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（論 文 内容 の要 旨）

ビ ッグ ・デ ー タ ・サ イエ ンス にお ける最 も重要 なテー マ は、ヘル ス ケア とエ コ ロジー にお け る

デ ー タ駆 動型 サイ エ ンス で ある。そ の うちのひ とつ で あ るエ コ ロジー研究 の一 環 と して、生物

種 、 生物 が 生合成 し、環境 中 に放 出す る揮発 有機 化 学 物質（VOC）、VOCの 他 の生物 へ与 え る

活 性 の三 組 の情報 か ら法則性 をマ イ ニ ングす る こ とを検討 した。現在 ま で に、科学論 文 で報 告

され て い るVOCを 、上記 の三組 の情報 を収 集 し、デ ー タベ ー ス を構 築 した。 本デ ー タベ ース

は 、KNApSAcKEcologyDBと し て 整 理 し 公 開 し た （http：〃kanaya．naist．jp

／MetaboliteEcology／top．jsp）。本 デ ー タベ ー ス には8285エ ン トリー のVOCと 生物 活性 の 関係情 報

が含 まれ て い る。KNApsAcKEcologyDBを 活 用 し、教 師 な し機械 学 習 の一方 法 で あ る、 二次

元 ク ラス タ リング、教師 あ りの機械 学 習 と して は、多 層構 造 のニ ュー ラルネ ッ トワー ク（DNN） 、

GradientBoostingMachine（GBM） 、ラ ンダ ム フォー レス ト法（RF）、一般 線形 モ デル（GLM） を活 用

し、VOCの 化 学構造 と生物活 性 の 関係 を把握 す る こ とを試 み た。 これ らの結 果 を総合 的 に解

釈 し、VOCの 化 学構 造 の特徴 に よ り生物 活性 を説 明す る こ とに成功 した。 ま た、化 学構造 か

らVOCの 生物活 性 の予測 につ い て の可能 性 につ いて も示唆 され た。



氏 名 AzlanAzamlmlbmtlAbdullah

（論文審査結果の要旨）

平成21年12月22日 に開催 した公聴 会の結果 を参考 に、平成29年1月11日

に本博 士論 文の審査 を実施 した。以 下 に述べ る通 り、本博 士論 文 は、本 学位 申

請者 が、独 立 した研究者 として研究 開発 活動 を続 けてい くた めに必要 な素養 を

備 えてい るこ とを示す もので ある。

AzianAzamimibintiAbdullahは 、 ビ ッ グ ・デ ー タ ・サ イ エ ンス にお け る最

も重 要 なテ ー マ で あ るヘ ル ス ケ ア とエ コ ロジ ー にお け るデ ー タ駆 動 型 サ イ エ ン

ス の うち、 エ コ ロ ジー研 究 の一 環 と して 、 生物 種 、生 物 が 生 合 成 し、 環 境 中 に

放 出す る揮 発 有 機 化 学 物 質 （VOC）、VOCの 他 の 生 物 へ 与 え る活 性 の三 組 の情 報 か

ら法 則 性 をマ イ ニ ン グす る こ とを検 討 した 。 現 在 ま で に 、 科 学 論 文 で 報 告 され

て い るVOCを 、 上記 の三 組 の 情報 を収 集 し、 デ ー タベ ー ス を構 築 した。 本 デ ー

タ ベ ー ス は 、KNApSAcKEcologyDBと し て 整 理 し 公 開 し た

（http：／／kanaya．naist．jp／MetaboliteEcology／top．jsp） 。 本 デ ー タベ ー ス に は

8285エ ン トリー のVOCと 生 物活 性 の 関係 情 報 が含 まれ て い る。KNApSAcKEcology

DBを 活 用 し、 教 師 な し機 械 学 習 の一 方 法 で あ る、 二次 元 ク ラス タ リン グ、 教 師

あ りの機 械 学 習 と して は 、 多層 構 造 の ニ ュー ラル ネ ッ トワー ク （DNN）、Gradient

BoostingMachine（GBM） 、 ラ ン ダ ム フ ォー レス ト法 （RF）、 一般 線 形 モ デ ル （GLM）

を活 用 し、VOCの 化 学 構 造 と生 物 活 性 の 関係 を把 握 す る こ とを試 み た。 これ らの

結 果 を総 合 的 に解 釈 し、VOCの 化 学 構 造 の 特徴 に よ り生 物 活 性 を説 明す る こ とに

成 功 した 。 また 、化 学 構 造 か らVOCの 生物 活 性 の 予 測 につ い て の可 能 性 につ い

て も示 唆 され た。生 物 が放 出す る揮 発 物 質 と生物 活 性 に焦 点 をあて、バ イ オ イ ン

フ ォマ テ ィ ク ス要 素 技 術 に よ り解 決 した論 文 で あ り、情 報科 学 とバ イオサ イエ ンス

の境 界 領 域 の発 展 に貢 献 す るもので ある。よって、本論 文 は 、博 士 （工 学）の学 位 論 文

としての価 値 があるものと認 める。


