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研
究
成
果
は
、「
第
43
回

ケ
モ
イ
ン
フ
ォ
マ
テ
ィ
ッ
ク

ス
討
論
会
」（
２
０
２
０
年

12
月
９
日
、
オ
ン
ラ
イ
ン
開

催
）」に
て
発
表
し
て
い
る
。

　

商
品
開
発
を
行
う
に
は
優

れ
た
素
材
の
開
発
が
必
要
で

あ
り
、
洗
剤
の
場
合
は
界
面

活
性
剤
が
重
要
な
素
材
の
１

つ
と
な
る
が
、
今
ま
で
素
材

開
発
は
ト
ラ
イ
ア
ン
ド
エ
ラ

ー
を
繰
り
返
す
方
法
で
行
わ

れ
て
い
た
た
め
、
莫
大
な
時

間
と
費
用
が
掛
か
っ
て
い
た
。

　

そ
の
問
題
を
解
決
す
る
た

め
、
デ
ィ
ー
プ
ラ
ー
ニ
ン
グ

を
用
い
て
Ａ
Ｉ
に
大
量
の
デ

ー
タ
を
学
習
さ
せ
、
予
測
を

行
う
こ
と
で
開
発
プ
ロ
セ
ス

を
短
く
す
る
方
法
が
検
討
さ

れ
て
き
た
。

　

し
か
し
な
が
ら
、
デ
ィ
ー

プ
ラ
ー
ニ
ン
グ
に
は
数
万
個

の
デ
ー
タ
が
必
要
で
あ
り
、

素
材
開
発
の
現
場
で
化
学
反

応
プ
ロ
セ
ス
の
デ
ー
タ
を
大

量
に
取
得
す
る
に
は
多
く
の

費
用
が
掛
か
る
た
め
、
実
用

化
に
至
っ
て
い
な
か
っ
た
。

　

今
回
の
研
究
で
は
触
媒
と

樹
脂
を
例
に
、
少
な
い
デ
ー

タ
量
か
ら
デ
ィ
ー
プ
ラ
ー
ニ

ン
グ
で
活
性
や
ガ
ラ
ス
転
移

点
の
予
測
が
で
き
る
技
術
の

開
発
を
行
っ
た
。
ま
た
、
な

ぜ
そ
の
予
測
に
た
ど
り
つ
い

た
の
か
、
解
釈
の
方
法
の
確

立
に
も
挑
ん
だ
。

　

触
媒
は
化
学
反
応
を
速
め

る
物
質
で
、
洗
剤
の
界
面
活

性
剤
の
製
造
な
ど
に
用
い
ら

れ
て
お
り
、
そ
れ
を
開
発
す

る
に
は
、
化
学
反
応
を
促
進

す
る
効
率
を
上
げ
る
こ
と
が

重
要
だ
。
今
回
、
２
級
ア
ミ

ン
と
ア
ル
コ
ー
ル
を
反
応
さ

せ
た
時
の
銅
触
媒
の
微
細
な

構
造
を
電
子
顕
微
鏡
で
撮
影

し
、活
性
が
高
か
っ
た
場
合
、

低
か
っ
た
場
合
の
違
い
を
デ

ィ
ー
プ
ラ
ー
ニ
ン
グ
を
用
い

て
学
習
さ
せ
る
こ
と
で
、
活

性
を
上
げ
る
構
造
を
予
測
す

る
モ
デ
ル
を
作
成
し
た
。

　

電
子
顕
微
鏡
写
真
１
４
３

枚
に
対
し
、
写
真
の
一
部
を

切
り
出
す
、
複
写
す
る
等
の

処
理
を
行
い
、
１
万
枚
に
増

加
さ
せ
た
も
の
を
デ
ィ
ー
プ

ラ
ー
ニ
ン
グ
で
解
析
し
、
活

性
予
測
モ
デ
ル
を
作
成
す

る
と
と
も
に
、
活
性
が
触

媒
の
ど
の
場
所
で
起
こ
っ

て
い
る
か
を
確
認
す
る
た

め
、
画
像
を
作
成
し
た
。

　

研
究
チ
ー
ム
で
、
作
成

し
た
予
測
モ
デ
ル
を
確
認

し
た
と
こ
ろ
、
非
常
に
高

精
度
な
モ
デ
ル
の
作
成
に

成
功
し
た
こ
と
が
わ
か
っ

た
。
ま
た
、
触
媒
中
に
は

反
応
原
料
が
拡
散
す
る
た

め
の
穴
で
あ
る
メ
ソ
ポ
ア

（
２
―
50 

nm
）
と
マ
ク
ロ

ポ
ア
（＞

50 

nm
）
が
存

在
し
て
い
る
が
、
今
回
得

た
画
像
か
ら
、
マ
ク
ロ
ポ

ア
の
周
辺
の
構
造
が
活
性

に
影
響
を
与
え
て
い
る
と
い

う
具
体
的
な
予
想
が
得
ら
れ

た
。
こ
の
知
見
を
設
計
に
活

か
す
こ
と
で
、
よ
り
活
性
の

高
い
触
媒
の
開
発
に
つ
な
が

る
と
考
え
ら
れ
る
。

　

