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신소재 개발은 기간과 비용이 많이 소요되는 것이 일반적이다. 최근에 장기간 쌓아온 다량의 

데이터를 이용하여 이를 개선하기 위한 시도가 미국, 일본을 중심으로 활발히 이루어지고 있

다. 기계학습(Machine Learning, ML)은 컴퓨터상에서 데이터를 분석하여 패턴, 추세를 찾아

내고 이를 개발에 활용하는 방법이다. 화학소재 ML 연구에서는 고품질 데이터의 다량 확보하

는 것이 중요하다. 그러나 ML 연구에 필요한 데이터는 양과 품질 면에서 부족한 경우가 많다. 

따라서 고품질 데이터 생성, 데이터 전처리, 특성에 영향을 미치는 인자(feature) 발굴 및 적합

한 알고리즘을 선정하여 최적의 프로세스를 확립하는 것이 ML 연구의 주요 내용이 된다.

본 강연에서는 화학소재 개발에 ML 적용방법과 사례를 발표할 예정이다. 특히화학소재솔루

션센터에서 개발 중인 인공지능기술을 이용한 화학소재 개발 중에서 전기전도성, 열전도성등

의 기능성 플라스틱 컴파운드를 중심으로 데이터 확보, 전처리기술, 알고리즘 적용기술에 대

하여 발표하고자 한다.




