
ԁ ͍͏ʿ͎͌˙͍͏ʿ͐͌ˢ͍͌ ẈἾˣ
ᴟᶘД˔ЌЂϱϵрІΣϢό Ῥ χ ϱЮ˔Ѕ

͍͏ʿ͑͌˙͍͑ʿ͌͌ˢ͍͌ ẈἾˣ
ᴟᶘД˔ЌЂϱϵрІΣϢό Ῥ χ Ⱨ ʿ ˑσϯФк˔ЎΥᴦ

╣ ͍͑ʿ͍͌˙͍͑ʿ͑͌ˢ͍͌ ẈἾˣ
ᴟᶘД˔ЌЂϱϵрІΣϢό Ῥ χ ︣ ϞОЌ˔р

◌ ͍͒ʿ͌͌˙͍͒ʿ͑͌
ᴟᶘД˔ЌЂϱϵрІΣϢό Ῥ χ πχ ӪⱧ‮
ᴟᶘ χ Ӫ
Д˔ЌЂϱϵрІם☼ πχ Ӫ

͍͏ʿ͌͌˙͍͏ʿ͎͌
ʾꜛᾪ ᵒ
ʾⱲ χ ϦρʺᾆẕḕẽΣϢόᾆẕ ϞᾆẕІЌϱиχ ᴟ

Ϙρϛρ ӛ ͍͒ʿ͑͌˙͍͓ʿ͌͌
ᴟᶘД˔ЌЂϱϵрІΣϢό Ῥ χϘρϛ
₈ῇχ ᵫτνΜοχˮϷ˔ЕЛЫІ ˯χ ӛ
ʾKY χ ᵫˢϼжІ ρ ᵕṑἷˣ
ꜛ

