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深層学習に代表される AI（機械学習）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。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。当然、AlphaFold2

を活用した研究成果の報告は多く見られるようになり、またハッキングもされてきた。現在では、複

合体構造予測（AlphaFold-Multimer）、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、AlphaFold2 をベースとした予測技術の発展が

急速に進んでいる。 

本講演では、AlphaFold2 を軸に、情報学・AI が創薬分野へもたらす革新の可能性について、

我々のこれまでの研究をふまえて議論したい。我々は、AlphaFold2 を活用した標的結合ペプチ

ドの設計手法 1 や、抗体 CDR配列設計手法 2 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 3 や分子生成 4、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

能性の追求 5, 6 などの計算手法を開発してきた。大規模な自由エネルギー摂動法計算を実現す

るための AI 技術の応用や高速化実装も実施している 7。いずれも、いかに「有望そうな」分子を作

れるかが焦点となっている。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、使う側もう

まく使うことが必要となる。AI 技術とうまく付き合っていくことがこれからの創薬には必須であり、分

子設計の可能性をさらに広げられるような AI技術開発を目指していきたい。 
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