない、長い緩和時間の溶媒が集まってしまうこ
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とだってある。 

良いとか悪いというのは、あくまでも研究者の主観であることをお忘れなく。

その溶解はHSP依存だろうか？
HSPiPを開発している私が言うのもなんだが。その溶解、分散はハンセンの溶解度パラメータでしか
説明できないものだろうか？

特に第３周期以降の原子が絡んでくると、d,f 軌道の空軌道が電子を受けとったり解釈が難しくな
る。HSPだけでなく、他の識別子で重要なものを選択し、総合的に判断していくことがMIstには重要
になる。MIツールの中の識別子ジェネレータと変数選択重回帰法の解説をしよう

無機物の分散に酸性、塩基性は影響するだろうか？
2017年のHSP50周年記念講演会でY-MBでElectron Donor/Acceptorを推算する方法を発表した。
HSPiPではプロトンのDonor/Acceptorなので、活性水素を持った化合物以外には関係ない。 化学総
説 No.18 1978年 「情報化学」　日本化学会編の125ページには、酸化物の酸性、塩基性が分類され
ている。こうした酸化物はLewisの酸/塩基で考えなくてはならない。そうした相互作用を合理的に取
り込める距離の式が作れなかった。しかし、MI的に使うのであれば良いので、HSPiPとは離れMIユー
ザーに提供していく。 ここでは、水素結合項の分割について解説する。 
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SOMを使ったMy周期律表

MI用ツール群の紹介

HSPiPのGUIを離れ、YMBの推算値をMI用のインプットに用いる使い方が増えている。Excelのoffice 
scriptやJSpreadSheetなどを使って簡単にMI用のDescriptorを作るWebアプリを作成している。さら
に機械学習に使う便利なツール群の整備も進んだ。これはMIユーザー用のツールだ。 ブログ：ハン
セン溶解度パラメータ(HSP)推算がExcel上で動くようになった。2023年4月29日 ブログ：Power 
AutomateでY-MB計算の自動化　2023年5月4日
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2024.7.12　MIユーザーには次のMIツール群(Webアプリ)を提供している 
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