̖ χ„ṰІϾЅв˔и



SVM
PCA

AdaBoost

CNN
RNN

Q T ADME P SAR

TSAR

PSAR

─ꜟ▪ꜞ♩כꜙ♅ ⌂



ẽDS ☻fi◄▬◘♃כ♦ ≤ ⌐⅔↑╢

ẽ ⌐⅔↑╢

̘Ἄ ˢЎарІЀзй˔Єдрˣχ

̘ᵃ ›/ᵃᶘ

̘Ṑᵣᶘ ἷ Ῥ

̘ᴟ› Ḣ ԁᾕԁ‮ ᴂχ

̘ χ



ψᴟ›   ꜠ χ ᵦ

Ῥ ЄІГЭΥʺ ʺρיπΚϥᾆẕּיּ
ᴟ›   ꜠π πΦϥάρΥ

ʿ ᾆẕּי
ᶨ ϬếΨβϥτψʺᴟ›   ꜠χςχ Ϭ

ςχϢΞτ ᴟήδϦωΜΜχˁ̰ᾆẕּיρχ

ЎϴІʺ Ṏʺ῍χϢΞτʺ χ℅ Ϭ◙ βϥϢΞτψϠΤσΜ
Ϙθʺ νιΪπ ΜρΜΞϩΪπϜσΜ

ᴟᶘᾆẕּיχ◘―ᵃ ψᴟ›   ꜠π―Πʺ
῀ЀЬИвϾ˔Еΰʺᴟ›   ꜠π Πϥʻ

ẽDS≤ ⌐⅔↑╢



ẽDS≤ ⌐⅔↑╢

Ῥ

ḩ
Д˔ЌЦ˔І

▫Ⱨ͍ʼ͎ʼ͏ʺʾʾ ▫Ⱨ͍ʼ͎ʼ͏ʺʾʾ ▫Ⱨ͍ʼ͎ʼ͏ʺʾʾ

οχᵃ ψ
ᴟᶘ σ

ṁ χ τ ν

ḩ ʿ
ʾ ᶨ
ʾӗ
ʾ͖͙͚͢
ʾ
ʾІЧϼЕи
ʾ ᾅ
ʾζχ



ʾᴟ› χ ᾝχ ʿ
ᴟ› ʺ ◓꜠ʺ ⱳᾕ  ꜠ʺ͏ⱳᾕ  ꜠ʺ ˑ
αᴟ› Υ ᾝὉτϢϤ ˑσἹ꜠Ϭ︡ϤʺζϦηϦχ
ᾝὉΥⱱν χ Ϟ ϜӰσϥʻ

ʾ χ ʿ
͟ΌΓΐΊʹΈ Ϟԁ χᴟᶘ ᾅΥ σ ΚμοϜʺ Ῥ χᶘ τ
ρσϥᴟ›   Ϭ ᶎτ ήδϥάρΥ ʻ

ʾὫᴮχ ʿ
ὫᴮΥ θϣʺ Ῥ χᴟᶘ ϒχ ḊΥ

̘ᴟ›   ꜠τ◐ϘϤʺᴟ›   ꜠τ ϩϥ

ʾᾆẕּיχ◘―ᵃ ψ οᴟ›   ꜠π ◐βϥˢ τЮДϰЄЗиϾЬІЕˣ

ẽDS≤ ⌐⅔↑╢



─₈ ₉
ה ⌐ ─ ≢ ∫≡⅝√ ─ ™

≢№╢↓≤╩♅▼♇◒∆╢
ה ≢ ⌂╢ ≤ ↕╣╢

Journal ≢─
ה ╛Ᵽ▬○ ─ │ ⌐

─╖ ↕╣≡™╢⁹↓─╟℮⌂ ─╖╩
⇔√ ↕╣╢ │⁸

Ƃ ≤™℮ⱨ▫ꜟ♃כ⅜⌂™
ה Journal │ ─ ⌐⌂╠⌂™

⅜ ™╒≥ ─ ⅜ ╪≢™╢↓≤─

ẽDS≤ ⌐⅔↑╢



IUPAC ʿ
(5ќ,6ќ)-7,8-didehydro -4,5-epoxy-17-methylmorphinan -3,6-diol

͚ͨͨ͢͞͡ ʿ
OC(C=CC1CC2N3C)=C(OC4C(O)C=5)C1C4(CC3)C2C5

ᴟᶘּיχ◘―ᵃ π
͢ΌΈТϮϱиʿ

ᴟᶘּיψϱЮ˔ЅϜṳ Ϝ σΜ

ẽDS≤ ⌐⅔↑╢

https://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%95%E3%82%A1%E3%82%A4%E3%83%AB:Morphine3DanJ.gif


̎ᴟᶘּיΥϱЮ˔ЅπΦϥ ψᴟ›   ꜠πʺ
ⱫϞ ⱫιΪπψṳ Ϝ σΜ

̎ЀрСв˔ЌΥӌΠϥχψ Ⱬρ ⱫЀ˔Жπʺ
  ꜠χϱЮ˔Ѕ ψӌΠσΜ

Ῥ χ☼ם πʺ Ṝ͎Ⱨ ḧχ
ϻаАФϬ ϛϥάρΥ

ẽDS≤ ⌐⅔↑╢



̘Ωựχ Ῥ ψṐᵣᶘ ΥЮϱрπΚϥ

ʿ
ʾ χД˔ЌϬӌΠϥ
ʾ ψ Ῥ π ᵫ σΤμθ Ϭ ᵫπΦϥ
ʾЛϳМϳˢи˔иˣ Ϭ ρΰσΜʿД˔ЌΥΚϦω Μ
ЛϳМϳΥσΜ πχ ᵫΥᴦ ρσϥ
ʾ θσ ᾋϬ ᾋ ϥᴦ ΥΚϥ

ὧ ʿ
ʾᴟᶘ σ ᾋϬЄІГЭτ ᵔήδϣϦϥΤˁ
ʾὫᴮχТϰ˔ЖНАϼΥ︣ τ₉
ʾ θσ ᾋϬ ḧΥᵔּתπΦϥйЦиϒχἇ ᴟΥ₉

ẽ ⌐⅔↑╢



̘ ᶘ ☼ם πχ Ӫ

͍ʽᶘ τ ΜϥЂрФи ̠ᵃ ›χᵕ
КАЕм˔ϼχᵬ Υ Μρʺᶘ τ σЂрФи Υ
ẍὣτ
ᾝⱲ ˢ2016.11.13ˣπχ͖ͨ͘ ᴟ› ˢ Ṑ˗ Ṑˣ
̰123,623,093

