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１．13:00-13:05: （5分） 挨拶：株式会社 インシリコデータ 湯田浩太郎

２．13:05-13:20（15分） ◆導入 計算毒性学と「化学データサイエンス」
計算毒性学でのコンピューター導入原理、二大毒性評価関連技術（化学多変量解析／パターン認識アプローチ、
人工知能アプローチ）、データサイエンスから「化学データサイエンス」へ

３．13:20-13:50（30分） ◇第一部 計算機化学（Computer Chemistry）関連
化合物保存形式、化合物命名法、化合物検索（完全一致、部分構造、２・３次元構造検索、他）手法、一元一項対応
串刺し検索、化合物の扱い（縮合多環、互変異性、立体／幾何異性）、化合物表記（ケトエノール、ニトロニトロソ、他）

４．13:50-15:20（90分） ◇第二部 化学多変量解析／パターン認識（ケモメトリックス（Chemometrics））関連
化学パラメーター、２／３次元パラメーター、種々データ解析手法、過剰適合、偶然相関、線形／非線形性、特徴抽出、
最少サンプル数、最少パラメーター数、クラスポピュレーション、次元変換／圧縮／縮小、分類率／予測率、要因解析、
オートスケーリング、アウトライヤー／インライヤー、解析信頼性指標（サンプル数／パラメーター数）、
KY（K-step Yard sampling）法、パーセプトロン、バックプロパゲーション、遺伝的アルゴリズム、ファジー理論、
内挿／外挿問題、他

＜15:20-15:40 休憩 20分＞

５．15:40-16:20（40分） ◇第三部 人工知能（Artificial Intelligence）関連
人工知能の歴史、ルールベース型人工知能、ニューラルネットワーク型人工知能、深層学習、サンプル数問題、
要因説明問題、ルールのコンピューターへの組み込み、ネットワーク構造、LISP、FORTRAN、PYTHON、

６．16:50-17:00（30分） ◇第四部 計算機科学（Computer Science）関連
データベース理論、プログラミング言語、クラスター、クラウド、スーパーコンピューター、ネットワーク、WEB、他

７．16:50-17:00（10分） ◇討論および名刺交換会

本日のプログラム：
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オブジェクト指向
ネットワークの基礎
並列プログラミング

