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Generally, chemists do various intellectual reasoning by looking at a chemical structure formula. This paper describes an 

approach to automatic identification of chemical categories or chemical classes of chemical compounds based on 

substructure feature analysis similar to that chemists do so it. In the present approach, first, a chemical structure is submitted 

to a chemical intelligence tool through a structure editor. Second, substructure feature analysis is carried out for the chemical 

structure. A knowledge file of substructures is employed for the feature analysis. It is followed by the procedure of automatic 

identification of the chemical category of the chemical substance. The detail of the approach is discussed with an illustrative 

example. 

 

1. はじめに 

一般的に、化学物質の薬理活性や毒性の予測、化学構造の

プロファイリングなどをする際、化学者は化学構造式を見ながら

様々な化学的類推を行っている．このことから、化学構造式を

理解し、その意味を解釈する化学人工知能を実現するために

は、その基盤技術として化学構造特徴を自動的に認識する技

術が不可欠となる． 

そこで本研究では、提示された化学構造式について、その構

造特徴を自動的に解析し、知識ベースをもとに、対応する化学

クラス（化合物タイプ）を自動識別するための基盤システムの開

発を試みる． 

2. システムの概要 

本システムの入力は化学構造である．化学構造式の入力に

は当研究室で別途作成した構造式エディタを用いる．入力され

た化合物構造に対し、知識ベースに格納されている各々の部

分構造との部分構造マッチングを行い、化学構造の構造特徴

解析を行う．本システムの基本構成概念を図 1に示す． 

 

 

図 1 構造特徴解析システムの基本概念 

3. 構造特徴解析 

構造特徴解析に際しては事前に定義された部分構造知識フ

ァイルを参照しながら、部分構造マッチングの技法により、注目

する部分構造の有無やその数を調べ、これらの結果を一時保

存する．得られた部分構造特徴解析の結果は後述の化合物ク

ラスの分類・同定に利用される．ここでの基礎となる部分構造マ

ッチングはグラフ間の部分同型判定の問題に帰着できる．  

3.1 部分構造マッチング 

本研究での部分構造マッチングには Ullmann[1]のアルゴリ

ズムを用いた．Ullmann のアルゴリズムは、代表的な部分グラフ

同形判定アルゴリズムの 1 つである．Ullmann のアルゴリズムは

探索木を巡回する探索木巡回アルゴリズムと、探索空間を削減

する Refinement Procedureの 2つから構成される． 

Ullmann の探索木巡回アルゴリズムは、深さ優先探索である．

部分グラフ同型判定を行う 2 つのグラフを𝐺𝐴 = (𝑉𝐴, 𝐸𝐴) , 

𝐺𝐵 = (𝑉𝐵, 𝐸𝐵)とする．また、それぞれの頂点数を n, mとする．こ

のとき、n×mの行列M = [𝑚𝑖𝑗]を定義する．Mの各要素は 0か

1 の値を持つ．𝑚𝑖𝑗 = 1のとき、頂点𝑣𝐴𝑖
から頂点𝑣𝐵𝑗

への写像に

おいて、部分グラフ同型になる可能性があることを示す．M は

「各行は 1 つだけ 1 を持ち、残りは 0」、「各列は 2 つ以上の 1

を持たない」という性質を持つ．行列 M の初期値𝑀0 = [𝑚𝑖𝑗
0 ]の

各要素の値は、 

𝑚𝑖𝑗
0 = {

1       𝑑𝑒𝑔(𝑣𝐴𝑖
) ≤ 𝑑𝑒𝑔 (𝑣𝐵𝑗

)

0       𝑜𝑡ℎ𝑒𝑟𝑤𝑖𝑠𝑒                      
      (1) 

