
FS-12 日時： 2016 年 10 月 27 日 13:30-17:00 
 場所： 研修室 

 

並列生物情報処理イニシアティブ（IPAB）  

第３回 IT 創薬コンテスト：「コンピュータで薬のタネを創る３」 

Computer Aided Drug Discovery Contest 
 

  
開催趣旨： 
 「「薬を一つ創る」、このためには十数年に渡る期間と一千億円以上に及ぶ膨大な費用が必要で
あり[1]、加えて近年はこの研究開発費がますます増加しています。そのため、創薬のための新
しい技術が世界的に模索されており、こうした中で、コンピュータを利用した効率的な創薬方法
（IT創薬）に高い関心が寄せられています。 
 
非営利活動法人 並列生物情報処理イニシアティブ (IPAB)では IT 創薬を広く浸透させること、
IT 創薬の裾野を広げることを目的として、創薬プロセスの上流であるヒット化合物（薬のタネ）
の探索をテーマにコンテストを実施してきました。このコンテストでは、化合物ライブラリの中
から、課題とした標的蛋白質の機能を強く阻害する化合物を参加グループに予測・選択してもら
い、実際にそれらの化合物の阻害活性をアッセイ、ランキングし、“良い”化合物を提案したグ
ループを表彰します。また、コンテストと銘打ってはいますが、勝敗を決めるのは二の次で、む
しろ、大学生・大学院生・創薬にかかわる研究者に、「自分たちで化合物を選択する。そのアッ
セイ結果が実際にフィードバックされる」という過程を経験してもらうことで IT 創薬に関わる
人材の育成をしていくことを目的としています。 
 
過去に行われた第 1回（2014 年）[2]、第 2回（2015年）のコンテストでは産業界・学界から、
IT 創薬のプロフェッショナル・IT 創薬に関しては素人を名乗るグループ・学生グループなど十
数グループの参加がありました。このような多様な参加グループが同じ課題に対して取り組み、
議論をすることで色々なことを学ぶ機会を提供でき、結果として IT 創薬に関する人材育成に貢
献できたと考えています。加えて、第 1回と同一の標的蛋白質をテーマにした第 2 回では、第 1
回と比較して多くのヒット化合物をみつけることができました。これは参加者が前回の経験を活
かすことができた結果といえます。 
 
今回の第 3回では、あらたな蛋白質を標的に設定し、アッセイ手法も近年注目されている Thermal 
Shift Assay を採用し、参加される皆様に実りの多いコンテストになるように企画しております。 
本フォーカスドセッションでは、前半でルール説明・各グループの手法の発表、後半で解析結果
と受賞者の発表を行います。 
 
[1] Mullard, New drugs cost US$2.6 billion to develop, Nature Reviews Drug Discovery 13, 
877 (2014) 
[2] Chiba et al., Identification of potential inhibitors based on compound proposal 
contest: Tyrosine-protein kinase Yes as a target, Scientific Reports 5, 17209 (2015) 
 
モデレーター： 関嶋 政和 Masakazu Sekijima、 石田 貴士 Takashi Ishida 
              千葉 峻太朗 Shuntaro Chiba、  大上 雅史 Masahito Ohue 
 
 
13:30‐13:40    開会挨拶（関嶋委員長）  

13:40‐14:00    コンテスト詳細、ルール説明（千葉委員）  

14:00‐14:10    結果発表  

14:10‐15:00    グループ発表（5分 x10）  

  休憩  

15:30‐15:45    解析結果発表（池田審査委員）  

15:45‐16:45    受賞者発表（20分 x3）  

16:45‐16:55    表彰式 

16:55‐17:00    閉会挨拶 

 