͎ʽᶘ χ Ϥᵕ ̠ЂрФиχᶘ Υ Ⱨ
͏ʽᾝ∕ψᵊ ˗ᴝ ˗ Ⱬ ꜡Υ︠ χКАЕм˔ϼ 
͐ʽὫᴮΥ ΨοϜʺКАЕм˔ϼΤϣ ԍ Ϭ︡Ϥ βάρΥ

ớϛο₉

ẽ ⌐⅔↑╢



̘ЂрФи τḩἰβϥ

͍ʽ ЂрФи
χ‰Μᵔ ϬβϥτψΚϥ ЂрФи Υ ΜάρΥ πΚϥ

ʾД˔Ќᵔ Ϭ“ΞτΚθμοʺΩ ЂрФи ψˁρ ϩϦϥάρΥ Μʻ
ИϼжІ ϥϞ ᵕṑτψЂрФи ρОжЮ˔Ќ ρχḧπ ἰ Υ ήϦϥʻ
άχʺᵔ Ϭṁ τ͍ОжЮ˔Ќ ΜθⱲʺЂрФи ψИϼжІ π͐ЂрФиʺ
ᵕṑπψ͒ЂрФи πΚϥʻ

ʾ σЂрФи ψД˔ЌЂϱϵрІ︣ τϢϤӰσϥʻ ╛σКАЕм˔ϼ  Ϭ βϥ
Ив˔жиКАЕм˔ϼϞ ᶘ πψᵔ τ σЂрФи ψ τ βϥʻ

͎ʽϼжІЪСвй˔ЄдрˢЂрФи τϼжІḧχ ϤψỨα︣ˣ
ϼжІϬ  βϥЂрФи Ϝ σ Υ πΚϥ

ʾИϼжІ πψʺ ήσЂрФи χϼжІψʺ τ βϥОжЮ˔Ќ ρ α χ
ЂрФи Υ ρσϥ
ʾИϼжІ πʺЂрФи Υ͍͌ʿ͍ ӟᴞτσϥρ χ ψЂрФи χ Μ
ϼжІτ τσϥʻЂрФи ΥϜμρ ΨσϥρʺЂрФиχ σΜϼжІψ ο
♪ήϦοʺЂрФи χ ΜϼжІτ ήϦϥʻ κʺ ήΜϼжІψ͍͌͌̋῏
ρσϥʻζϦπϜʺ χ ψ‰Ψσϥʻ



ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ
ͨ

ͨ

S

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨͨ

ͨͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͪ

S

ͨ

ϯϳЕжϱб˔

ᵰ

Ἱ ᵕṑτΣΪϥϯϳЕжϱб˔ρϱржϱб˔
ρᵰ

ẽ ⌐⅔↑╢

ϱржϱб˔

ᴦ π Ӭσ Ӥ

₉ πṝ σ Ӥ



Ив˔жи
КАЕм˔ϼ

Ὠ

ᵃ › πχ

ИϼжІ τΣΪϥᵃ ›

Ἃḧτ͖ρͣϬ Ϊϥ Ϭⱱθσ
Μ

Ἃḧτ͖ρͣϬ Ϊϥ Ϭⱱν

ἋḧϬἹ βϥОжЮ˔ЌἪψ
͖ρͣχ꜡ ₢Ấ ΥᾋΠτΨΜ

ἋḧϬἹ βϥОжЮ˔ЌἪψ
͖ρͣχ꜡ ₢Ấ ΥᾋΠϞβΜ

ẽ ⌐⅔↑╢



ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ
ͨ

ͨ

ͨ
ͨ

ͨ
ͨ ͨ

ͨͨ

ͨ

ͨ

ͨ ͨ

ͨ

ͨ

ͨ ͨ
ͨ

ͨ

ͨ

ͨ
ͨ

ͨ

ͨ

ͨ
ͨ

R=0.99>R=0.70

ςκϣΥ χϯϳЕжϱб˔ˁ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨͨ
ͨ

ͨ
ͨ

ͨ
ͨ

ͨ
ͨ

ͨ
ͨ

ͨ
ͨ
ͨ

ͨʿЂрФиᴟ›
ͪʿ ᴟ› ˢᵰ ˣ
ͪʿ ᴟ› ˢ ˣ

ͨ

ͨ
ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ
ͨͨ

ͨͨ
ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͨ

ͪ

ͪ

Y=a1x1+a2x2+הה+anxn+const.

