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計算科学と AI に基づく CAD/CAM 用

歯科材料設計の試み

山 口 　 哲

. CAD/CAM 技術の発展と歯科材料の課題

歯科領域における CAD/CAM 技術は，1980年代後半から

M äormann(1)，Duret(2)，Rekow(3)(4)などのパイオニア達の

研究の積み重ねによって磨き上げられ，過去40年の間に歯

科材料の機械的特性を大幅に進化させた．これらの材料に

は，イットリア安定化ジルコニウム(5)(6)，二ケイ酸リチウム

含有ガラスセラミックス(7)，および CAD/CAM 用コンポジ

ットレジン(8)が含まれる．

なかでも，CAD/CAM 用コンポジットレジンは，従来の

充填用コンポジットレジン(9)と比べて，高温・高圧下で重合

することで，大幅に機械的特性が向上する(10)．2014年には，

Okada ら(11)がフィラープレス/モノマー含浸法を発案し，ナ

ノフィラーの含有量を増加することに成功し，さらに機械的

特性が向上した．その後，日本では2014年から CAD/CAM

用コンポジットレジンを使用した小臼歯の治療が保険適用に

なり(12)，2017年に第一大臼歯の治療，2020年には前歯の治

療にまで拡大された．

一方，CAD/CAM 用コンポジットレジンおよびその製造

技術が進化したにもかかわらず，当時，かぶせ物(クラウン)

の破折やチッピングが発生することが報告されてお

り(12)(13)，さらなる改良が期待されていた．また，ヒトの象

牙質上に接着された初期の CAD/CAM 用コンポジットレジ

ン製のクラウンは，6ヶ月以内に脱離を引き起こしたとの報

告がある(12)．4 年間の後ろ向きコホート研究によれば，362

個のクラウンのうち106個が問題を引き起こし，それぞれ，

クラウンの脱離(74.5)，次いでクラウンの破折(4.7)，

チッピング(1.9)であったと報告されている(12)．後続研

究(14)では，脱離の主な要因は，形成後の歯(支台歯)の垂直

的な高さ，支台歯のテーパー，およびクラウンのかみ合わせ

(咬合)面の厚さであったと結論付けられている(14)．さまざ

まな咬合荷重と CAD/CAM 用コンポジットレジンの低い弾

性率，あるいは不十分な咬合厚さなどの条件が複雑に組み合

わさった結果，クラウンと歯質の境界(マージン)が横方向に

広がり，接着界面の破壊，次いでクラウンの脱離につながる

と考えられている(15)(16)．したがって，CAD/CAM 用コン

ポジットレジンの機械的特性を改善することは，極めて重要

な課題である．

本稿では，CAD/CAM 用コンポジットレジンの機械的特

性を改善するために，著者がこれまでに取り組んできた計算

科学と AI に基づく歯科材料設計の試みについて概説し，得

られた知見をまとめる．

. 歯科における計算科学と AI に基づくアプローチ

所望の特性を有する材料を試作するために必要な構成要素

を効率よく探索する方法として，コンピュータシミュレーシ

ョンを利用した計算科学的アプローチがある．特に，実験で

得られた結果との整合性を考慮しながらコンピュータシミュ

レーションを活用することで，これまでの試行錯誤的に実験

を繰り返すアプローチと比べて，材料の無駄な使用を減ら

し，探索にかかる時間を大幅に削減できることが期待できる．

著者は，各種材料の物理的特性や挙動を異なるスケールで

分析するために提案されたマルチスケール解析で，これまで

に CAD/CAM 用コンポジットレジンの機械的特性の分析を

行ってきた(17)．マルチスケール解析は，大きく分けて，均

質化解析，マクロ解析と局所化解析の 3 つのフローで構成

されている(図)．まず，均質化解析では，非均質なミクロ

構造モデルを作製し，数値材料試験を行い，その試験データ
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図 1 マルチスケール解析の概要．(オンラインカラー)

図 2 人工知能(AI)の概略．(オンラインカラー)

図 3 CAD/CAM 用コンポジットレジンの各種構成要素．(オ

ンラインカラー)

ま て り あ
Materia Japan

第63巻 第 9 号(2024)

