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『AI健康・医薬研究センター』

背景・社会的意義等

目標・令和6年度実績・成果・課題

ポイント

〇 健康促進から医薬品開発まで、多様な課題に対して統合的なAI解析を実現

〇 疾患関連データベースとAIを用いたデータ駆動的な創薬支援

〇 データやAIモデル共有に基づく、産学官連携の推進

〇 情報科学と生物学・化学との異分野融合的な学術研究を推進

〇 ヒト臨床情報のAI解析による創薬標的探索の幅広い展開と解析技術の改良

〇 AIとシミュレーションの融合によるリード化合物スクリーニング基盤の構築

〇 AIを用いた医薬品安全性予測技術の確立

〇 目標：AIとシミュレーションにより創薬における課題の解決を支援

〇 診療情報とオミックスデータを用いたデータ駆動的患者層別化・創薬標的探索を推進

〇 AlphaFoldによるタンパク質立体構造予測を活用した活性予測基盤の確立

〇 化合物構造からの毒性予測AI、バーチャル病理スライド画像からの肝臓壊死予測AIの構築
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『AI健康・医薬研究センター』（ArCHER）の組織

バイオインフォマティクスプロジェクト

PJリーダー：夏目やよい
 疾患・創薬データ統合
 トランスオミックス解析
 バイオマーカー・ターゲット探索など

夏目やよい センター長代行

インシリコデザインプロジェクト

PJリーダー：李秀栄
 化合物・医薬品データ統合
 ケモインフォマティクス、計算化学
 モダリティー選択、薬効・動態予測など

トキシコゲノミクス・インフォマティクスプロジェクト

PJリーダー：山田弘
 安全性データ統合
 ルールベース、統計アプローチ
 毒性予測など

AI栄養プロジェクト → AI栄養統括研究室へ

PJリーダー：荒木通啓（併）
 健康・栄養データ統合
 代謝シミュレーションなど
 産学連携：ILSI他

荒木通啓 副センター長

荒木通啓夏目やよい

山田弘李秀栄

（Artificial Intelligence Center for Health and Biomedical Research）
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成果『バイオインフォマティクスPJ』: データ駆動的患者層別化と創薬標的探索

構造化された診療情報
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枠のデータを

出力例①の解釈：
分子A,Bの値が高く
分子Cの値が低い患者は
予後が悪く治療法Xが効く
傾向がある

出力例① 出力例②

出力例②の解釈：
分子A,Bの値が低く
分子Cの値が高い患者は
予後が良く治療法Yが効く
傾向がある

出力に含まれる分子A, B, Cは
患者層別化バイオマーカーの
有力な候補となる。
→データ駆動的患者層別化

分子A, B, Cの増減パターンから
体内で起きている分子レベルの
応答を推論することで、創薬標的
候補を得ることができる。
→創薬標的探索

Subset binding
・AI創薬PF（大阪国際がんセンター）
・神奈川循呼センター（間質性肺炎）
・GAPFREE4
・東京大学（神経変性疾患）
・神戸大（薬剤による副作用）
・埼玉医大（COVID-19）

本技術を活用している研究

より高次元データを解析するための
アルゴリズム改良を実施！
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成果『バイオインフォマティクスPJ』: CT画像を用いた肺線維症病変部位の可視化

連続的な二値化処理 & 接触定量

1.5

b0, b1

Threshold value (8 bit)0

Homology profile
=

画像特徴量

Input CT image

b0 b1 b1 / b0

HF maps

COVID-19
Fibrosis

Lung Cancer
Control

b0 b1 b1 / b0

正常組織

癌組織

接触定量

黒のまとまりの数 b0: 1
白の穴の数 b1: 1

黒のまとまりの数 b0: 1
白の穴の数 b1: 4

接触定量

二値化

二値化

Tile-shifted HP法は肺線維症病変
領域の定量的解析手法として有効

Nakane K., et al. Diagn Pathol. 2015
Yokoyama Y., et al. Scientific Reports. 2023

K. Doi et al.
Best Poster Award, 
Brazilian Symposium on 
Bioinformatics 2024
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成果『バイオインフォマティクスPJ』: 過去の診療情報から未来の診療情報を生成

過去〜現在の診療情報
（時系列）

未来の状態を予測したい

未来を変えられる因子は？

＋
未来に関する既知情報（例：手術の予定）

過去 現在 未来

とある診療項目

患者に関する既知情報
（例：患者基本情報）

各時点での
実測値の推移

解析環境を構築

公共の時系列データを用いて
条件検討中

予測値
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成果『インシリコデザインPJ』：深層学習を用いた高効率構造ベーススクリーニング基盤の構築

