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文内容

信命文内容の要旨)

化学構造の定量化と数値的な特徴付けに基づく化学構造プロファイリングは,構

造類似性検索や定量的構造物性相関をはじめとする化学データマイニングにお

いて重要な基盤を提供する。本研究では,化合物の原子結合情報から生成される

分子行列の固有値解析によって得られる圖有値や固有べクトルを用いた化学構

造プロファイリングのためのアプローチを提案するとともに,化合物の構造類似

性の定量的評価や構造物性相関への応用の可☆断生について検証を行った。提案

手法では,化学構造式の原子を,鳥結合を辺としたグラフと見なし,その原子間

の結合関係を行列(原子結合行列)で表現した。原子結合行列の固有値は,化学

構造全体のトポロジカルな構造特徴を,圖有べクトノレは,各々の頂点原子まわり

の局所構造を表す特徴量と見なすととができる。本研究ではこれらの特徴量と

種々の化合物分子の構造特徴との関係を調べ,固有べクトルの各成分は分子内の

各原子周辺の局所構造特徴を反映した数値特性量であることを明らかにした。ま

た,化合物データベース検索における類似構造検索や化合物間の構造類似性解析

のための構造プロファイリング手法として有効であることを示した。さらに,こ

れら特性量を構造記述子とし,沸点および蒸気圧に対する構造物性相関モデルの

作成とデータ予測を試み,その有効性を示した。また,'固有べクトル中心性に基

づく化合物データベースの不均一性/多様性解析への応用の可能性について検

討し,その有用性を示唆する結果を得た。
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(論文審査結果の要旨)

令和6年.1月12日に開催した公聴会の結果を参考に,令和6年2月5日に本

博士論文の審査を実施した.本博士論文は,本学位申詰者が,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ととを示すも

のである.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
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