をもとに材料物性値を同定する．次に，マクロ解析では，同

定された材料物性値をマクロ構造モデルに適用して解析す

る．最後に，局所化解析では，マクロ構造解析から一部の領

域を切り出して結果を拡大し，ミクロ構造内の結果分布を評

価する．著者は，CAD/CAM 用コンポジットレジンの構成

要素であるガラスフィラーのサイズ，組成，およびガラスフ

ィラーとマトリックスレジンの結合割合などの要因が機械的

特性に及ぼす影響を評価するために，マルチスケール解析を

利用してきた．局所化解析を用いれば，マクロスケールでの

CAD/CAM 用コンポジットレジンの応力またはひずみ分布

に基づき，ナノスケールでの破壊の起始点を予測することが

可能となる．

一方，有限要素解析は，応力またはひずみ分布を評価する

ことが可能な強力なツールで，著者は CAD/CAM 用コンポ

ジットレジン製のクラウンの破壊の起始点を予測するため

に，活用してきた(18)．しかしながら，従来の静的な有限要

素解析や走査型電子顕微鏡での観察に基づく破面解析(フラ

クトグラフィー)のみでは，亀裂の進展や破壊の順序などの

挙動を分析することができなかった．そこで，著者は，3 点

曲げ試験で観察された破壊挙動を模倣する非線形動的有限要

素解析を用いた分析手法を確立した(19)．このような実験と

計算科学を融合したアプローチは，さまざまな歯の形態，荷

重負荷条件，および咬合条件に供される CAD/CAM 用コン

ポジットレジン製のクラウンの破壊挙動を分析するために有

用である(20)．

ところで，人工知能(Artificial Intelligence: AI)技術は，

社会で広く受け入れられ，歯科領域においても活用が始まっ

ている(21)(22)．機械学習は AI の小領域(図)であり，大規

模なデータから規則性を見つけることを得意とする強力なツ

ールである．

AI を用いれば，これまでに実験したことのない未知の組

成から機械的特性を正確に予測することが可能となる(23)．

近年，機械学習は，マテリアルズインフォマティクスの研究

分野で主要なツールとなっており，未知の特徴(組成や実験

条件など)から機械的特性を予測するために使用されてい

る(24)．著者は，機械的特性を改善した新規の CAD/CAM

用コンポジットレジンを開発することを目指し，機械学習を

活用した材料設計に取り組んできた．

. CAD/CAM 用コンポジットレジンの構成要素の

分析

CAD/CAM 用コンポジットレジンの機械的特性に影響を

与える要因として，ガラスフィラーのサイズ，ガラスフィラ

ーとマトリックスレジンの結合割合，ガラスフィラー含有

率，およびガラスフィラーとモノマーの組成などが挙げられ

る(図)．

著者は，ガラスフィラーのサイズと，ガラスフィラーの表

面に修飾されマトリックスレジンとの結合を可能にするシラ

ンカップリング剤の結合割合が，CAD/CAM 用コンポジッ

トレジンの機械的特性に与える影響について，前述の均質化

解析と局在化解析を用いて，ナノ/マクロスケールで明らか

にすることに成功した．すなわち，ガラスフィラーの直径が

減少する(100 nm から 20 nm へ)と，マクロスケールでの弾

性率と圧縮強度が増加し，ポアソン比が減少することを明ら

かにした(17)．ナノスケールでは，ガラスフィラーの直径が

小さくなるほど，最大主ひずみの最大値が減少することが分

かった(17)．

さらに，シランカップリング剤の結合割合(すなわち，ガ

ラスフィラーの表面被覆率)が減少する(100から75.5

へ)と，弾性率と圧縮強度が減少することが分かった(25)．シ

ランカップリング剤の結合割合と圧縮強度の関係は非線形で

あり，シランカップリング剤の結合割合を94.4以上に増加
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することができれば，圧縮強度を向上できる可能性があるこ

