
第一章 １３：２０～１３：４０（１０分休憩）
化学データサイエンスおよび人工知能の適用イメージ

第二章 １３：５０～１５：００（１０分休憩）
化学データサイエンスおよび人工知能の適用事例：様々なアプローチが可能

第三章 １５：１０～１５：５０（１０分休憩）
化学データサイエンスおよび人工知能の適用手順やパターン

第四章 １６：００～１６：５０
化学データサイエンスおよび人工知能の適用上での留意事項

①化学分野の留意点
②データサイエンス実施上での留意点

序章 １３：００～１３：２０
・自己紹介
・時代の流れと、研究環境および研究内容や研究スタイルの変化

まとめと提案 １６：５０～１７：００
①化学データサイエンスおよび人工知能のまとめ
②今後の展開についての「オートノマス創薬」の提案
・KY法の展開（クラス分類と重回帰型）
③自由討論

◇本日の講義スケジュール



序章：

・自己紹介

・化学データサイエンスおよび人工知能の時代的な流れと、変化

・化学データサイエンスおよび人工知能の歴史
（実は古くから研究は始まっていた）
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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



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



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



富士通勤務時代の業務（４）

◇環境関連業務

◇医療関連業務



序章：

・自己紹介

・化学データサイエンスおよび人工知能の時代的な流れと、変化



化学データサイエンスやAIの適用という観点からの
理解すべき点

今回は手法の基本原理の理解よりも、運用上でのテクニックや事例を学ぶ
特徴、制限事項、長所、短所、適用限界、他

時代が大きく変化し、昔と現在では化学データサイエンスやAIを
実施するための全体的な環境は大きく変化している

時代の変化に応じて、同じ研究をするにしても
ひと昔前と現在では実施環境が大きく変化したことに伴い
学ぶべき内容も異なり、新たに学ぶべき事項も出てくる

時代の変化により、学ぶべき内容も大きく変化している。
今回はこの事実がわかるように自動車を用いて仕事をする時の

手続きを例にしてまとめて行く



データサイエンスやAIの
基本や原理を学ぶ
専門家を目指す

データサイエンスやAIを
自分の研究に適用し、新たな
発見や展開を目指したい

「化学データサイエンスやAI（人工知能）を学びたい」

「学びたい」には二つのアプローチが存在する

基本と原理の
展開

自分の研究への
適用技術の展開

今
回



時代の流れと、研究環境および研究内容や研究スタイルの変化

◇１９９０年代のデータサイエンス実施環境（コンピュータ初期の時代）
研究しようにも、データサイエンス実施関連ソフトが無い。また、コンピュータの能力も低く、
メモリー等の問題で多数のサンプルの扱いは難しく、計算速度も遅くて時間がかかっていた。
また、データベースも殆どなく、自分でデータの収集が必要だった。この時代に化学データサイ
エンスやAI研究を実施しようとする場合、以下のような研究の実施前提条件のクリアが必要となる。

・データサイエンス（データ解析手法）等の数学（基本）を理解できる
・コンピュータ関連での知識と実施環境がある
・数式をプログラミングに変換できること
・プログラミングできること
・化学とコンピュータの連携技術（コンピュータケミストリ）を理解していること
・化学分野へのデータ解析処理（ケモメトリクス）を理解していること
・化学関連の基礎知識を有すること
・解析目的である薬理活性、毒性、物性等に理解があること

◆化学データサイエンスおよびAIの実施プロセス
１．データ解析をコンピュータで実施するための環境構築（ケモメトリクス研究支援ソフト）
２．先に構築したケモメトリクス研究支援ソフトを使って、データ解析を実施
３．目的とする研究のためのデータ解析の実施



時代の流れと、研究環境および研究内容や研究スタイルの変化

◇１９９０年代のデータサイエンス実施環境
研究しようにも、データサイエンス実施関連ソフトが無い。また、コンピュータの能力も低く、
メモリー等の問題で多数のサンプルの扱いは難しく、計算速度も遅くて時間がかかっていた。

１．データ解析と化学を融合した環境構築（ケモメトリクス研究支援ソフト）
手順１：データ解析ソフトの構築

①データ解析手法の基本原理や数式を学んで理解
②数式をコンピュータに乗せる工夫がいる
③データ解析ソフトの構築

手順２：化合物構造式をコンピュータに乗せるソフトか、手入力
手順３：化合物構造式を数値データ（パラメータ）に変換するソフトの構築
手順４：パラメータの前処理プログラム構築

