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九州大学 アジア・オセアニア研究教育機構   ブラウンバッグセミナー

登録はこちら

匂いの分子構造と官能評価との関係は未だ明らかで

はない。最近、筆者らは 700 種類の単品ケミカル

について 196 の評価用語による匂い記述が収載さ

れている公開データをもとに、分子構造をもとにし

た匂い記述の予測について検証した。匂い記述子の

予測について、そのグループ内分子の構造多様性を

もとに検証したところ、構造多様性と匂い記述子の

予測可能性の間には強い相関がみられた。4 種類の

分子フィンガープリントを用いて同解析を行ったと

ころ、この傾向は保持されていた。本研究では、匂

い記述子のもつ複雑さ・曖昧さの課題が浮き彫りに

された。本研究は匂いの予測を大きく前進させ、匂

いのデジタル化に貢献する。
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匂い分子の官能評価を
分子構造から予測する

（水）
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1981 年福岡県生まれ。
2007 年九州大学大学院 理学府 分子
科学専攻修了 ( 修士 )、化学系企業を
経て、2016 年東京工業大学 理工学
研究科修了 (工学博士 )。
東北大学、鳥取大学、理化学研究所 (創
薬分子設計基盤ユニット、科技ハブ
産連本部 )を経て現職。
化学や情報工学の手法、調香トレー
ニングの経験を活用して研究を進め
る。本研究は博士課程の頃からの研
究トピックス。
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