
研究の概要
文献データマイニング及び機械学習を組み合わせ、ナノ粒子の一種

であるナノシリカをより安全に設計するための人工知能（AI）を用い
た新しい手法を確立した。本研究で確立した手法は、様々な産業分野
におけるより安全なナノ粒子材料の開発に貢献することが期待される。

 ▍ 研究の背景と結果
PubMed には昨年のナノ材料分野だけで34,000件の論文が登録さ

れており、科学文献の指数関数的な増加は生成される知識の膨大さを
表している。この情報の急増は、一個人が効率的に読み包括的に理解
する能力を既に超えていると言える。この豊富な文献の可能性をナノ
材料分野に活用するために、安全で機能的なナノ粒子設計プロセスを
大幅に加速できる強力なツールとして、AI が浮上している。

我々のグループは、直径100ナノメートル以下のナノ粒子の一種で
あるナノシリカ（SiO2-NP）をより安全に設計するために、AI を用い
た新しい手法を確立した。100以上の科学論文から慎重に情報を収集し、
高度な AI アルゴリズム（CatBoost）を活用することで、文献データ
マイニングと機械学習を組み合わせたナノシリカの安全性を評価する
汎用的なin silico 予測モデルを確立した。この研究により、濃度、血
清の有無、サイズ、暴露時間、表面特性など、ナノシリカの安全性に
影響を与えるいくつかの重要な要因が明らかとなり、ナノシリカの表
面を修飾し、低濃度で使用することで、その安全性を大幅に改善でき
ることが示された。

 ▍ 研究の意義と将来展望
ナノ粒子は化粧品、塗料、繊維、電子機器などに幅広く利用されて

いるが、従来の材料とは異なる独特の形状や性質ゆえに安全性を懸念
する指摘がある。しかし、ナノ粒子が細胞等に与える潜在的な影響を
予測することが難しいのが現状だった。AI を用いた新たなエビデンス
に基づく手法を確立することで、細胞毒性のあるナノ粒子と細胞毒性
のないナノ粒子を区別することが可能となった。ナノ粒子の安全性の
向上は、ナノ粒子の日常的な使用に対する消費者の信頼を高めること
に繋がる。文献デーマイニングによるナノ粒子に関する知見の蓄積を
通じて、将来はがん細胞に対する選択性を持つなどの機能性ナノ粒子
の発見を目的としたin silico スクリーニングへの応用も期待される。
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