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近年、AI 技術は急速に発展しており、化学分野でも⼤きな成果が⽣まれている。2024 年
のノーベル化学賞では、AI を活⽤したタンパク質構造予測およびタンパク質設計に関する
研究が評価された。我々も約 10 年前から、AI を化学研究に活⽤する可能性を探ってきた。
量⼦化学計算の⾼精度化・⾼効率化[1]、反応予測システムの開発[2]、反応条件の最適化[3]
などを通じて、化学研究における AI の有効性を⽰してきた。 

本講演では、最近の研究事例をいくつか紹介する。具体的には、化学構造を表現する新た
な記述⼦群の開発[4]、分⼦物性予測システムの開発[5]、対話型電⼦実験ノートの開発[6]、
抗がん活性を持つ候補化合物の提案技術の開発[7]を取り上げる。これらの事例を通じて、
AI と化学の知識を組み合わせた研究の可能性と、今後のケモインフォマティクスの展望に
ついて議論する。 
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