プ
ラ
ス
チ
ッ
ク
容
器
な
ど

の
素
材
と
な
る
樹
脂
の
開
発

で
は
、
形
状
に
関
わ
る
ガ
ラ

ス
転
移
点
を
予
測
す
る
こ
と

が
重
要
だ
。
た
と
え
ば
、
ガ

ラ
ス
転
移
点
が
75
℃
の
樹
脂

で
つ
く
っ
た
容
器
に
85
℃
の

ホ
ッ
ト
飲
料
を
入
れ
る
と
、

容
器
が
変
形
し
て
し
ま
う
。

そ
の
た
め
、
用
途
に
合
わ
せ

て
樹
脂
の
ガ
ラ
ス
転
移
点
を

コ
ン
ト
ロ
ー
ル
す
る
必
要
が

あ
る
。
今
回
は
ポ
リ
エ
ス
テ

ル
樹
脂
に
お
い
て
、
化
学
構

造
か
ら
ガ
ラ
ス
転
移
点
を
予

測
す
る
モ
デ
ル
を
作
成
し
た
。

　

不
足
し
て
い
る
デ
ー
タ
量

を
補
う
た
め
、
一
般
公
開
さ

れ
て
い
る
外
部
の
化
学
構
造

の
デ
ー
タ
ベ
ー
ス
を
読
み
込

ま
せ
て
デ
ィ
ー
プ
ラ
ー
ニ
ン

グ
で
解
析
し
、
ガ
ラ
ス
転
移

点
予
測
モ
デ
ル
を
作
成
し

た
。
さ
ら
に
、
化
学
構
造
の

ど
こ
が
ガ
ラ
ス
転
移
点
に
影

響
を
与
え
て
い
る
の
か
を
確

認
す
る
た
め
、
画
像
を
作
成

し
た
。

　

研
究
チ
ー
ム
で
予
測
モ
デ

ル
を
分
析
評
価
し
た
結
果
、

ガ
ラ
ス
転
移
点
の
温
度
を
精

度
よ
く
予
測
で
き
る
こ
と
が

わ
か
っ
た
。
ま
た
、
今
ま
で

は
、
官
能
基
の
置
換
位
置
は

ガ
ラ
ス
転
移
点
に
大
き
な
影

響
を
及
ぼ
さ
な
い
と
考
え
ら

れ
て
い
た
が
、
得
ら
れ
た
画

像
を
確
認
し
た
と
こ
ろ
、
ベ

ン
ゼ
ン
環
に
対
す
る
官
能
基

の
置
換
位
置
（
オ
ル
ト
位
、

メ
タ
位
、
パ
ラ
位
）
が
ガ
ラ

ス
転
移
点
に
大
き
な
影
響
を

与
え
て
い
る
こ
と
が
わ
か
っ

た
。
こ
の
知
見
を
設
計
に
活

か
す
こ
と
で
、
樹
脂
の
ガ
ラ

ス
転
移
点
を
コ
ン
ト
ロ
ー
ル

で
き
る
と
考
え
ら
れ
る
。

　

今
回
の
研
究
で
は
、
デ
ィ

ー
プ
ラ
ー
ニ
ン
グ
技
術
を
応

用
し
、
少
量
の
デ
ー
タ
か
ら

で
も
予
測
モ
デ
ル
を
作
成
す

る
技
術
を
開
発
す
る
と
と
も

に
、
な
ぜ
そ
の
予
測
に
た
ど

り
つ
い
た
の
か
、
画
像
を
用

い
て
解
釈
を
行
う
方
法
も
確

立
し
た
。

　

こ
の
技
術
は
、
他
の
さ
ま

ざ
ま
な
素
材
開
発
に
も
応
用

が
可
能
で
あ
り
、
こ
れ
ま
で

研
究
者
の
経
験
に
依
存
し
て

き
た
素
材
開
発
の
場
面
に
、

デ
ー
タ
科
学
を
取
り
込
み
、

研
究
者
の
知
見
と
融
合
す
る

こ
と
で
、
効
率
的
に
素
材
開

発
を
行
う
こ
と
が
可
能
に
な

る
と
考
え
ら
れ
る
。

　

