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既知の化学物質における分子構造と特性の関係を学習し、データベースからのスクリーニング

や未知の物質の特性予測を行う様々な機械学習手法が研究開発されている。化学物質の分子構造

は、原子と原子間結合とがそれぞれノードとエッジに相当するグラフで表すことができる。従来

は、元素記号(AS)と結合次数がそれぞれノードとエッジのラベルとして用いられてきた。本研究

では、AM1-Bond Charge Correction (AM1-BCC) 電荷[1]の力場で定義される原子・結合タイプや

General Amber Force Field (GAFF) [2]で定義される原子タイプをラベルに用いたグラフを提案し、

生物活性有無の機械学習分類精度を検証した。データセ

ットは、低分子化合物データベース PubChem AID778 [3]

からランダムにサンプルした。機械学習分類手法には、

サポートベクトルマシン(SVM)と組み合わせた 3 種類の

グラフカーネル法と富士通研が開発した Deep Tensor [4]

を用いた。 

図 1に 1例として、1-(4-Ethoxy-benzenesulfonyl)-azepane

の分子構造と GAFFの原子タイプをノードラベルとした

グラフを示した。図 2 は、Weisfeiler-Lehman (WL)カーネ

ル+SVMで分類した場合の 5 分割交差検証の平均正解率

である。AM1-BCC, GAFF の原子タイプをノードラベル

として用いることで、従来の AS ノードラベルよりも正

解率が向上することがわかった。WL 以外のグラフカー

ネル手法や Deep Tensorでも同様の結果が得られている。

このラベル拡張は、今回の機械学習の手法、また生物活

性予測に限らず、化学物質の様々な機械学習に有効な技

術であると考えられる。 
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図 1: (a)分子構造と(b)GAFF の原子

タイプをノードラベルとするグ

ラフの例。 

 

図 2: WLカーネル+SVMによる平均

分類正解率 
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