とを突き止めた(25)．例えば，チオウレタンシランでガラス

フィラーを機能化することは，歯科で一般的に使われている

3メタクリロキシプロピルトリメトキシシラン(gMPS)よ

りもガラスフィラーの表面被覆効率を高くすることが報告さ

れており(26)，CAD/CAM 用コンポジットレジンの機械的特

性を向上するうえで有用であると考えられる．

著者は，CAD/CAM 用コンポジットレジン(カタナアベン

シアブロック，クラレノリタケデンタル株式会社，新潟)を

水中に 7 日間浸漬した後，マルチスケール解析に基づき予

測したシランカップリング剤の結合割合が78.2から68.4

に減少し，シランカップリング層の9.8が加水分解された

可能性を確認した(27)．CAD/CAM 用コンポジットレジンの

劣化を防ぐためには，疎水性のシランカップリング剤(28)の

採用も有用であると考えられる．

ガラスフィラーの含有率について，Nguyen ら(29)は，ガ

ラスフィラー含有率の増加が機械的特性を改善させることを

試作品で確認している．Ling ら(30)は，比較的高い含有率

(82.5 mass)でガラスフィラーを填入したブロックを作製

すると，曲げ強さが増加することを報告している．ガラスフ

ィラーは，Si, O, Al, Ba, Zr, C などの各元素をさまざまに組

み合わせて構成されている(31)(33)．これらの組成は，文献

や製造社から提供される技術情報に基づいて収集することが

可能であるものの，特定のガラスフィラーの種類が CAD/

CAM 用コンポジットレジンの機械的特性に与える影響を探

究した研究はこれまでになかった．モノマーの組成について

は，Nguyen ら(29)は，ガラスフィラー含有率を一定に保っ

た場合に，ウレタンジメタクリレート(UDMA)を単独で使

用した場合の曲げ強さの方が，UDMA とトリエチレングリ

コールジメタクリレート(TEGDMA)を異なる比率で混合し

た場合と比較して高くなることを報告している．さらに，

Szczesio ら(34)は，UDMA/エトキシ化ビスフェノール Aグ

リコールジメタクリレート(BisEMA)/TEGDMA のモノマ

ー混合物を使用した場合に，UDMA/TEGDMA を使用した

場合と比較して，高い曲げ強さを示すことを確認している．

著者は，ガラスフィラーの種類，ガラスフィラーの含有率，

モノマーの種類から CAD/CAM 用コンポジットレジンの曲

げ強さを正確に予測可能な AI モデルを開発し，曲げ強さに

影響を与える有効成分を特定することに成功した(23)．開発

した AI モデルを用いて考えられ得るすべての組成の組み合

わせを網羅的に探索し，どの組成が機械的特性に影響を及ぼ

しているのかを分析した結果，269.5 MPa の曲げ強さを達

成するためには，次に示すような組成の組み合わせが重要で

あることを突き止めた．

ガラスフィラーの種類SiO2，ZrO2，バリウムガラス，メ

タクリレート混合フィラー，(AlO3)

モノマーの種類UDMA

ガラスフィラーの含有率82 mass～85 mass

各種構成要素(ガラスフィラーの種類，ガラスフィラーの

含有率，モノマーの種類)と CAD/CAM 用コンポジットレ

ジンの曲げ強さとの関係は，単調増加ではなく非線形である

ことが分かったため，今後さらなる検証を積み重ねていく予

定である．AI を活用した歯科材料設計は，十分なデータが

利用可能であれば，CAD/CAM 用コンポジットレジンの機

械的特性を改善するための有効成分を特定するために，極め

て強力なツールになる可能性を秘めている．

. 破 壊 解 析

CAD/CAM 用コンポジットレジンの破壊挙動の検証に

は，破面解析(13)(35)が使用されてきたが，これは主に歯のす

り減り(咬耗)と疲労破壊の結果を走査型電子顕微鏡で観察す

るのみである．一方で，臨床的な失敗の原因を突き止めるに

は，破壊の起始点とその動的な進展を決定することが必要と

なる．著者は，実験と計算科学を融合したアプローチにより，

CAD/CAM コンポジットレジン製のクラウンの破壊の起始

点と亀裂生成の順序を明らかにすることに成功した(20)．こ

のアプローチは，臨床を想定したさまざまな歯の形，荷重負

荷条件，および咬合接触状態を考慮した破壊挙動の分析を可

能にすることから，今後さらに活用されるものと考えられる．

さらに，破壊の起始点は，下顎右側第一大臼歯を CAD/

CAM 用コンポジットレジン製のクラウンで修復する場合に

おいて，舌側に引張応力が集中することにより引き起こされ

ていることが分かった．その後，ただちに舌側のセメント層

が破壊されていくことを確認した．ただし，破壊の順序は，

CAD/CAM 用コンポジットレジンの各構成要素によって異

なるため注意が必要である．非線形動的有限要素解析は，実

験で使用する装置の測定周期よりも早い計算周期で実施する

ことが可能なため，CAD/CAM 用コンポジットレジン製の

クラウンの破壊の起始点の兆候を検出できるという点で有用

である．

弾性率は，非線形動的有限要素解析を行うために必要な材

料パラメータの一つである．CAD/CAM 用コンポジットレ

ジンの場合，市販されているブロックの寸法が限られている

ため，曲げ強さを評価するためには一般的に 3 点曲げ試験

が行われる．しかしながら，3 点曲げ試験の結果から得られ

る「曲げ弾性率」は，有限要素解析に必要な引張試験から得

られる「弾性率」とは異なるため，注意が必要である．著者

は，CAD/CAM 用コンポジットレジン製のクラウンの圧縮

試験体を構成する各要素の破壊挙動を再現するコンピュータ

モデルを確立した(20)．実験と計算科学を融合したアプロー

チは，3 点曲げ試験のみならず，破壊靭性試験(19)，二軸曲

げ試験(36)，微小引張試験(37)，あるいはせん断試験(37)にも

適用可能であることを実証している．このアプローチは，エ

ッジ強度(38)など，臨床でのクラウンの挙動を特徴づける特

性を評価するためにも活用できる可能性がある．Academy

of Dental Materials から発行されているガイドライン(39)は，

CAD/CAM 用コンポジットレジンに関するさらなる検討を
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図 4 マテリアルズインフォマティクスのアプローチに基づく新規材料設計の概略．(オンラインカラー)
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行うための参考資料としてぜひ参考にされたい．これらの試