ͨ

ϯϳЕжϱб˔
ᵰ

Ἱ ᵕṑτΣΪϥᵃ ›

ẽ ⌐⅔↑╢



https://markezine.jp/article/detail/24185 ϢϤ

ᴟτϢϥῠ ﬞρᵃ ›χ ΥΚμθΥʺự ʺϯиЁзЇ
Эχᵠ ρД˔Ќ χ ʺζΰο σД˔ЌϬ πΦϥὓ▄
ˢЀрСв˔Ќˣχ σ ΰ τϢμο Υᵔ ήϦοΦθʻ

ẽ ⌐⅔↑╢



̘ ᴬᶘ τΣΪϥ₈ῇχ Ῥ χ ᵫ

̘ ᵫ
◊ τᴟᶘ πχ Ῥ ᵫⱧ ψ Μ

︣☼ם̘
ᾝםχ Ὧτ ΰθṐᵣᶘ χᵠ ˗ᵫ

̘МϱУзАЖἷ
ʾṐᵣᶘ ΣϢόи˔иЦ˔І
ʾ ᵔ ˗ОЌ˔р ꜡ρχ ὀ

̘͞ΌΒϞ ˗Ӻ ṐṀρχ ὀ

̘ζχ χ ᵫ



̘ Д˔Ќχ῟ σ► Υᴦ Τ
ʾД˔ЌχἹ꜠Ϟʺ Υ ΜπΚϥ ›ψṐᵣᶘ πӌΞ
άρΥ₉ πΚϤʺ Ῥ τД˔Ќχ Υ
ʾ ΥΚμοϜʺ Ῥ χם☼ τ σ Υ︡Ϥ δσΜʺ
ΚϥΜψ μθ πψᶘ τ►ΠσΜ

̘ᴟᶘ  ꜠χ ᶎσ ᵔϬṐᵣᶘ π“ΞṪ
ʾᴟᶘ χ ˑσ Ϭʺ χД˔ЌΤϣꜛ τ
ᶘ βϥάρτψ₉ Υ ήϦϥ

Ϟӗ χᴟ› Ϭᵔ ρβϥ ›ʺṐᵣᶘ
χϙσϣγʺṌ χЛϳМϳ Ϟʺ ᵔ /ОЌ˔р ꜡
ˢϾЯЮЕзАϼІˣṪ ρχ ὀϬ τʺ › σϯФ
к˔ЎϬ―ΠϥχΥΩϜ› πΚϥ

̘₈ῇχ Ῥ χ ᵫ



̘Ἄ ˢЎарІЀзй˔Єдрˣχ

Ἱ ᵕṑʿЎарІЀзй˔Єдрχᵕ ◙

ЂрФи
I ˹ ˾ ͒

ОжЮ˔Ќ

Д˔Ќᵔ Ϭם☼βϥⱲψʺἌ τῨϘΰΜὫᴮΥ ϥάρΥΚϤʺ
άϦϬᵕ βϥάρΥ χ‰ΜД˔Ќᵔ χם☼τὌΥϥʻ μοʺ
άχᵕ ◙ ψД˔Ќᵔ ☼ם πχớϛο σ◙ πΚϥʻ
άχᵕ ◙ ψД˔Ќᵔ ︣ έρτӰσϥ◙ Ϭ βϥχπʺ Ӫ
Υ πΚϥʻ

άχ Υ͒ӟᴞχ χⱲʺζχᵔ Ὣᴮχ ψ Μχπ
ᵔ Ὣᴮψ⅜ ήϦσΜ



ЂрФи
͞ ˹ ˾ ͐

ОжЮ˔Ќ

ṞάϤΠσΜⱧΥṞάϥ

ʿ ḩ

̘Ἄ ˢЎарІЀзй˔Єдрˣχ

ИϼжІ χ ›ʿӟᴞχ ὯϬ θβάρΥ

̖Ἄ χ―Π

γṞάϥⱧΥṞάϥ

Ἄ ʿ ḩ

ИϼжІ χⱲʺ͍ОжЮ˔Ќπ
͍͌͌ЂрФиΥ ᵔβϥⱲʺάχ
͍ОжЮ˔Ќψ βϥτ σ
ḩ Ϭ βϥρᾠΠϥʻ

ИϼжІ χⱲʺ10000ОжЮ˔Ќ
π100ЂрФиΥ ᵔΰοϜʺάχ
10000ОжЮ˔Ќψ βϥτ σ
ḩ Ϭ ΰσΜρᾠΠϥʻ



Ẍ

ợ◔⸗ⱷ♩ꜞ♇◒☻ ╩ ∆╢√╘─ ─



ẽ /

ᵃ ›ˢΤαϡΞοΦέΞʺֽ: Overfitting ˣρψʺ ὓᶘϞṐᵣᶘ τΣΜοʺ
Ἡ Д˔Ќτ ΰοᶘ ήϦοΜϥΥʺ Д˔ЌˢГІЕД˔Ќˣτ ΰοψ
›πΦοΜσΜʺ ᴟπΦοΜσΜ Ϭ◙βʻ ᴟ χ τṞԍβϥʻ

