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■本日のフォーカストセッションの構成内容方針

１．化学分野でのデータサイエンス実施上での留意点の討論
２．化学とコンピューターの融合に関する討論
３．データサイエンスやAI等の適用に関する留意事項の討論

〇 正しく且つ精度高く討論できることを目指す
● 技術的な基本を広範囲に討論するものではない

車のメカニックではなく、運転して目的地に確実に着くことを目指す

ターボ、４駆、インバーター、他 道路交通法、地図、安全運転、他

例えば
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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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基礎学習
研究期間

適用期間

適用分野

挨拶：株式会社 インシリコデータ 湯田浩太郎

自己紹介
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富士通勤務時代の業務（１）
１９８３年から２００９年（２６年間）

◇コンピューターケミストリー関連業務
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富士通勤務時代の業務（２）

◇化学関連システムの設計・開発関連業務
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富士通勤務時代の業務（３）

◇バイオ／蛋白インフォマティクス関連業務
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富士通勤務時代の業務（４）

◇環境関連業務

◇医療関連業務
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□計算毒性学と化学データサイエンス

１．計算毒性学でのコンピューター導入基本技術
二大毒性評価関連技術
①化学多変量解析／パターン認識アプローチ
②人工知能アプローチ

２．データサイエンスから「化学データサイエンス」へ
データサイエンスはデータ処理の汎用的な呼び方である。
適用分野により様々な関連技術が展開される。
例えば、化学分野での多変量解析／パターン認識は
「ケモメトリックス」と呼ばれている。
化学分野でのデータサイエンスは

「化学データサイエンス」
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□化合物毒性の特徴とコンピューター導入の困難性

１．計算毒性学でのコンピューター導入原理

①メカニズム不明／複雑：メカニズム中心の議論困難

発現メカニズム等複雑で、毒性の種類も多い

②化合物構造変化性極大：構造類似性による情報適用困難

メタンレベルからマクロライドまで、全化合物が評価対象

③高い予測率が要求される：予測結果重視の傾向

毒性予測は失敗が許されないので、要求レバルが高い



コンピュータによる安全性予測へのアプローチ

安全性（毒性）

要因解析
ＱＳＡＲ
ＳＢＤＤ

化学多変量解析
パターン認識

人工知能

予

測

業

務
形式上の宝箱化

種々ノウハウ適用
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ルールベース型
人工知能

ＳＢＤＤ
３-Ｄ
ＱＳＡＲ ＱＳＡＲ

化合物構造
変化性対応

高速／大量処理

ＡＤＭＥＴ予測

薬理活性予測

高い 中程度 極小

高速低速

不可能 限定的

事例無し

可能可能 不可能

可能 可能 可能 可能

高い

高速 高速 低速

中程度

適用手法

要求項目

安全性（毒性）、薬理活性、ＡＤＭＥ予測上での
解決すべき要求項目と適用可能アプローチ

多変量解析
パターン認識

□ 要求項目と適用手法の関係
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□二大毒性評価関連技術
毒性の特性より、毒性評価に適用可能なアプローチは
適用内容や基本原理より以下の二種類となる
①化学多変量解析／パターン認識アプローチ、
②人工知能アプローチ

□ICH-M7では、医薬品に含まれる不純物の遺伝毒性
（変異原性）安全性評価に互いに相補的な
①データ解析アプローチと ②人工知能アプローチの
両方を採用するように求めている。

＊結果が矛盾する場合は、専門家によるレビューを実施
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「データサイエンス」はデータ処理の汎用的な呼び方である。
適用分野により様々な関連技術が展開される。
例）化学分野での多変量解析／パターン認識は

「ケモメトリックス」と称される。

・化学分野でのデータサイエンスは
「化学データサイエンス」

・創薬分野でのデータサイエンスは
「創薬データサイエンス」

・毒性分野でのデータサイエンスは
「毒性データサイエンス」

・物性分野でのデータサイエンスは
「物性（マテリアルズ）データサイエンス」

・その他

□データサイエンスから「化学データサイエンス」へ



All Rights Reserved, Copyright ©

INSILICODATA LIMITED 2019

データサイエンス

多変量解析
パターン認識

AI

適用分野

データサイエンス

名称

化学
創薬
毒性
物性
バイオ
蛋白
医療
環境
その他

化学
創薬
毒性
物性
バイオ
蛋白
医療
環境
その他

基本技術

□適用分野単位のデータサイエンス



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