上記において、𝑑𝑒𝑔(𝑣𝐴𝑖
)は𝐺𝐴中の i 番目の頂点𝑣𝐴𝑖

の次数を

表す．M0を Mの性質に合うように、深さ優先で探索していく． 

Refinement Procedure では、同型可能性判定を行う．

Refinement Procedure において部分グラフ同型になる可能性が

ないと判定された場合は、その接点以下の部分木は切り捨てら

れ、探索空間が削減される．Refinement Procedure によるオー

バーヘッドは増えるが、探索空間を削減したことによって、部分

グラフ同型判定全体の処理時間は大幅に軽減される． 

部分グラフにおける隣接関係は、入力された部分グラフにお

いてもその関係性は保たれているべきであり、𝐺𝐴の隣接行列を
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A、𝐺𝐵の隣接行列を Bとすると、次式の関係が成り立つ． 

∀k (𝐴𝑖𝑘 = 1 ⇒ ∃𝑝(𝑀𝑘𝑝𝐵𝑝𝑗 = 1))    (2) 

この条件に従わない場合は、𝑀𝑖𝑗
𝑑 = 0とする． 

このとき、得られた写像 M についえて次式の条件を満たすと

き、2つのグラフは部分グラフ同型であると判定される． 

∀𝑖,𝑗,  𝐴𝑖𝑗 = 1 ⇒  𝐶𝑖𝑗 = 1  （3） 

ただし、𝐶 = 𝑀(𝑀𝐵)𝑇 

3.2 部分構造知識ベース 

本システムに化学構造を入力し、解析した結果を図 3に示す．

なお、今回使用した知識ベースには、100種以上の代表的な官

能基や特徴的な部分構造情報が収録されている．それらの一

部を表 1に示す．化学構造情報の計算機表現にはすべて独自

の仕様にもとづく結合表を用いている． 

 表１ 部分構造知識ファイルに官能基や部分構造（例） 

 

4. 化学クラスの分類・同定 

部分構造特徴解析の結果と構造分類に関する化学知識をも

とに、入力された化合物の化学クラスを同定する．ここでは、構

造分類に関する化学的知識は前述の部分構造知識とは別の知

識ベースとして実装している．構造分類のための分類規則の例

を下に示す． 

  

図 2 構造特徴にもとづく化学クラスの分類知識（例） 

 

現在、ケーススタディとして、多様な化学構造を有する一般化

学物質の生態環境毒性の予測問題の中で米国環境保護庁が

提案している 112 種類の化学クラスに対する構造分類の自動

化を進めているところである． 

5. システムの実装と実行例 

本研究で開発した構造特徴解析にもとづく化合物クラスの自

動同定のための試作システムは、化学構造エディタ、部分構造

特徴解析モジュール、部分構造特徴からの化学クラス（化合物

クラス）の分類・同定モジュールの３つの主要モジュールから構

成される．試作システムの主な処理の流れを図 3 に示す．試作

システムは PC(mouse computer、Windows7.0 COREi7)上でプ

ログラミング言語 C#を用いて開発を行った．作成したシステム

の実行画面例を図 4に示す． 

 

 
図 3 化学クラスの分類・同定処理の流れ 

 

 

図 4 試作システムの実行画面例 

 

化学構造式を化学構造エディタで作画、もしくはファイルから

入力し、特徴解析ボタンをクリックすることで、部分構造知識ファ

イルにもとづく構造特徴解析が開始される．解析の結果として、

知識ベースに格納されている官能基のうち、部分グラフ同形で

あると判定された官能基に関する情報が出力・表示される． 

6. まとめ 

化学人工知能の実現のために必要となる基盤ツールの一つ

として、知識ベースをもとに、入力された化学構造の部分構造

特徴の自動解析プログラムを開発するとともに、同機能を利用し

た化合物クラスの自動分類・識別のためのシステムを試作した．

今後の課題としては、まず第一に、知識ベースの充実が挙げら

れる．また、知識ベースの充実を図るとともに、構造プロファイリ

ングや類似性解析、さらには別途開発を進めている毒性予測シ

ステムの高度化などへの応用についても検討していきたい． 
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