https://ja.wikipedia.org/wiki/ ᵃ ›

Ив˔жиКАЕм˔ϼπχᵃ ›χ
ệ

ᴣⱲχϵ
ж˔

Ἡ Ⱳχϵ
ж˔

ϕϖ ἹσД˔Ќ

ԁⱳḩ ψϕϖ ›ΰʺ ḩ‮ ψ
ЂрФи τ ›ΰοΜϥ

ԁⱳḩ ψ π Υӗ βϥΥ
ḩ‮ ψ π Υ ΦΨ



https://tjo.hatenablog.com/entry/2016/04/14/190000

ЂрФи ͎͍
ᶘ ͍͒ЂрФи

͏ОжЮ˔Ќ˔Ϭ Μθ ᵕṑ
ᵔ Ϭ μθОжЮ˔Ќ˔

͕ОжЮ˔Ќ˔Ϭ Μθ ᵕṑ
ᵔ Ϭ ϩσΜОжЮ˔Ќ˔

ḩἰ ʿ ͌ʽ͕͔͒ ḩἰ ʿ ͌ʽ͕͔͒

ᵃᶘᴟ

ẽ /



https://tjo.hatenablog.com/entry/2016/04/14/190000

ЂрФи͎͍
ᶘ ͍͒˴ГІЕД˔Ќ͑

ОжЮ˔Ќ˔͏χ ›ρ͕χ ›χᵕṑ

ẽ /



Ив˔жиКАЕм˔ϼʿНАϼФкОϿ˔Єдр

НАϼФкОϿ˔ЄдрτϢϥ
Ἱ χϱЮ˔Ѕ



̘Ив˔жиКАЕм˔ϼπχИϼжІ

ʾИв˔жиКАЕм˔ϼψẕớχ Ἱ ︣ ρσϥʻ
μοʺИв˔жиКАЕм˔ϼπψ βϥОжЮ˔Ќ ψ σΨβϥ

άρΥἌ ḩϬ ΪϥӪ π πΚϥʻ
ʾИв˔жиКАЕм˔ϼπψ ḧ χгИАЕ ϜМϱО˔ОжЮ˔Ќρ
ΰο◙ πΦϥΥʺάχ ḧ χгИАЕ Ϭ ΦΨβϥρʺОжЮ˔Ќ
ρḩἰσΨἌ ḩχᴦ Ϭ Ϋϥάρτσϥʻ

͍ʽ χОжЮ˔Ќ Ϭ σΨβϥ
͎ʽ ḧ χгИАЕ Ϝ σΨβϥ

Ив˔жиКАЕм˔ϼπΚϥρʺ
χИϼжІ ϢϤϜ‰Μ Ϭᶍ
ΰϞβΨσϥρԁ τᾠϩϦϥΥʺά
ϦψИв˔жиКАЕм˔ϼχКАЕ
м˔ϼ  Ϭ―ΠϦω χṑὫπΚϥʻ



https://markezine.jp/article/detail/24185 ϢϤ

ᴟτϢϥῠ ﬞρᵃ ›χ ΥΚμθΥʺự ʺϯиЁзЇЭχᵠ ρ
Д˔Ќ χ ʺζΰο σД˔ЌϬ πΦϥὓ▄ ˢЀрСв˔Ќˣχ
σ ΰ τϢμο Υᵔ ήϦοΦθʻ

̘Ив˔жиКАЕм˔ϼΤϣ ᶘ τ

КАЕм˔ϼ 
Υ ╛τσμθ

ה ⌐⅔↑╢



̗КАЕм˔ϼ  Υớϛο ╛σχπʺ ԍᵔ Υ₉
ʾ θσᾆẕϞṁ ᾖ χᵔ Υ σΜ
ʾ ΥϩΤϣσΜρʺὫᴮχ Ϟ ᾢᵦΥ σΜ
̗ИϼжІ ρΰο ΜϥρἌ ḩχṞΦϥᶎ Υ‰Μ
άχⱧםϬ Ϊϥθϛʺ χЂрФиχ Υ Φσᴿ ρσμοΜϥ

http://myinner.asia/archives/ πΦϥιΪϩΤϤϞβΨ ΰοϙϥρΜΞםᾓ%EF%BC%9A
ᶘ %EF%BC%88Дϰ˔Фж˔ИрϽ%EF%BC%89χṁ ʺИв˔жиКАЕм˔ϼ

