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研究成果の概要（和文）：本研究では、深層強化学習を用いた分子グラフに基づく化合物最適化手法を開発し、
ドーパミン受容体D2（DRD2）を標的とした化合物の活性向上に成功した。本手法は、ユーザー定義の化合物を探
索・最適化するのに適している。また、DRD2での成功を受けて、多目的最適化による化合物生成モデルを用い
て、長崎大学の稲岡教授が評価系を持つトリパノソーマ寄生原虫の治療薬の標的となるTAO(シアン耐性酸化酵
素)を阻害することを目指した化合物を生成し、実際に合成実験を行った。合成実験では、AIでの予測時には分
からなかった化合物の合成に関する知見が得られた。これらの成果は、創薬研究の効率化に寄与すると期待され
る。

研究成果の概要（英文）：In this study, we developed a compound optimization method based on 
molecular graphs using deep reinforcement learning and successfully enhanced the activity of 
compounds targeting dopamine receptor D2 (DRD2). This method is suitable for exploring and 
optimizing user-defined compounds. We also generated compounds targeting TAO, for which Professor 
Inaoka at Nagasaki University has an evaluation system, using a compound generation model with 
multi-objective optimization, and conducted actual synthesis experiments. The synthesis experiments 
provided insights into compound synthesis that were not evident during AI prediction. These 
achievements are expected to contribute to the efficiency of drug discovery research.

研究分野： ケモインフォマティクス

キーワード： ケモインフォマティクス　バイオインフォマティクス　 機械学習　 IT創薬 　 スーパーコンピュータ
　 創薬　 分子動力学シミュレーション　寄生原虫

  ２版
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研究成果の学術的意義や社会的意義
本研究で開発した深層強化学習を用いた化合物最適化手法と多目的最適化による化合物生成モデルは、githubを
通じてプログラムを広く公開しており創薬研究の効率化に寄与する学術的意義がある。特に、ユーザー定義の評
価関数で化合物を探索・最適化できる点は、既知の化合物からの新薬開発を加速する。また、トリパノソーマ寄
生原虫の治療薬開発への取り組みは、顧みられない熱帯病の治療薬開発を促進し、患者のQOLの向上と医療費の
削減につながる可能性がある。さらに、AIでの予測だけでなく実際の合成実験を行うことで、創薬研究における
AIと実験科学の融合の重要性を示した点も、学術的・社会的に意義深い。

※科研費による研究は、研究者の自覚と責任において実施するものです。そのため、研究の実施や研究成果の公表等に
ついては、国の要請等に基づくものではなく、その研究成果に関する見解や責任は、研究者個人に帰属します。



様 式 Ｃ－１９、Ｆ－１９－１（共通） 
 
 
１．研究開始当初の背景 

顧みられない熱帯病（NTDs, Neglected Tropical Diseases）と呼ばれる寄生虫・細菌感染症

が熱帯地域を中心に蔓延している。WHO が焦点を当てているこれら 20 の疾患群には 149

カ国で延べ 10 億人以上が感染しているとされているが、安価で安全な治療薬が存在しない

為に、人々の生命を脅かす健康問題や、経済活動の足かせ・貧困の原因となっている。近年、

一つの薬を開発する費用と期間は 26 億ドルと 13.5 年とされており（S.M. Paul et al., Nat. Rev. 

Drug. Discov., 2010; S. Morgan et al., Health Policy, 2011）、機械学習を始めとする情報技術や

ロボット技術による効率的な創薬手法の開発が期待されている（関嶋, 情報管理, 2016）。本

申請課題代表者の関嶋、研究分担者の平山、稲岡は、2013 年より NTDs の一つであるシャ

ーガス病に対して治療効果がある新規薬剤の開発を共同で進めてきた（Yoshino et al., Sci. 

