
化学・生命化学科/専攻
重点領域「ケム・インフォマティクス」

化学の観点からインフォマティクスを学び
新たな化学・物理法則や知識体系を獲得できる
化学者を育てます

概要

授業

研究

スキル 学部 大学院

インフォマティクスを利用して化学の諸問題に挑む

ケム・インフォマティクスの基礎・応用力の習得 担当授業

教員紹介

データとインフォマティク
スから電子状態計算の高機
能化や新規の化学/物理法
則・知識体系を獲得します

実験/計算とインフォマティ
クスから化学反応が起こる
か、化合物をどのように作
るかの指針を与えます

実験/計算による物性・
スペクトルとインフォ
マティクスから革新的
な化合物を探索します

第3次人工知能(AI)ブームは、経済活動やライフスタイルな
どに影響を与え、現在の第4次産業革命を牽引しています。
本重点領域において、AI技術を化学研究に活用し、化学の基
礎となる化学/物理法則や知識体系の構築、応用としての革
新的な材料の探索や合成指針の獲得など、化学研究を深化・
進化するための基礎および応用技術を探求します。

化学者の知識や経験を活かした従来の化学研究をAIが代用し、
膨大なデータから複雑な規則・法則を読み解くための、AI技術に
関する基礎を学びます。また実際の化学データを利用した種々の
演習を通して、化学とインフォマティクスの両方の視点から研究
を遂行できる人材を育成します。

授業では、ケム・インフォマティクスの現状と将来性を理解す
るとともに、AI技術の根幹となる機械学習などの諸手法の概要と
理論を学びます。また実際の化学データと、多くの機械学習ライ
ブラリを含むPython言語を利用した演習を通して、化学データの
解析や種々の化学研究への活用の仕方について学びます。

 ケム・インフォマティクス概論
 ケム・インフォマティクス特論
 ケム・インフォマティクス研究
 ケム・インフォマティクス演習
 化学・生命化学特別実験
 化学・生命化学海外特別演習
 理工学基礎実験
 卒業論文
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機械学習の理論や化学データの性質に関
する基礎知識を身に付けます。演習を通
してデータの活用術も習得します。

化学に関する実課題を発見し、AI技術を
用いて解決する課題解決型化学×AI人材
を育成します。