̘ ᶘ πχКАЕм˔ϼ  ρ Ӫ
ʾṐᵣᶘ ἷ Ῥ πχᵔὨβϓΦ

͙ͣͣˢ͙ͼͼΎ ͣͼΓΐʹΈ ͣͼΒΕΌΐ·ˣКАЕм˔ϼ 



ИϼжІ τΣΪϥᵃ ›

Ἃḧτ͖ρͣϬ Ϊϥ ϬⱱθσΜ Ἃḧτ͖ρͣϬ Ϊϥ Ϭⱱν

ἋḧϬἹ βϥОжЮ˔ЌἪψ
͖ρͣχ꜡ ₢Ấ ΥᾋΠτΨΜ

ἋḧϬἹ βϥОжЮ˔ЌἪψ
͖ρͣχ꜡ ₢Ấ ΥᾋΠϞβΜ

ẽ ⌐⅔↑╢



̖ᶘ τ►ΞЂрФи Υớϛο ˢᴟ› ḩ πχЂрФи ˣ
ʾД˔Ќᵔ ︣ ρΰο ᵫβϥ ›ʺ
ЂрФи Υ σΜρἌ ḩϞᵃ ›ΥṞάϤ Ῥ χ Υ ᴞβϥ

̖ᶘ ЂрФиπψʺ Υ ϣσΜϢΞτβϥⱧΥ
ʾ Ῥ τΤΧϣγʺД˔Ќᵔ ρΜΞḢ πϜЂрФиД˔Ќχ ϤψḾᾑ

̖КАЕм˔ϼ  Υớϛο ╛σχπ ԍᵔ ΥπΦσΜ
ʾ  ˵ᶨ / / ḩ χᾆẕπψʺ ԍᵔ Υớϛο ⱧπΚϥ

̖Д˔ЌϼйрЅрϽ(Data Cleaning) Υ Ⱨ
ʾᶘ ЂрФиД˔Ќψ ˑσἹπχЛϱЇΥσΜ πΚϥάρΥ ϘΰΜ

̘Ṑᵣᶘ ἷ Ῥ
ʾṐᵣᶘ ἷ Ῥ   πχ Ӫ



̖ᶘ τ►ΞЂрФи Υớϛο ˢᴟ› ḩ πχЂрФи ˣ
ʾД˔Ќᵔ ︣ ρΰο ᵫβϥ ›ʺ
ЂрФи Υ σΜρἌ ḩϞᵃ ›ΥṞάϤ Ῥ χ Υ ᴞβϥ

ʾИв˔жиКАЕм˔ϼψО˔ЈФЕкр ρ ᶓΰοКАЕм˔ϼ  Υ ╛σθϛʺ
Ἄ ḩϞᵃ ›ΥṞάϤϞβΜʻ
ʾ ᶘ ψИв˔жиКАЕм˔ϼϢϤϜ τКАЕм˔ϼ  Υ ╛πΚϥʻάχθϛʺ

