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Technical Note テクニカルノート 

Title: SML6 の計算設定条件カテゴリーは難易度で分けると3段階あります。 

SML6を使ってFCM（⾷品接触材料）から⾷品疑似溶媒の溶出量(移⾏量)を算出する場合、計算に必要なファクターとして
A︓拡散定数とB:分配係数の2項目があります。 
A項目にはA̲1, A̲2, A̲3, B項目にはB̲1, B̲2, B̲3のレベルがあることになります。 
 

A）FCM（ポリマー）に含まれる添加剤など化学物質のポリマー内での拡散定数は 

  A̲1︓ポリマー特定係数 Ap̲Value (Piringer定数）から拡散係数を算出。 

  A̲2︓ポリマー特定係数が存在しない場合 ⇒ ガラス転移点温度TgからAp̲Valueを推定。 

  A̲3︓ポリマー特定係数、ガラス転移点温度が不明な場合  実測データから拡散係数と分配係数を解析する方法 
 

B）ポリマーと⾷品疑似溶媒の境界面における分配係数Kpは通常は1~1000の範囲になります。 

  B̲1︓オクタノール・⽔の分配係数LogPow値から化学物質と疑似溶媒間のKp値を算出。（Powアプローチ） 

  B̲2︓極性スケールにより、分配係数Kpf値を予測する方法 

  B̲3︓Kp値(1 ~1,000）をなんらかの知⾒から推定して設定する場合。 

 A̲1︓多くの実験データから算出されたAp値から妥当性のある拡散係数 

 B̲1：化学物質データベースに収録されているPowと疑似溶媒データベースに登録された計算式から 

      妥当性のある分配係数 

A̲2︓ポリマー特定係数（Ap̲Value）が得られない場合。ガラス転移点温度Tgが定義可能であれば 

     Ap̲Valueを推定して、拡散係数を予測することが可能です。 

 SML6ユーザにとってはガラス転移点温度が定義できるならA̲2とB̲1の組合せも条件設定が簡単です。 

 

 

 A̲1とB̲1の組合せで計算条件が設定可能な場合  簡単に移⾏量計算の条件設定が可能 

 A̲2とB̲1の組合せで計算条件を設定する場合も 比較的簡単に条件設定が可能です。 

 B̲2の組合せで計算条件を設定する場合、Kp値の設定にはLogPow値の情報収集が不可⽋です。 

B̲1 食品疑似溶媒がPowアプローチの対象になっていない場合は、Powアプローチは選択不可能 
    下記のB̲2,とB̲3が選択肢となる。 
B̲2︓極性スケール・アプローチの選択が可能 
B̲3︓移⾏モデルのガイドラインにより、K＝1またはK=1,000を選択する。 
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 SML6＿Version6.8になった2025年現在の状況に合
わせて再編集しました。PIringerのAp̲Valueが設定され
ている次ページのポリマーの一覧表は、SML6を使用するとき
には不可⽋な情報です。 
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Title: SML6 の計算設定条件カテゴリーは難易度で分けると3段階あります。 

A̲1  カテゴリーの“簡単に移⾏量計算の条件設定が可能なAP̲Value ”のあるポリマー“ 
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 SML6が発表された2020年に作成したノートですが
SML6̲Version6.8になった2025年5月の状況に
合わせて再編集しました。 
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A̲2カテゴリー︓Ap̲Valueがないポリマーはガラス転移点温度からAp̲Valueを推定します。 

下段の表はAp̲Valueのないポリマーです。 
ただしガラス転移点温度の情報は⽋落があり、完成した表ではありません。 
ガラス転移点温度はSML6のポリマーデータベースに掲載されていない場合があります。 
この場合は別途、移⾏計算の対象となるポリマーについて調査をお願いします。 
 

ポリマー特定係数がない場合、解析があ対象となるポリマーについてガラス転移点温度などを検索して
SML6はUserDB作成機能を使って、自前のデータベースを構築するようにします。 
 

A̲3のような場合の最終手段は、溶出試験(移⾏試験)により直接、拡散係数と分配係数を実験データから求めるオプション
機能（Fitting Module機能）を使うことができます。 
 

なお溶解度に関する情報はSML6のデータベースやその他のデータベースから入手することは困難です。 
したがって、分配係数を⾷品疑似溶媒と移⾏物質の溶解度から求めることは現実的ではありません。 

A̲2カテゴリーのポリマー 