Rep., 2017）。関嶋らは、スペルミジン合成酵素と呼ばれる蛋白質を標的として東京工業大学

のスーパーコンピュータ TSUBAME を用いて 480 万化合物を対象としたドッキングシミュ

レーションを行い、ドッキングの評価関

数のスコア上位 1000 化合物に対して in 

vitro による酵素機能阻害実験を実施した

結果、阻害活性を持つ 20 のヒット化合物

を得ることに成功（生命医薬情報学連合

大会 2014 研究奨励賞, CBI 学会 2014 年

大会ポスター賞）した。 

 関嶋らは、スペルミジン合成酵素の基

質結合部位に化合物が結合した立体構造

を初めて明らかにすることにより、ドッ

キングシミュレーションの結果が正しいことを示した（図１）。 

さらに、関嶋らは、スペルミジン合成酵素の基質結合部位に化合物が結合した立体構造を明

らかにすることで、ドッキングシミュレーションの結果の信頼性を示した。この経験を基に、

深層学習を用いた蛋白質・リガンド間の結合予測手法を開発し、拡張現実システムを用いた

評価手法も確立した。一方で、ヒット化合物の中には、反応性が乏しく、さらなる誘導体の

作成が困難なものや、潜在的な副作用のリスクがあるものも含まれていた。 

本研究の目的は、これらの課題を克服し、より薬効性の高い化合物を効率的に発見するた

めの新しい創薬支援システムを開発することである。特に、機械学習を用いた多目的最適化

手法を駆使して、抗寄生原虫活性を持ちながらも細胞毒性が低い化合物を生成し、実験によ

る評価を組み合わせることで、創薬プロセス全体の効率を飛躍的に向上させることを目指

している。 
 
２．研究の目的 

本研究の目的は、機械学習とウェット実験の相互連携による効率的な創薬支援技術の開発

である。具体的には、以下の 3 点を目指した。 

(1) 深層強化学習を用いた分子グラフに基づく化合物最適化手法の開発：ユーザー定義の化

合物を探索・最適化できる手法を確立し、既知の化合物からの新薬開発を加速する。この手

法では、分子グラフをフラグメントに分解し、各フラグメントをアトムごとに生成すること

で、化合物をフラグメント単位で探索し、高密度に探索することを可能にする。これにより、

図２.（左）ドッキングの対象とした構造 
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ユーザー定義の化合物周辺の化学空間を効率的に探索できるようになる。 