２．先に構築したケモメトリクス研究支援ソフトを使って、データ解析を実施
手順１：サンプル化合物の収集とシステムへの入力

①研究解析目的を実現するに十分な内容を有する化合物サンプルと薬理活性等のデータ
②集めたサンプルのチェックと吟味（化合物の異性体、立体情報、他）、構造の間違いチエック等
③サンプルと数値データのシステムへの入力

３．目的とする研究のためのデータ解析の実施

研
究
の
実
施
に
は
、
数
か
月
か
ら
一
年
以
上
か
か
る



自動車の利用を考えた時の実施手順

コンピュータ初期の時代における作業環境イメージ

移動手段の自作が必要 交通インフラ不十分 仕事の種類も多くない



時代の流れと、研究環境および研究内容や研究スタイルの変化

◇２０２１年代のデータサイエンス実施環境（現在でのコンピュータ環境）
データサイエンス実施関連ソフトが多数存在する。また、コンピュータの能力が高くなった。
化合物関連のデータベースも多様多種で、サンプル数も大きくなり、ビッグデータに近いものも

出ている。ひと昔前のように、サンプルデータの収集に時間がかかることは少なくなった。計算速
度も速くなり、扱えるサンプル数も増え、高度で複雑な計算も高速で実施可能となっている。

現在における研究の実施前提条件は以下のように大きく変化してきた。解析ソフト関連の構築
技術の重要性が急速に低下してきた。今後は解析の運用関連技術が急速に重要性を拡大している。

・データサイエンス（データ解析手法」）等の数学を理解できる
・コンピュータ関連での知識と実施環境がある
・数式をプログラミングに変換できること
・プログラミングできること
・化学とコンピュータの連携技術（コンピュータケミストリ）を理解していること
・化学分野へのデータ解析処理（ケモメトリクス）を理解していること
・化学関連の基礎知識を有すること
・解析目的である薬理活性、毒性、物性等に理解があること

◆化学データサイエンスおよびAIの実施プロセス
１．データ解析をコンピュータで実施するための環境構築（ケモメトリクス研究支援ソフト）
２．先に構築したケモメトリクス研究支援ソフトを使って、データ解析を実施
３．目的とする研究のためのデータ解析の実施



道路地図

天候

道路交通法

道路条件

道路交通法、マップ、天候
道路（坂、砂、高速、砂利等）

全体のインフラ関連

自動車の利用を考えた時の実施手順
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今回のチュートリアル対象範囲
データサイエンスやAI手法
：目的実施に必要な機能

創薬
毒性評価

適用分野の研究

物性評価

動物実験代替法スペクトル解析

メタボロミクス 副作用評価

画像データ解析

遺伝子関連解析

医療関連データ解析
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全 体 の イ ン フ ラ 関 連

■コンピュータ関連およびインフラ関連技術
①種々データベース関連技術
・リレーショナルDB、ネットワーク型、その他
②ハード関連
・スマートフォン、タブレット、PC、WS、グラフィクスカード、HPC、他
③種々ソフトウエア
・ケモメトリクス支援、データサイエンスや人工知能関連ソフト
④関連ソフト
・API（Application Programming Interface）

IBM Watson 、Microsoft Azure、他
・開発言語（C、Java、Python、TensorFlow、他）
■データベースのサイズ、種類、検索形式関連
・通常のデータベース：ある分野や研究目的ように十分なサイズ
・ビッグデータベース：データ量が極めて大きなデータベース
・専門データベース（化合物、タンパク、薬理活性、毒性、物性、他）
・特殊データベース（機器スペクトルデータベース、医療画像データベース）
・汎用データベース（文献データベース、科学ニュース関連データベース、他）



今後の化学データサイエンスやAIの変化と適用

□今後の化学データサイエンスやAIを取り巻く環境の変化
・コンピュータ関連の様々な技術の向上と展開
・データサイエンスやAI自体の発展
・多種多様な関連データベースの構築やビッグデータ
・ケモメトリクス研究支援システムの発達と開発
・研究パターンの変化
・適用分野の拡大と融合研究の増加
・その他

三段階での化合物評価／予測システムの展開と実現化



自動車の利用からTVの利用に変化した時の実施手順
三段階操作

今後の時代的な進歩による予測／評価研究実施イメージ

スイッチ
ON

チャンネル
選択



自動車の利用からTVの利用に変化した時の実施手順
三段階操作で完了

プログラム
ON

予測モデル
選択

薬理活性

毒性

物性

予測や評価プロセスの完全自動化による、
目的化合物の種々特性を三段階の操作で取得

⇒⇒⇒⇒⇒「スマート創薬」の実現



TS-02 第一章 時代の変化に続く


