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テー マ  

化 学 構 造 ⽣ 成 モ デ ル に お け る ⽬ 的 物 性 値 を 持 つ 化 合 物 の 効 率 的 な 探 索 ⽅ 法  

 

テー マ 設 定 の 背 景  

構 造 ⽣ 成 器 は,   コ ン ピュー タ 上 で 化 学 構 造 を 発 ⽣ さ せ る プ ロ グ ラ ム で あ り,   創 薬 や 材 料 設 計 

の 現 場 で 新 規 の 機 能 性 有 機 化 合 物 を 探 索 す る ツー ル と し て 活 ⽤ さ れ て い る.  

  構 造 ⽣ 成 器 の 利 ⽤ 法 と し て は,   ⽣ 成 し た 化 学 構 造 群 を 別 途 ⽤ 意 し た 物 性 値 予 測 モ デ ル に 通 

し て,   所 望 の 物 性 値 を 満 た す も の を 候 補 構 造 群 と し て 採 ⽤ す る,   と いっ た バー チャ ル ス ク 

リー ニ ン グ が 主 で あ る.   実 ⽤ 的 に は,   化 合 物 の 満 た す べ き 条 件 は 複 数 個 あ る こ と が 普 通 で あ 

り,   す べ て の 指 標 が 最 適 に な る よ う に 構 造 設 計 す る こ と は 難 し い.   し か し,   す べ て の 指 標 が 最 

適 で は な い に せ よ,   す べ て の 条 件 を 同 時 に 満 た す 化 学 構 造 群 を 効 率 よ く 探 索 す る 必 要 が あ る.  

 



イ ン ター ン シッ プ 内 容  

所 望 の 条 件 を す べ て 満 た す 化 学 構 造 群 を 発 ⾒ す る 問 題 は,   多 ⽬ 的 最 適 化 問 題 と し て 定 式 化 す 

る こ と が で き る.   多 ⽬ 的 最 適 化 問 題 を 解 く こ と で,   ⼀ ⽅ の 指 標 に つ い て 改 善 し よ う と す る と 

別 の 指 標 を 改 悪 せ ざ る を 得 な い と いっ た,   Pareto 最 適 解 と 呼 ば れ る 解 を 得 る こ と を ⽬ 指 し て 

イ ン ター ン を ⾏っ た.   複 数 の Pareto 最 適 解 が 得 ら れ れ ば,   こ の 中 か ら す べ て の 条 件 を 同 時 に 

満 た す 化 学 構 造 の 候 補 を 得 る こ と が で き る と 期 待 さ れ る.   イ ン ター ン で は,   多 ⽬ 的 最 適 化 を 

⾏ う た め の コー ド を 書 い て 計 算 機 実 験 を ⾏ う こ と で,   本 問 題 設 定 に お け る 多 ⽬ 的 最 適 化 の 有 

⽤ 性 を 確 認 し た.  

 

所 感  

⾃ 分 の 研 究 で は 構 造 ⽣ 成 器 の 設 計 を ⾏っ て い る が,   今 回 の イ ン ター ン シッ プ で は 構 造 ⽣ 成 器 

の 利 ⽤ に つ い て の ケー ス ス タ ディ を ⾏っ た.   関 連 し て い る も の の 触 れ た こ と が な い 分 野 で は 

あっ た が,   ア ル ゴ リ ズ ム の 実 装 や 実 験 を 通 し て 様々 な 知 ⾒ が 得 ら れ た.   さ ら に,   構 造 ⽣ 成 器 の 

利 ⽤ を ⾒ 据 え た テー マ で 研 究 を す る こ と で,   ⾃ 分 の 研 究 分 野 の 実 社 会 と の 関 連 性 を 再 確 認 す 

る こ と が で き,   ⾃ 分 の 研 究 の ⽅ 向 性 に つ い て 再 考 す る 良 い 機 会 と なっ た.  

  ま た,   ⾃ 分 の 研 究 ス タ イ ル を ⾒ 直 す の に も 役 に ⽴っ た と 思 う.   と く に 今 回 の イ ン ター ン で 

は,   ⾃ 分 の テー マ に つ い て ディ ス カッ ショ ン を す る 場 ⾯ が 多 く,   必 ず し も 研 究 分 野 が ⼀ 致 し 

な い 他 ⼈ と の 活 発 な ディ ス カッ ショ ン に よ り 研 究 を 深 め る こ と の ⼤ 切 さ を 再 確 認 し た.  
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