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１． 研究概要 

 創薬の現場で活用できるインターフェースを備えた包括的に創薬の過程で必要となる評価項目を予測しながら

有望な新規化合物を提案できる創薬 AI プラットフォームを構築し、日本のアカデミア及び製薬企業に提供して、

創薬プロセスを飛躍的に効率化する。創薬AIプラットフォームは、新規化合物提案AI、化合物プロファイル予測

AI、オミクス情報を含む多階層データを考慮した創薬AIから構成され、ユーザーインターフェースによって創薬

研究者が創薬の早期から後期まで包括的に設計支援を受けられるものとする。 

 

２． 研究成果 

 新規化合物提案AIについては、広大なケミカル空間の中で創薬の様々な目的に対応できる構造発生AIとして、

ChemTS、RLS 法、XGG 法の 3 種類を実装した。それぞれ新規性、医薬品らしさ、医薬品の骨格変換を重視した

手法である。モンテカルロ木探索による強化学習を特徴としたChemTS については、10 種類の項目の同時最適化

を行う能力があることを検証した。予測AIについて半教師あり及び自己教師あり学習による精度改善手法を開発

した。医薬品らしさ、合成難易度、特許取得のための新規性の評価手法を開発した。創薬AIプラットフォームに

ついては、構造発生AI、化合物プロファイル予測AIを登録するシステム及びユーザーインターフェースを開発し

た。アカデミア創薬の4個のテーマで創薬AIプラットフォームを利用した創薬支援を開始した。 

 化合物プロファイル予測AIについては、オン・オフターゲットとADMETの項目について公共データベースの

整備を行い、予測AIを構築した。GCN記述子によるマルチタスク及びマルチモーダル学習によって、平均で回帰

モデルのR2が 0.767、2 値分類モデルで 100 nM、1μM、10μM の閾値でのROC-AUC がそれぞれ 0.946、0.935、

0.931を示した。オン・オフターゲットについては、連携に参加した製薬企業から400種類以上の1000万データポ

イント以上のアッセイデータの提供を受けプロトタイプの予測AIを構築したところ、予測精度の向上が見られた。

Federated Learningについて、PyTorchによって開発した予測手法が良好な結果を示し、クラウドのファイル共有サ

ービスを中継して、モデルパラメータを受け渡す自動型のシステムの構築を行い、製薬企業への試験運用を準備し

ている。 

 オミクス情報を含む多階層データを考慮した創薬AIについては、化合物応答遺伝子発現プロファイルなどオミ

クス情報から化合物の潜在的な標的タンパク質を予測する手法を開発した。欠損値や未観測値が多いため、テンソ

ル分解を適用してデータ補完を行う手法を開発した。遺伝子発現プロファイルなどのオミクス情報とケミカル情

報を融合し、変分オートエンコーダや類似度検索などを組み合わせて構造発生AIを開発した。また、新規な構造

発生アルゴリズムとして、casVAEを開発し、合成反応を考慮した構造発生ができるようになった。ケミカル空間

を拡充するために、三次元ビシクロ化合物を中心とした新奇性の高い化合物の合成法を開発した。 

 


