
☆「少ないデータ」「不均一なデータ」から、化学物質の未知の領域をいかに予測するか？ 
☆ どんなデータが必要か？ 解析手法の応用事例は？ 予測精度はどの程度になるか？  
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本書のポイント 

【１】 化学構造の表現・数値化と記述子の設計法 ―最新の分子記述子、その種類と活用法 

【２】 データ収集・データベース構築での留意点 ―解析の精度向上やデータ取得コストに留意したデータ収集、実験回数最適化 

【３】 データセットの作成と各種解析手法の活用事例 
    ―解析をスムーズに行うためのデータセット作成、データ可視化・低次元化、クラスタリング、クラス分類、線形回帰、非線形回帰 
    ―非線形データ解析・モデリング、ハイパーパラメータ最適化  ―スパースモデリング、ベイズ最適化、少ないデータ対策 

【４】 機械学習の具体的活用とその事例 
    ―転移学習の活用事例 ―過学習に留意した最適なモデル構築 ―説明可能AI、Python、KNIME、量子コンピュータの活用 

【５】 合成経路探索・反応条件の最適化 
   ―AIによる合成条件推薦システム、逆合成解析、触媒選択、フロー合成の条件最適化、物質合成パラメータの最適化 

【６】 化学物質・材料設計や医薬品開発への活用 
   ―化学物質・材料設計分野：スパースモデリングによる特徴量エンジニアリング、ベイズ最適化によるポリマー設計、ハイスループット材料合成 

   ―医薬品開発分野：創薬リード探索、化学構造の生成、タンパク質の配列設計、代謝物構造推定、DB（メタボローム、医薬品安全性情報など）の活用 

【７】 化学物質の毒性評価 ―オープンデータベースの活用、ＱＳＡＲ解析 

【８】 分析インフォマティクスとの連携・活用 ―HPLC分析メソッド開発、NMR化学シフト予測の高精度化、TOF-SIMS解析 

※ 各章・節立ては裏面をご覧ください 

ケモインフォマティクスにおける 

データ収集の最適化と解析手法 
～ 組成予測や化学構造の生成、合成経路探索や反応条件最適化、毒性評価 ～ 

※大学、公的機関、医療機関の方には割引価格（アカデミック価格）で販売いたします。 詳しくはお問い合わせください。 
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第１章 化学構造の表現・数値化と記述子の設計・活用 
１節 説明変数選定と記述子の設計法 
２節 分子記述子の種類と活用法 

第２章 データ収集・データベース構築での留意点 
１節 精度向上のためのデータ収集で考えなければいけないこと 
２節 データ取得コストに留意したデータ収集での留意点 
３節 Ｒ＆Ｄ部門におけるデータ共有システムの構築とその活用方法 
４節 ハイスループット実験による効率的で生産性の高いデータ収集法 

第３章 データセットの作成と各種解析手法の活用事例 
１節 データ解析をスムーズに行うためのデータセット作成の留意点 
２節 計算化学研究におけるスパースモデリングの応用 
３節 次元削減によるデータセットの可視化と主成分分析 
４節 データセットの構築法とデータの関係性の視覚化法 
５節 「線形回帰モデル」と「非線形回帰モデル」による 

データ解析での留意点 
６節 非線形データ解析・モデリングと外挿性改善 

～Random Forestに外挿性を付与する～ 
７節 ベイズ最適化による効率的実験計画とデータ解析 
８節 ハイパーパラメータの最適化の事例 
９節 Ｒでのケモインフォマティクスの実践事例 

第４章 機械学習の具体的活用とその事例 
１節 ケモインフォマティクスにおける 

機械学習モデルの種類と具体的活用法 
２節 Pythonのケモインフォマティクスでの活用 
３節 KNIMEを活用したデータ処理・ 

ケモインフォマティクスの事例紹介 
４節 量子コンピュータのケモインフォマティクスへの応用 
５節 機械学習のためのデータの前処理での留意点 
６節 過学習に留意した最適な機械学習モデルの構築 
７節 少ない実験回数で予測精度の高い機械学習モデルの開発 
８節 転移学習を用いたデータ解析のポイント   
９節 「説明可能なAI」による複雑分子系の状態間遷移における 

遷移状態の解明 

第５章 化学物質の合成経路探索・反応条件最適化への 
活用事例 

１節 反応条件最適化へのケモインフォマティクスの応用 
２節 機械学習や深層学習を用いた合成容易性予測モデルの開発動向 
３節 AIによる合成条件推薦システムの構築 
４節 触媒選択へのケモインフォマティクスの応用 
５節 量子化学計算により収集した触媒活性を用いた機械学習 
６節 AIによる逆合成解析の経路探索の手法と活用  
７節 AIによるフロー合成の反応条件最適化 
８節 フロー合成の反応条件最適化への機械学習の活用 
９節 機械学習による意思決定とデータ解釈： 

物質合成パラメータの最適化とin situ測定結果の自動解析 

第６章 化学物質・材料設計への活用事例 
１節 インフォマティクスによる材料組成の予測・最適化 
２節 マテリアルズインフォマティクスにおける 

   スパースモデリングを用いた特徴量エンジニアリングの展開 
３節 社会実装を目指した強誘電体・誘電体材料の 

マテリアルズインフォマティクス 
４節 ケモインフォマティクスを用いた3次元的立体構造と電子的な特性 

   ～単分子磁石サレン希土類錯体の探索研究に取り組むまでに～ 
５節 材料の物性予測へむけた非晶質物質の量子ビーム構造解析 
６節 機械学習と離散最適化に基づく新規物質設計 
７節 自律材料探索ＡＩを用いた材料設計の事例 
８節 ベイズ最適化によるポリマーの効率的設計 
９節 実証実験でのコンビナトリアル手法の活用と 

ハイスループット材料合成 
１０節 ケモインフォマティクスを用いた層状物質のはく離挙動の制御  

第７章 化学物質の毒性評価手法とその事例 
１節 ケモインフォマティクスを用いた化合物毒性予測での 

記述子設計とデータ解析 
２節 安全性評価に活用できるオープンデータベースとその活用 
３節 ＱＳＡＲ解析による毒性評価 
４節 インビボ毒性試験データベースを用いた 

反復投与毒性のインシリコ予測 
５節 毒性発現機構を考慮した一般化学品の毒性予測システムの開発 

～AI-SHIPS～ 

第８章 医薬品開発への活用事例 
１節 創薬リード探索へのケモインフォマティクスの活用 
２節 ケモインフォマティクスとAIによる化学構造の生成 
３節 少ない実験データとベイズ最適化による 

機能タンパク質の配列設計 
４節 質量分析インフォマティクスとケモインフォマティクスによる 

代謝物構造推定 
５節 創薬研究に有用なデータベースとその活用のポイント 
６節 医薬品安全性情報DBのインフォマティクスへの活用 
７節 化合物ライブラリーの情報検索におけるポイント 
８節 化合物同定のためのメタボロームデータベースの活用 
９節 第一原理計算と分子動力学計算による膜透過性の評価・推定 

第９章 分析インフォマティクスとの連携・活用事例 
１節 機械学習によるスペクトルデータ解析 
２節 内殻電子励起スペクトル（ELNES/XANES）の理論計算と 

機械学習を用いた解析 
３節 ＡＩによるＨＰＬＣ分析メソッド開発の事例 
４節 ＡＩによるＮＭＲ化学シフト予測の高精度化 
５節 機械学習によるTOF-SIMS スペクトル解析 
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