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背景・⽬的

薬となる分⼦構造を探索・設計するこ
とは⾮常に難しいです。

機械学習を組み合わせて効率よく分⼦
設計する⽅法を提案しています。

研究内容（⽅法・結果・結論）

どんな研究︖ 何がわかる︖
分⼦の「部分構造」に着⽬することで、
解釈性のある分⼦構造⽣成が⾏えます。

「強化学習」と組み合わせることで最
適な分⼦の探索・設計ができます。

⽅法
部分構造に着⽬した分⼦構造⽣成⼿法MOLDRを提案し
ました。これらは２つのプロセスから成り⽴っています。

q 分解︓分⼦のデータベースから共通する部分構造を
抽出し、これを分⼦構造の部品とします。

q 再構築︓強化学習を利⽤し、⽬的の特性を⾒やすよ
うに最適な部分構造を選択していきながら、最終的
なターゲットの分⼦を⽣成していきます。

結果

結論
「グラフマイニング」と「強化学習」を組合わせ
た分⼦⽣成アルゴリズムMOLDRを提案しました。

特定の指標を最⼤化させた分⼦を⽣成するだけで
なく「薬剤の再発⾒」に対しても途中結果を可視
化しつつ⽣成が⾏えることを⽰しました。

M. Yamada and M. Sugiyama, ACS Omega 2023, 
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/acsomega.3c01078
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アスピリン（解熱鎮痛剤）
の化学構造

⽬標特性
• 毒性の有無
• 合成可能性
など

特徴量Xを抽出

モデルを構築する

最適化を⾏う

分⼦構造⽣成の難しさ
q組合せ爆発︓薬になる分⼦の組合わせ数は、1060にもなると
⾔われています。最適な分⼦を探すことは⾮常に難しいです。

q分⼦構造の表現︓どのような分⼦構造を持つと、薬もしくは
毒になってしまうのでしょうか。これらを予測することも創
薬における課題の１つです。

・化学特徴量
・構造的特徴量
・電⼦状態など

1. グラフマイニングによる分解 得られた部分構造

2. 強化学習を⽤いた再構築

分⼦構造のデータセット

⽅策
モデル

トログリタゾン（チアゾリジン系抗糖尿病薬）の再発⾒

疎⽔性指標(a)と薬らしさの指標(b)を最適化した時の分⼦構造

トログリタゾンの類似度を評価する関数のみが与えられ、最も類似
度が⾼くなるように分⼦を探索しています。MOLDRでは、途中の
過程も可視化することができます。

(a) 疎⽔性指標のため、最適化後、炭素(C)を含む構造のみが⽣成されるようになりました。(b)では、薬
らしさの指標のため、窒素(N), 硫⻩(S), 酸素(O)も含む構造も⽣成されています。

分⼦構造探索の流れ
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