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論 文 内 容 の 要 旨 

 生体の機能解析や自然現象解明のために計算機を利用したシミュレーションは、ますます盛んになってきている。

特に、創薬の研究分野においては時間的、費用的な観点からコスト削減に対する要求が高く、従来実験室で行われて

いた実験を計算機上で行う試みが積極的に行われている。今日プログラム実行が効率化されている一方で、研究者が

判断を繰り返して実行する試行錯誤的な要素を含んだシミュレーションでは、システム利用者である研究者の作業が

ボトルネックとなっている現状が存在する。高速化が難しい利用者の判断（ユーザインタラクション）を含んだ試行

錯誤的なシミュレーションを支援する、新しいメカニズムが求められている。 
 本論文は全５章で構成される。まず第１章では、創薬における計算機の利用と本研究の対象となるドッキングシミ

ュレーションの位置づけを述べる。また、試行錯誤的なユーザインタラクションを含むシミュレーションにおいては、

シミュレーション実行の単純な効率化だけでなく、システム利用者である研究者の作業の効率化を図ることが重要で

あることに言及し、本研究の意義について説明する。 
 第２章では、創薬アプリケーションの１つであるドッキングシミュレーションに焦点を当て、その中のパラメータ

調整過程において試行錯誤的なユーザインタラクションが原因で全体のスループットを低下させている現状の問題

を取り上げる。この問題の解決のために、本研究で取り組むべき２つの課題を導き出す。 
 第３章では、第１の課題である「試行錯誤の手順のデータ構造化」について述べる。試行錯誤の繰り返しのたびに

変化する研究者の思考単位でのシミュレーション実施手順のまとまりを「試行セット」のモデルとして設定し、デー

タ構造化に必要な項目を導く。その後、リレーショナルデータベースを利用して試行セットモデルに対するデータ構

造化を実現する。それにより実行システムは、研究者の考える一連の手順のまとまりをデータとして利用することが

できる。 
 第４章では、第２の課題である「試行錯誤的な手順の実行環境」について述べる。試行セットとして定義された概

念的な実施手順がシームレスに実行される環境の必要性を述べた後、概念レベルと具体レベルでのツール実行を階層

別に管理するシステムを提案・構築する。その後、試行セットがシームレスに実行できることを示すとともに、ドッ

キングシミュレーションでのパラメータ調整の実例を用いてその有効性について考察する。 
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 最後に第５章において、第３章、第４章での課題の達成により、創薬シミュレーションにおける試行錯誤的な手順

を支援するシステムが実現できたことを示して本論文をまとめ、今後の課題について検討する。 

論 文 審 査 の 結 果 の 要 旨 

 本論文は、創薬分野での重要な位置づけを占めるドッキングシミュレーションにおける非効率なパラメータ調整過

程に着目し、試行錯誤的なユーザインタラクションを効率化する創薬シミュレーション支援システムに関する研究成

果をまとめたものである。その主要な成果は以下の３点に要約される。 
⑴創薬研究で利用されるドッキングシミュレーションには、利用するツール群のパラメータ調整を行うパラメータ調

整過程と、多数の化合物との結合シミュレーションを行うことで化合物を振り分けるスクリーニング過程が存在する。

本論文では、近年研究開発が活発に行われているスクリーニング過程だけではなく、研究者によって試行錯誤的に行

われるパラメータ調整過程にも情報技術による効率化が不可欠であることを指摘している。また、今日試みられてい

るスクリプトやポータルといった既存情報技術を用いた解決アプローチの問題点を述べ、試行錯誤的なパラメータ調

整過程の効率化のための技術的課題を明確にしている。 
⑵ドッキングシミュレーションのスクリーニング過程に着目した、大量の計算ジョブを複数台の計算機に分散し高速

に処理する情報技術は今日数多く利用可能である一方、パラメータ調整過程においては研究者が行う試行錯誤的なツ

ールやパラメータの選定・設定を効率的に管理できる情報技術は存在していない。本論文は、この問題点に着目し、

研究者が行う試行錯誤的なツール・パラメータの選定・設定を柔軟な階層構造で表現できる「試行セット」と呼ばれ

るモデルを提案している。さらに、そのモデルをリレーショナルデータベースによる実際のデータ構造として実現で

きることを示している。 
⑶研究者の試行錯誤を実際環境上で効率的に支援するためには、前項のデータ構造で保持される試行錯誤的なツー

ル・パラメータの選定・設定の情報を基に、それをシームレスに実行環境で実施できる必要がある。本論文では、前

項のデータ構造、すなわち試行セットを効率よく処理するために Presentation 層、PSE 層、および Grid 層から成る

３階層の構造を持たせたシステムアーキテクチャを提案・実装している。さらに、ドッキングシミュレーションを用

いた実際のパラメータ調整例を通じて、システムの実用的な観点からの有効性を示している。 
 以上のように、本論文は効率的な創薬シミュレーション実施を実現する上で、上記３点の主要成果を含む多くの有

用な研究成果をあげており、マルチメディア工学に寄与するところが大きい。よって本論文は博士（情報科学）の学

位論文として価値あるものと認める。 
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