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論文題目

Embedding of Molecular Structure Using Molecular Hypergraph Variational
Autoencoder with Metric Learning
距離学習を伴う分子ハイパーグラフ変分オートエンコーダを用いた分子構造に対
する滑らかな埋め込み表現の抽出

要旨

深層学習を用いた分子探索の目標は, 所望の物性値を持つ分子構造を深層学習モデルに直接予測さ
せることである. このため基本的となるアプローチとして, 分子構造とその分子の持つ物理的特性の間に
成り立つ関係性を多次元のベクトル空間(Chemical Space)に埋め込み, そのChemical Space上で所望の
物性値(Target Property)に基づいた分子構造の探索・最適化を行う. 本研究ではChemical Space上で
隣接する分子の構造類似性とTarget Property間の対応関係に一貫性を持たせ, Chemical Space上の
物理的特性・構造的特徴が滑らかに変動するような分子構造の埋め込みモデルを紹介する. この手法
は分子構造を学習させる変分オートエンコーダ(VAE)と任意のTarget Propertyの距離情報を活用した
深層距離学習を組み合わせた学習手法であり, 分子構造が滑らかに埋め込まれたChemical Spaceを
VAE潜在空間に表現する. また, 分子構造の埋め込み表現がどのくらい滑らかであるかを自由エネル
ギーに基づいた統計的評価手法で評価を行い本手法の有効性を示す. 本研究の提案手法は,
Chemical Space上の局所空間で分子を探索する局所的最適化問題に有効であり, 従来手法と比較して
出発分子の構造・物理的特性を出来るだけ保存した状態で所望の物性に基づいた最適化が可能にな
ることを実証する.


