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近年，マテリアルズ・インフォマティクスと呼ばれる情報科学を用いて望ましい物性を持つ材

料の探索を効率的に行う手法が注目されている．このようなデータ駆動による材料探索技術は新

規材料の発見や，材料の機能向上のために重要である．我々は機能性有機分子の効率的な探索を

目指している．

分子の構造式は SMILESやMOL等の形式で表現することができる．しかし，構造式から直接

的に計算することができるのは logP値の予測や drug-likeness等の構造式の部分構造の有無で評価

される値である．より様々な物性について新規分子を設計するためには分子の立体構造が必要と

なる．近年，SMILES記法で記述された分子構造の文字列を距離幾何学法で簡易的に原子配置を

計算し，経験的な力場や第一原理計算を用いて構造や物性値を計算して，スクリーニングによる

分子設計を行うことが可能であることが，Rafaelらにより示されている [1]．スクリーニングでは

得られる分子がデータベースに依存するため，本研究では SMILESを最適化するというアプロー

チをとることにした．しかし，SMILES記法のような離散表現では組み合わせ最適化問題となる

ため分子設計が困難である．そこで，Variational Autoencoder(VAE)という機械学習法を用いるこ

とで，SMILESを連続変数へ変換する手法 [2]に着目した．この手法を用いることで，物性値に関

する組み合わせ最適化問題から，連続な多変数の最適化問題へ置き換えることができる．VAEは

エンコーダとデコーダの 2つのニューラルネットで構成される．学習は，エンコーダが SMILES

を連続変数へ変換し，デコーダが連続変数を元の SMILESへ変換するように行われる．学習後の

エンコーダとデコーダを用いて，図 1に示す計算を行う．例として，分子の重心から各原子へ向か

うベクトルの総和のノルムの最小化を行った結果得られた分子を図 2に示す．このとき，SMILES

は 56変数の実数で表されており，ランダム探索を行った．講演では，物性探索の例も報告する．

図 1: データ駆動型分子探索 図 2: 最適化で得られた分子
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