
 

 AIとシミュレーションによる分子設計 

大上雅史（科学大情報理工） 

深層学習に代表される AI 技術の生命科学や化学領域への応用は、近年爆発的な広がりを見せてい
る。AlphaFold（特に AlphaFold2）の登場は、タンパク質立体構造予測に関係する研究者のみならず、
生物学や情報学の研究者が広く注目する一種の「祭り」を引き起こした。現在では、複合体構造予測
（AlphaFold-Multimer）、タンパク質-ペプチドドッキング予測、人工タンパク質設計（AfDesign）、リ
ガンド当てはめ（AlphaFill）など、AlphaFold をベースとした予測技術の発展が急速に進んでいる。 
本発表では、AlphaFold2 を軸に、情報学・AI が分子設計・創薬へもたらす革新の可能性について

議論したい。我々は、AlphaFold2を活用した標的結合ペプチドの設計手法 1), 2)や、抗体 CDR配列設
計手法 3)、タンパク質間相互作用予測技術 4), 5)などの検討を進めてきた。また、低分子創薬や天然物
創薬に資する AI 技術開発も同様に行っており、タンパク質間相互作用を阻害するための低分子設計
指針 6)や分子生成 7)、グラフ深層ニューラル
ネットワークに基づく標的活性予測と解釈
可能性を担保した MMGX 法 8)、化学言語モ
デルを活用した天然物の情報抽出 9)などに取
り組んできた。いずれの技術もいかに有望そ
うな分子を計算機で作れるかが焦点となる。
ただし、AI による予測はあくまで予測であ
り、時には嘘も混じるため、どの範囲まで信
じられるか、どのように使えば有効に働くか
など、使う側も「うまく使う」ことが求めら
れる。活用が始まっている AlphaFold3 や
種々の co-folding 系 AI も含めて、これから
の時代に必要な AI 技術の形をディスカッシ
ョンできれば幸いである。 
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