1.基礎
2.計算量
3.戦略
4.データ
5.アルゴリズム
6.データベース
7.コンピューター
8.プログラミング
9.おわりに

戦略
反復処理
再帰処理
総当たり攻撃
バックトラック戦略
発見的解法
分割統治法
動的計画法
分岐限定法

データ
基本データ型
代表的な抽象データ型(ADT)が取り上
げられています。

スタック、キュー、優先度付きキュー、
リスト、集合済みリスト、ソート済みリス
ト、マップ、集合。
データ構造

配列、連結リスト、双方向連結リスト、
木、二分探索木、二分ヒープ、グラフ、
ハッシュ表。
アルゴリズム
ソート

選択ソート、挿入ソート、マー
ジソート、クイックソート。
探索
線形探索、二分探索。
グラフ

深さ優先探索、幅優先探索、
経路探索。有名なダイクストラ
アルゴリズムや、Googleの

ページランクアルゴリズムが
取り上げられています。
オペレーションズリサーチ

基礎
数論
組合せ数学
グラフ理論
数理論理学
情報理論
理論計算機科学

計算理論

チューリングマ
シン
ラムダ計算

アルゴリズム
解析

データ構造
形式言語
プログラム意味論

領域理論
計算科学

https://www.weblio.jp/content/%E6%95%B0%E8%AB%96
https://www.weblio.jp/content/%E7%B5%84%E5%90%88%E3%81%9B%E6%95%B0%E5%AD%A6
https://www.weblio.jp/content/%E3%82%B0%E3%83%A9%E3%83%95%E7%90%86%E8%AB%96
https://www.weblio.jp/content/%E6%95%B0%E7%90%86%E8%AB%96%E7%90%86%E5%AD%A6
https://www.weblio.jp/content/%E6%83%85%E5%A0%B1%E7%90%86%E8%AB%96
https://www.weblio.jp/content/%E7%90%86%E8%AB%96%E8%A8%88%E7%AE%97%E6%A9%9F%E7%A7%91%E5%AD%A6
https://www.weblio.jp/content/%E8%A8%88%E7%AE%97%E7%90%86%E8%AB%96
https://www.weblio.jp/content/%E3%83%81%E3%83%A5%E3%83%BC%E3%83%AA%E3%83%B3%E3%82%B0%E3%83%9E%E3%82%B7%E3%83%B3
https://www.weblio.jp/content/%E3%83%A9%E3%83%A0%E3%83%80%E8%A8%88%E7%AE%97
https://www.weblio.jp/content/%E3%82%A2%E3%83%AB%E3%82%B4%E3%83%AA%E3%82%BA%E3%83%A0%E8%A7%A3%E6%9E%90
https://www.weblio.jp/content/%E3%83%87%E3%83%BC%E3%82%BF%E6%A7%8B%E9%80%A0
https://www.weblio.jp/content/%E5%BD%A2%E5%BC%8F%E8%A8%80%E8%AA%9E
https://www.weblio.jp/content/%E3%83%97%E3%83%AD%E3%82%B0%E3%83%A9%E3%83%A0%E6%84%8F%E5%91%B3%E8%AB%96
https://www.weblio.jp/content/%E9%A0%98%E5%9F%9F%E7%90%86%E8%AB%96
https://www.weblio.jp/content/%E8%A8%88%E7%AE%97%E7%A7%91%E5%AD%A6
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6. 化合物関連データベース

■データベースのコンテンツによる分類

・特許データベース

・化学文献データベース

・化合物物性データベース

・化合物機器スペクトルデータベース

・X線結晶データベース

・ポリマー関連データベース

・蛋白関連データベース

・バイオ関連データベース

・薬理活性関連データベース

・毒性関連データベース

・医療関連データベース

・その他
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6. 化合物関連データベース

◇特許データベース

http://www.geocities.jp/patentsearch2006/DB-table.html
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6. 化合物関連データベース

◇文献データベース

http://www.geocities.jp/patentsearch2006/DB-table.html
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6. 化合物関連データベース

◇化合物・反応
データベース

http://www.geocities.jp/patentsearch2006/DB-table.html
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6. 化合物関連データベース

◇安全性データベー
ス

http://www.geocities.jp/patentsearch2006/DB-table.html
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6. 化合物関連データベース

◇MSDS関連データベース

http://www.geocities.jp/patentsearch2006/DB-table.html
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＊データベースの基本

6. 化合物関連データベース

◆階層型データベース
◆ネットワーク型データベース
◆連結型データベース
◆リレーショナルデータベース
◇SQL (Structured Query Language)
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■その他のデータベース型
◆スプレッドシート型データベース
◆オブジェクト指向型データベース
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＊データベースの基本

6. 化合物関連データベース

◆階層型データベース
◆ネットワーク型データベース
◆連結型データベース
◆リレーショナルデータベース
◇SQL (Structured Query 

Language)

オブジェクトデータベースは、オブジェクト指向
プログラミングで使うオブジェクトの形式で表現
されるデータを格納するデータベースである。
オブジェクト指向データベースともいう。

オブジェクト指向プログラミングにおいて、オブ
ジェクトをデータベースに格納（永続化）する方
法の一つである。オブジェクトデータベースは、
オブジェクト指向プログラミング言語と密接に連
携する。オブジェクトデータベースのデータベー
ス管理システム (DBMS) を、 オブジェクトデー
タベース管理システム (ODBMS; Object 

DBMS) 、あるいはオブジェクト指向データベー
ス管理システム (OODBMS; Object Oriented 

DBMS) という。

■その他のデータベース型
◆スプレッドシート型データベース
◆オブジェクト指向型データベース

https://ja.wikipedia.org/wiki/オブジェクトデータベース
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ご清聴ありがとうございました

株式会社 インシリコデータ
湯田 浩太郎