ᶘ ϬД˔Ќᵔ ρΰο βϥ ›ψʺЂрФи Ϭ ΦΨβϥάρΥ ʻ

ᵦԁρσμθϯиТϮ῍ψʺЀрСв˔Ќ˔ ●πχ ộπχếᴟᶘ Ϭḯϛοʺ
π ộχᶘ ϬάσΰοΜϥ

ᵊ ꜡π σ ꜡ Ϭ Ϋθ πψʺ Ὧχᵊ Д˔Ќ

̘Ṑᵣᶘ ἷ Ῥ
ʾṐᵣᶘ ἷ Ῥ   πχ Ӫ



̘Д˔ЌЂϱϵрІ︣ τḩβϥ
ᾢⱧᵔϞ‮ πχ Ӫ

͍ʽД˔ЌЂϱϵрІ︣ χ τψʺД˔Ќᵔ ρΜΞḢ Ϟᵔ Ϭ
‰Ψ νρΜΞḢ π ˑσ Ӫ Ϟ ᾢⱧϥ︢Ϭ‮ ΥΚϥʻ

͎ʽ Ϙρϛθ ᾢⱧωϦβ“םϬІрϵϱЂЌ˔ДʺϜοΨσΰ꜡ӪϬ‮
ζϦσϤχὫᴮΥ ϥʻάϦΥД˔ЌЂϱϵрІם☼χ πχΩϜḾᾑσάρ
πΚϥʻ

͏ʽ Ϟ ιΪπД˔ЌЂϱϵрІϬם☼βϥρʺ χ◙ ιΪΥ
Ω ΤήϦοᵔ ψ ϩσΜʻ

͐ʽ χ◙ τ ϩήϦοʺЊТЕχМϱО˔ОжЮ˔Ќ Ϭ⇔Ττ ᴟή
δϥρʺ ᴥД˔Ќπχᵔ Ϭ₉ ρΰʺᵔ χ™ᾝ Ϭ ᴞήδϥʻ



Importance of canonicalization : ԁᾕԁ‮ ᴂ

̙ᴟ› ϬӌΞ ›ʺ τ ӪβϓΦớϛο σᵵ

ʾ ԁᾕԁ‮ ᴂ ̰
ԁνχᴟ› Ϭ◙ βϥ Ṝψԁνˢ ԁἹ꜠χ Ṝ τοˣΰΤ Μ

ʾ ԁᾕ ‮ ᴂ ̰ ԁνχᴟ› Ϭ◙ βϥ Ṝψ ∕βϥ

̙ Extremely important concepts to keep in mind when dealing with compounds

ʾ One-unit, one -item correspondence ̰ 
There is only one notation (using the same notation) to specify one compound.
ʾ One-dimensional   multinomial support ̰ 

There are multiple notations that specify one compound







̖ᴟᶘД˔ЌˢϯЗкϽˣχДЅЌиᴟ

̘ᴟᶘ χṁ

̎ᴟ›   ꜠ˢϯЗкϽД˔ЌʺϱЮ˔ЅД˔ЌʺЕЪкЅϸиД˔Ќˣ
̰ ДЅЌи Ϭṁ ρβϥЀрСв˔Ќ˔πψӌΠσΜ

͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌
͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͍͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌͌

Graph Convolutional
Networks

╣ⱳᾕᴟ› χ
Щ˔и̍ІГϰАϼ ꜘ

ⱳᾕᴟ›   ꜘ

https://www.google.co.jp/imgres?imgurl=https://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/thumb/a/ab/Penicillin-G.svg/1200px-Penicillin-G.svg.png&imgrefurl=https://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%99%E3%83%B3%E3%82%B8%E3%83%AB%E3%83%9A%E3%83%8B%E3%82%B7%E3%83%AA%E3%83%B3&docid=mCbPcf2u2FVzrM&tbnid=6451bQyARV7WPM:&vet=10ahUKEwjho7SshPTeAhUhIjQIHebbCfcQMwg9KAAwAA..i&w=1200&h=590&bih=1077&biw=1271&q=%E3%83%9A%E3%83%8B%E3%82%B7%E3%83%AA%E3%83%B3%20%E6%A7%8B%E9%80%A0%E5%BC%8F&ved=0ahUKEwjho7SshPTeAhUhIjQIHebbCfcQMwg9KAAwAA&iact=mrc&uact=8


̖ᴟᶘД˔ЌˢϯЗкϽˣχДЅЌиᴟ

̘ᴟᶘ χṁ

̎ᴟ›   ꜠ˢϯЗкϽД˔ЌʺϱЮ˔ЅД˔ЌʺЕЪкЅϸиД˔Ќˣ
̰ ДЅЌи Ϭṁ ρβϥЀрСв˔Ќ˔πψӌΠσΜ

̎ ⱳᾕẉό╣ⱳᾕ  ꜠
̰ ЀрСв˔Ќ˔ψԁⱳᾕπ͌/1χД˔ЌΰΤӌΠσΜ
ˢ͎/3ⱳᾕψ ᵰˣ

̎ЀрСв˔Ќ˔ЂϱϵрІτϢϥᾁ┤ẉόД˔Ќᵔ
̰ДЅЌи Ϭ Μο ᵫήϦοΜϥ

̎ᴟᶘ ϒχЀрСв˔Ќ˔ χṪ ϞЂϱϵрІΥ ∕
̰ЀрСв˔Ќ˔ᴟᶘˢComputer Chemistry) Υ ᵫήϦοΦθ


