
○○事事業業概概要要（（新新規規性性 市市場場性性等等））

事事業業名名：： 新新規規物物質質のの発発掘掘・・開開発発支支援援シシスステテムムのの事事業業化化

地地域域 茨城県つくば市 認認定定日日 平成２１年２月２３日 ３－２０－１３６

事事業業分分類類 情報通信 テテーーママ分分類類 ＩＴ

○○事事業業概概要要（（新新規規性性、、市市場場性性等等））

・身の回りには、様々なモノ（食品、薬品、化粧品など）があふれ、各用途に合わせた研究開発が進め
られている。新製品開発には、製品材料となる分子の物性情報が必須となるが、従来は、研究者の
経験やノウハウをベースにして候補物質を選定し、コンピューターを利用した量子化学計算による物
性予測を行い、さらに分子を合成して物性測定を行うという開発プロセスを、試行錯誤的に繰り返す
ため、多大な時間とコストがかかっていた。

・本事業は、人工知能と呼ばれるニューラルネットワーク法により構築した物性推算式を使ったデータ
マイニングにより、候補物質の探索を自動化すると共に、膨大な時間を必要とする量子化学計算によマイニングにより、候補物質の探索を自動化すると共に、膨大な時間を必要とする量子化学計算によ
る物性予測をＡＳＰにて行なうことにより従来と比較し、計算時間を１００分の１以下に、コストを１０分
の１程度に削減できる。
・化学工業および創薬業界関連の研究施設および研究者を対象として販売を行なう。
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連連携携体体のの構構成成事事業業推推進進体体制制

ココアア企企業業：：ビビヨヨンンドド
ココンンピピュューーテティィンンググ㈱㈱

（（茨茨城城県県つつくくばば市市））
・ＭｏｌＷｏｒｋｓ・物性推算方式の開発

・ＡＳＰシステム構築・サポート

東東京京大大学学情情報報基基盤盤セセンンタターー

技技術術支支援援
開発・システム運用サポート

テテンンキキュューーブブ研研究究所所

技技術術支支援援

㈱㈱ヒヒュューーリリンンククスス
（（東東京京都都渋渋谷谷区区））
・ユーザー情報収集
・製品販売

①補助金

情報収集・販売

支支援援予予定定メメニニュューー

常常陽陽銀銀行行

金金融融支支援援

㈱㈱フファァルルママデデザザイインン
（（東東京京都都中中央央区区））
・推算用ＤＢ設計
・ＡＳＰアプリケーション用インターフェ
イス設計・試験

設計・試験

①補助金
②特許減免

統統合合型型分分子子設設計計支支援援シシスステテムムMMoollWWoorrkkssのの画画面面例例


