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－参考資料－ 

  2024年12月19日 

ライオン株式会社 

 

新規成分を配合したボディソープの品質を高精度で予測 

データサイエンスと研究員の知見を融合した新たな機械学習※1モデルを確立 

 

ライオン株式会社（代表取締役兼社長執行役員：竹森 征之）は、マテリアルズインフォマティクス※2を活用し、

研究開発における新たな価値創造の加速に取り組んでいます。この度、製品に配合する成分の化学特性に着目し、

研究員の知見を組み込んで生成した特徴量※3を機械学習モデルに導入して、配合組成に期待される品質を

予測する手法を新たに確立しました（図1）。本手法をボディソープの組成開発で検証した結果、新規成分を配合

した組成の品質を、従来の手法よりも高精度で予測できる可能性を見出したことから、今後の研究開発のさら

なるスピードアップが期待されます。 

当社は、本研究内容について、2024年12月17日（火）～18日（水）に開催された第47回ケモインフォマティクス

討論会（石川県、金沢商工会議所会館）にて発表しました。 
※1 一般に人工知能技術と呼ばれ、データからパターンやルールを統計学的に抽出して、判断や推論を行う技術。 
※2 機械学習などの情報科学の技術を用いて、組成・材料開発の効率化を図る技術のこと 
※3 機械学習モデルの構築において、元のデータを加工・変換し、分析や予測に有益な特徴を定量的に表現した数値 
 

 
 

図 1 研究概要 

 

■研究背景 

近年、生活者が製品に求める品質は多様化・高度化しており、生活者ニーズに寄り添った品質の高い製品を

開発するために、研究開発の新たな価値創造の加速が求められています。当社では、これまでマテリアルズ

インフォマティクス※2を活用し、少量の実験データを起点に組成開発の検討期間を短縮する実験計画手法※4を

開発しています。 

一方、より高品質な製品を開発するためには、過去の研究データがない新規成分を探索し、その膨大な

組み合わせの中から、研究データや研究員の知見に基づいて候補組成を設計し、実験を繰り返すことが必要

でした。しかし、新規成分を配合した組成では、得られる品質の特徴やその品質を左右する要因の予測が難しく、

一定の検討期間を要していました。 

そこでこの度、ボディソープの新たな組成開発に向けて、機械学習の特徴量生成の手法を独自に確立する

ことに取り組みました。 
※4 2023年6月13日発表資料：「ハミガキの組成開発期間を約半分に短縮 データサイエンスと研究員の知見を融合した新たな実験手法を確立」

https://doc.lion.co.jp/uploads/tmg_block_page_image/file/8896/20230613_01.pdf 

https://doc.lion.co.jp/uploads/tmg_block_page_image/file/8896/20230613_01.pdf
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■研究内容 

ボディソープの組成開発では、泡立ちや香り、保湿などの使用感の良さ、冬場や夏場の低温・高温条件での

品質など、複数の目標を満たすために、多種多様な新規成分やその組み合わせの探索が必要です。 

そこで本研究では、成分の化学特性に着目し、研究員の知見を効果的に組み込んだ特徴量を機械学習モデル

に導入することで、新規成分を配合したボディソープの品質特徴とその影響要因を高精度で予測する手法を

確立しました（図2）。 
※5 成分を構成する原子の種類や配列を文字列で表した表記法 
※6 人工知能の開発やデータ分析に使われるプログラミング言語 
※7 成分の分子内における電荷の分布を表した化学特性値 

 

 
 

図 2 化学特性に着目した特徴量生成の手順 
 

 

■研究結果 

上記の手法を活用した機械学習モデルにより、新規成分を配合したボディソープの品質を予測しました。

その結果、過去の研究データがない成分を配合した場合において、開発モデルは従来のモデルよりも予測性能

が高く、組成の品質を高精度で予測できる可能性を見いだしました（図3）。本結果より、新規成分を配合した組成

の品質特徴とその影響要因を事前に考察し、研究員の知見と併せて実験組成を仮想スクリーニングすることで、

組成開発の迅速化が期待されます。今後は、ボディソープだけでなく、様々な製品の組成開発にも本手法を

応用していく予定です。 

 

 

  図 3  機械学習の予測性能 
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上記研究結果について下記の通り発表しました。 

 

当社は、本研究で確立した機械学習手法の運用をはじめとしたマテリアルズインフォマティクス※2の活用により、

製品開発の迅速化を図り、それにより創出された時間を、生活者のニーズ探索や技術・製品開発などに充当

することで、新たな価値を創造してまいります。 

 

以 上 

お問い合わせ窓口 

ライオン株式会社 〒111-8644 東京都台東区蔵前 1-3-28 

＜報道関係の方＞ コーポレートコミュニケーションセンター 03-6739-3443 

【2024年度 第47回ケモインフォマティクス討論会】 

〇期 間  2024年12月17日(火)～18日(水) 

〇場 所   石川県金沢商工会議所会館 

〇演 題  「モジュール構造ニューラルネットを用いた多成分系組成物の外挿予測性と解釈性の向上」 

○発表者 ライオン株式会社 稲垣英輔、多根真理菜、藤原優一 