セ
ブ
ン
―
イ
レ
ブ
ン
が

ネ
ッ
ト
コ
ン
ビ
ニ
の
展
開

を
本
格
化
す
る
。
18
年
10

月
に
北
海
道
で
試
験
的
に

開
始
し
、そ
の
後
、広
島
、

東
京
都
内
に
広
げ
、現
在
、

４
０
０
店
弱
で
展
開
し
て

い
る
。
サ
ー
ビ
ス
を
進
化

さ
せ
リ
ア
ル
タ
イ
ム
で
在

庫
が
確
認
で
き
る
ほ
か
、

配
達
も
２
時
間
か
ら
最
短

30
分
に
短
縮
さ
れ
た
。
配

送
は
セ
イ
ノ
ー
Ｈ
Ｄ
の
子

会
社
で
専
業
の
Ｇ
Ｅ
Ｎ
ｉ

ｅ
が
担
う
。
セ
ブ
ン
―
イ

レ
ブ
ン
の
配
送
サ
ー
ビ
ス

だ
け
に
特
化
し
、
高
齢
者

の
見
守
り
サ
ー
ビ
ス
も
行

う
。

　

セ
ブ
ン
―
イ
レ
ブ
ン
は

お
に
ぎ
り
、
弁
当
な
ど
の

フ
ァ
ス
ト
フ
ー
ド
に
と
ど

ま
ら
ず
、
豆
腐
、
卵
な
ど

の
日
配
品
や
一
部
の
店
舗

で
は
生
鮮
品
も
取
り
扱

い
、
ミ
ニ
ス
ー
パ
ー
の
機

能
を
果
た
し
て
い
る
。
Ｓ

Ｍ
各
社
が
ネ
ッ
ト
ス
ー
パ

ー
を
実
施
し
て
い
る
が
、

配
送
の
枠
が
少
な
く
、
消

費
者
の
使
い
勝
手
が
い
ま

ひ
と
つ
で
あ
る
一
方
、
Ｓ

Ｍ
に
と
っ
て
も
十
分
な
配

達
料
を
徴
収
で
き
ず
、
採

算
面
で
の
問
題
を
抱
え
て

い
る
。
セ
ブ
ン
―
イ
レ
ブ

ン
が
配
送
を
外
部
に
ア
ウ

ト
ソ
ー
シ
ン
グ
し
、
採
算

に
乗
せ
る
こ
と
が
で
き
れ

ば
ミ
ニ
ネ
ッ
ト
ス
ー
パ
ー

と
し
て
、
同
業
の
コ
ン
ビ

ニ
の
ほ
か
、
Ｓ
Ｍ
等
の
需

要
を
奪
い
、
食
品
の
シ
ェ

ア
を
さ
ら
に
伸
ば
す
可
能

性
も
あ
る
。
21
年
度
に
ネ

ッ
ト
コ
ン
ビ
ニ
を
１
０
０

０
店
に
拡
大
す
る
と
発
表

し
て
い
る
。
一
方
の
Ｇ
Ｅ

Ｎ
ｉ
ｅ
は
全
国
展
開
を
視

野
に
入
れ
て
い
る
。
ド
ラ

ッ
グ
ス
ト
ア
を
含
め
、
小

商
圏
の
巡
る
競
争
が
一
変

す
る
。　　
　
　
　
　
（
Ｆ
）

小
商
圏
を
巡
る
競
争
が一変

花 王
デ
ィ
ー
プ
ラ
ー
ニ
ン
グ
技
術
を
用
い
た

新
素
材
開
発
手
法
を
開
発

　
花
王
マ
テ
リ
ア
ル
サ
イ
エ
ン
ス
研
究
所
と
奈
良
先
端
科
学
技
術
大
学
院
大
学 

先
端

科
学
技
術
研
究
科
情
報
科
学
領
域
の
金
谷
重
彦
教
授
は
共
同
で
、
材
料
工
学
分
野
に

デ
ィ
ー
プ
ラ
ー
ニ
ン
グ
技
術
を
適
用
す
る
手
法
を
開
発
し
た
。
今
ま
で
長
期
間
を
要

し
て
い
た
素
材
開
発
の
高
速
化
に
寄
与
す
る
ほ
か
、
Ａ
Ｉ
が
ど
の
よ
う
に
予
測
を
し

て
い
る
か
明
ら
か
に
す
る
こ
と
で
、
新
し
い
素
材
開
発
の
手
掛
か
り
と
な
る
こ
と
も

期
待
さ
れ
る
。

：丸の大きさが大きいほど、ガラス転移点に与える影響度が大きい

ガラス転移点に与える効果が大きい

メタ位に置換基パラ位に置換基

予測したい化学構造一般公開されている化学構造データベース

予測モデル作成グラフコンボリューションネットワークを用いて
構造の特徴を学習

強い影響を持つ官能基を
可視化

活性を可視化予測モデル作成
一部を切り出す、

複写する等の処理 10000枚に増加143枚

Integrated gradient で処理畳み込みニュートラルネット
ワーク技術を用いて学習


