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計算毒性学研究会

入会手続き

資料／参加申し込み書

計算毒性学研究会
(Computational Toxicology)

ＣＢＩ学会

CBI学会傘下の組織

１．データ解析関連

・ＫＹ(K-step Yard sampling)法
◆毒性評価／予測に特化した

新規で強力なデータ解析手法
◆常に完全分類達成：二クラス分類

極めて高いＲ／Ｒ２値：重回帰
◆二クラス分類：３種類

重回帰：３種類
（ＪＰ，ＥＵ，ＵＳＡ 特許化、出願済み）

◆関連手法：ＫＹクラスタリング、ＫＹＰＣ

・テーラーメード・モデリング
◆化合物の類似特性を利用
◆予測対象化合物単位で
リサンプリングと予測モデル構築

◆サンプル数フリー予測率
（ＪＰ，ＥＵ，ＵＳＡ 特許化、出願済み）

２．その他の開発／提案技術
・ＳＡＲＤ( 3-D QSAR手法)
・超球法（データ解析手法）
・リード化合物検索
・リード化合物再構築
・インテグレーテッド概念
・インシリコンビ概念
・並列創薬
・他

独自保有／提案技術

日本最初の「計算毒性学」を

ターゲットとした研究会

業務内容
１．システム関連
・システム構築支援
・予測モデル構築支援
２．研究支援関連
・データ解析支援
・教育支援
・研究支援

技術協力作業／他
１．システム関連
協力・支援作業

・ＡＣＤ／Ｐｅｒｃｅｐｔａ
・ＡＤＭＥＷＯＲＫＳ
２．その他
・学会発表
・研究会、学会等活動

ＣＢＩ学会非会員参加可
入会／年会費無料