ドッキング 深層学習

予測無作為抽出

巨大な低分子
データベース データ量削減

■実行例

• 受容体：CAMKK2 （2ZV2）
• スクリーニング対象：約７億の低分子化合物
• CPU 40コアーつとGPU一つの環境、
一回のdockingは約８秒

• ７億回のdockingは１５０年以上かかる
• ４サイクル（約20日）で６千万まで減少

Deep docking platform

Gentile et al. 
ACS Cent. Sci. 2020

深層学習を用いることで、少ないドッキングシミュレーションで大規模化合物データベースか
ら有力候補化合物群を効率よく抽出する基盤を構築。毒性などを含めたスクリーニングへの展
開を目指す
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成果『インシリコデザインPJ』：AlphaFold2を用いた酵素反応解析法の構築と応用

AlphaFoldを用いて構造情報がない場合でも酵素
活性の決定因子となるアミノ酸を迅速に推定可能

AlphaFold2

MSAの数を減らして
多数の酵素構造を出力

構造A 構造B

•••

構造N

N個の構造で
ドッキング

上位構造で
活性予測

酵素
基質

（アンサンブルドッキング） 低

高

γヘルペスのチミジンキナーゼ活性の解析例

HSV-1（高活性） RRV（低活性）

T. Yamaguchi et al. in preparation

AlphaFoldを活用して構造未知の酵素について活性を迅速に予測することに成功。実験的な構
造解析や高コスト分子計算に先立つ簡易予測手段として期待
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成果『インシリコデザインPJ』：構造シミュレーションによるHLA-TCRエピトープ活性予測
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TCR
結合部位

TCR結合部位の構造
揺らぎ、アンカー間
距離が親和性と相関

TCRDock/TCRmodel
(AlphaFold-based)

• MDシミュレーション
• 親和性予測
• 動的構造特性抽出

複合体の立体構造予測

活性予測モデル

AlphaFoldと構造シミュレーションを活用した活性エピトープ予測法の開発を推進
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成果『トキシコゲノミクス・インフォマティクスPJ』: GCN技術を用いた毒性予測AIの構築

研究内容：化学構造から毒性を予測するAIモデルの構築

今年度目標：以下2種の毒性予測AIモデルを構築する
①薬剤誘発性リン脂質症予測AIモデル
② in vitro小核誘発性予測AIモデル

【研究成果】

① 年度目標通り，薬剤誘発性リン脂質症及びin vitro小核誘発性を予測する2種のAIモデルを完了した

② AMED事業（DAIIA）で設定した5ヵ年（R2-R6）目標を達成した（5ヵ年で5種の毒性予測AIモデルを構築）
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成果『トキシコゲノミクス・インフォマティクスPJ』: 毒性病理診断に係るマルチモーダル生成AIの構築

研究内容：バーチャル病理スライド画像から病理変化を診断するAIモデルの構築

今年度目標：肝臓の壊死を判別するAIモデルを構築する

【研究成果】

① 肝臓の壊死に関連する３種類の病理変化（小葉中心性肝細胞壊死，門脈周囲性肝細胞壊死，胆管壊死）を判別するAIモデルを構築し，
現在，病理専門家によるモデルの性能評価作業を進めている

② 生成AIの学習情報とするため，肝細胞壊死に係る用語の定義等を整理した資料を作成した

Grad-CAMOriginal Image

Grad-CAMによる可視化

病理専門家による
モデル診断結果の評価中



今後

国立研究開発法人医薬基盤・健康・栄養研究所 12

『AI健康・医薬研究センター』における今後の取組（まとめと今後の展望）

セルフケアAI

③ データ解析
• AIを活用し、発症/重症化の

要因を探索

② データ共有基盤
• 様々なデータベースを

安全に共有する

① データ収集
• 健康/医療情報と
マルチオミックスデータの収
集

• 簡便なデジタル
ツールの利用

病院
自治体

住民等

データ駆動的
創薬の基盤構築

⑤ 結果解釈
• 既存情報と照合して要因の妥

当性を解釈

遺伝子

タンパク質

マイクロRNA

パスウェイ

ドメイン

立体構造

疾患

相互作用
転写因子

化合物
医薬品

酵素
iRefIndex

連携

住民等

⑥ 介入策の検討
• 介入策の検証、社会実装化

の検討。

④ 分子ドッキング/
リバースドッキング

• 標的生体分子からの
活性物質の予測

• 活性物質からの
標的生体分子の予測

⑦ 仮想人体生成モデル
• シミュレーション
• データの増幅

バイオインフォマティクスプロジェクト

インシリコデザインプロジェクト

トキシコゲノミクス・インフォマティクスプロジェクト