料をコンピュータ内で再現することは，これまでの実験的な

アプローチのデジタルトランスフォーメーションを進めるう

えで，重要であると確信している．

加速疲労試験は，口腔内の運動および滑りながら接触する

状況を模倣し，オールセラミッククラウン(40)，イットリア

安定化ジルコニア製のクラウン(41)，および CAD/CAM 用

コンポジットレジン製のクラウン(42)の疲労寿命(信頼性およ

び故障モード)を分析するために有用である．著者は，ナノ

フィラー(62 mass/55 vol)を含む大臼歯用の CAD/

CAM 用コンポジットレジン製のクラウンの疲労寿命が，マ

トリックスレジン含有率が高い方が長くなることを明らかに

した(18)．CAD/CAM 用コンポジットレジンの弾性率は，イ

ットリア安定化ジルコニウムや二ケイ酸リチウム含有ガラス

セラミックスと比べて低いものの，マトリックスレジンの含

有率が高いことから，咬合荷重を受けるとクラウンのマージ

ンが広がり，接着界面の破壊につながる横方向の変位を引き

起こしてしまう(15)(16)．一方で，破壊靭性は向上するため

CAD/CAM 用コンポジットレジンそのものに生じる破壊の

起始点が進展することは抑制される．このトレードオフは，

CAD/CAM 用コンポジットレジンの長期寿命を改善するた

めにさらに検討されるべき課題である．このトレードオフを

解決するためには，ベイズ最適化を用いた適応的実験計画法

や，Rosa ら(43)によって提案された田口メソッドと遺伝的ア

ルゴリズムの組み合わせなど，マテリアルズインフォマティ

クスのアプローチ(24)が有用であるものと考えられる．つま

り，実験で得られた結果に基づき AI モデルを構築し，この

AI モデルが提案した組成で試作した試料を用いて実験を行

う．さらに実験で得られた結果を構築した AI モデルへフィ

ードバックすることで，AI モデルの予測精度が向上するた

め，このプロセスを繰り返せば，トレードオフの範囲内で期

待する性能を達成する組成を探索できる(図)．

AI モデルの学習に用いた入力データの範囲内，すなわち

内挿領域のみならず，外挿領域に隠された未知の組成の組み

合わせを発見できれば，新たな知見を生み出すことにもつな

がる．このような AI モデルから信頼性の高い予測結果を得

るためには，ISO, ASTM, ANSI/ADA, DIN などの世界標

準規格の定義に従って，実験条件(例えば，試験片寸法や試

験速度)を統一した入力データを AI モデルの学習に利用す

ることが重要となる．

. 高い破壊靭性の応用例

CAD/CAM 用コンポジットレジンが有する高い破壊靭性

は，小児歯科領域においては大きなメリットとなる．この分

野では，従来，大きなむし歯のある乳臼歯は，コンポジット

レジンと比較して優れた機械的特性を持つステンレススチー

ル製の既製金属冠で修復されてきた．しかしながら，その非

審美的な外観であるがゆえに，子供の親が既製金属冠での修

復を避ける傾向があった．

著者は，SPRG フィラー(44)と呼ばれる 6 つのイオンを徐

放可能なバイオアクティブなガラスフィラーを含む乳歯用の

CAD/CAM 用コンポジットレジン製のクラウンを試作し，

これが乳歯冠として十分に機能する物理的特性と耐摩耗性を

示し，市販の CAD/CAM 用コンポジットレジンおよび乳歯

用に設計された 2 つの充填用コンポジットレジンよりも優

れた破壊靭性と耐摩耗性を示すことを確認した(45)．

この CAD/CAM 用コンポジットレジンの高い破壊靭性

は，特に乳歯冠の薄い部分に有効である．さらに，日々の臨

床で既製金属冠の接着に多用されているグラスアイオノマー

セメントを使用した場合でも，臨床的に受け入れられる疲労

挙動と接着性能を発揮することを明らかにした(46)．

. ま と め

本稿では，CAD/CAM 用コンポジットレジンの機械的特

性を改善するために，著者がこれまでに取り組んできた実験

と計算科学を融合したアプローチにより得られた知見を概説



 　　　　　　特 集

した．さらに AI を活用すれば，期待する機械的性質を達成

するために必要となる有効な構成要素の組み合わせを効率的

に探索できることを示した．これらのアプローチは，CAD/

CAM 用コンポジットレジンのみならず，他の多くの歯科用

修復材料にも応用可能であることから，今後の歯科材料開発

を加速し，研究者や製造者へ時間の効率化や材料の節約など

のさまざまな利点をもたらすものと考えられる．
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