(2) 多目的最適化による化合物生成モデルの開発：化合物の活性や物性など、複数の目的関

数を同時に最適化することで、創薬の初期段階で重要となる化合物の多面的な評価を可能

にする。このモデルでは MCTS（Monte Carlo tree search）と RNN(Recurrent Neural 

Network)を用いて化合物の連続表現を学習し、複数の目的関数を組み込んだ報酬関数を用

いて、強化学習により化合物の生成を行う。これにより、望みの特性を持つ化合物を効率的

に生成できるようになる。 

(3) これらの手法を用いた新規化合物の創出と評価：開発した手法を実際の創薬ターゲット

に適用し、新規化合物の創出と評価を行う。特に、顧みられない熱帯病の一つであるシャー

ガス病の治療薬開発への応用を目指す。具体的には、トリパノソーマ寄生原虫の治療薬の標

的となる TAO（トリパノチオン酸化還元酵素）阻害化合物の生成を行う。さらに、生成さ

れた化合物の一部について、実際に合成実験を行い、AI での予測だけでなく、実験的な検

証も行う。 

将来的には、本研究で開発する技術を他の創薬ターゲットにも適用し、創薬研究の効率化と

加速化に貢献することを期待している。特に、顧みられない熱帯病の治療薬開発に役立てる

ことで、社会的な意義も大きいと考えている。 
 
３．研究の方法 
 

本研究では、まず深層強化学習を用いた分子グラフに基づく化合物最適化手法を開発し

た。この手法では、分子グラフをフラグメントに分解し、各フラグメントをアトムごとに生

成することで、化合物をフラグメント単位で探索し、高密度に探索することができる。具体

的には、以下のようなステップで処理を行う。 

(1) 分子グラフをフラグメントに分解する。各フラグメントは、環構造やアミノ酸残基な

ど、化学的に意味のある部分構造とする。 

(2) 各フラグメントを、アトムごとに生成する。このとき、アトムの種類や結合の種類、結

合先のアトムなどを考慮し、化学的に妥当な構造を生成する。 

(3) 生成されたフラグメントを組み合わせ、完全な分子グラフを構築する。このとき、フラ

グメント間の結合の妥当性を評価し、化学的に安定な構造を得る。 

(4) 生成された分子グラフを評価する。ここでは、目的関数として設定した化合物の特性

（活性や物性など）を計算し、スコア化する。 

(5) スコアに基づいて、報酬を計算する。報酬は、強化学習のアルゴリズムに従って、エー

ジェントに与えられる。 

(6) エージェントは、報酬を最大化するように、生成するフラグメントを学習する。 

このような処理を繰り返すことで、ユーザー定義の化合物周辺の化学空間を効率的に探索

し、望みの特性を持つ化合物を見出すことができる。 

開発した手法の有効性を評価するため、ドーパミン受容体 D2（DRD2）を標的とした化合物

の最適化を行った。具体的には、既知の DRD2 阻害剤を初期構造とし、開発した手法を用い

て構造最適化を行った。その結果、初期構造から派生した新規化合物の中に、DRD2 阻害活

性が向上したものが見出された。この結果は、開発した手法がユーザー定義の化合物の最適

化に有効であることを示している。 

次に、多目的最適化による化合物生成モデルを開発した。本研究では、深層学習を用いた

新しい多目的分子生成モデル「Mothra」を開発した。Mothra は SMILES 表記を用いて分子を



生成し、複数の目的関数を同時に最適化することができる。目的関数には、ドッキングスコ

ア、QED、毒性確率を設定し、合成容易性をフィルターとして用いた。Mothra は、SMILES 文

法を学習した RNN による分子生成器と、パレート最適なモンテカルロ木探索による探索シ

ステムを組み合わせることで、望ましい相互作用プロファイルを持つ化合物を生成できる。

また、既存の線形結合による最適化手法の限界を克服し、効率的に化学空間を探索できる。

Mothra のソースコードは、GitHub で公開されており、研究者が独自の研究に容易に利用で

きるようにした。さらに、開発した Mothra を用いて、長崎大学の稲岡教授がアッセイ系を

持つトリパノソーマ症の治療標的であるトリパノチオン酸化還元酵素（TAO）に対する阻害

化合物の生成を試みた。生成された化合物の中から、TAO 阻害活性が期待される化合物を選

択し、実際に合成実験を行っていく。 
 
４．研究成果 

研究では、深層強化学習を用いた分子グラフに基づく化合物最適化手法(Erikawa et 

al.,2023)と、多目的最適化による化合物生成

モデル(Suzuki et al.,投稿中)を開発した。 

まず、深層強化学習を用いた分子グラフに基づ

く化合物最適化手法では、ユーザー定義の化合

物を効率的に探索・最適化できることを示し

た。DRD2 阻害剤の最適化実験では、開発した手

法を用いることで、初期構造から派生した新規

化合物の中に、DRD2 阻害活性が向上したものが

見出された。この結果は、本手法が既知の化合

物からの新薬開発を加速する有力なツールに

なり得ることを示唆している。 

次に、多目的最適化による化合物生成モデルでは、TAO 阻害化合物の生成実験を通じて、新

規化合物の創出に有効である

ことを示した。生成された化合

物の中には、既知の阻害剤とは

異なる骨格を持ち、TAO 阻害活

性が期待されるものが複数含

まれていた。さらに、合成実験

により、生成された化合物の一

部が TAO 阻害活性を示すこと

を確認した。この結果は、開発

したモデルがシャーガス病の

治療薬開発に役立つ可能性を

示唆している。 

また、合成実験の過程で、AI での予測時には分からなかった化合物の合成に関する知見が

得られた。例えば、反応条件の最適化や精製方法の工夫など、実験による検証が不可欠であ

ることが明らかになった。この知見は、今後の化合物生成モデルの改良に役立てることがで

きる。これは、本研究のように、実際にウェット実験を行わなければ得られなかったことで

ある。 



 シャーガス病の原因寄生虫であるトリパノソーマ・クルーシの治療薬開発を目的として、

スペルミジン合成酵素（SpdSyn）を標的タンパク質に選定し、計算機シミュレーションを用

いて新規阻害剤の取得に有用な隠れた結合部位の探索を行い、分子動力学（MD）シミュレー

ションにより、TcSpdSyn の新規結合部位を予測し、Glu22 周辺に高い薬剤親和性を持つ結合

部位を発見しし、さらに、この新規結合部位に対するドッキングシミュレーションと in 

vitro アッセイを実施し、IC50 値がそ

れぞれ 82.27μMと 43.41μMの 2つの

化合物を TcSpdSyn 阻害剤として同定

し た と い う 論 文 発 表 を 行 っ た

(Yoshino et al.,2023)。本論文では、

X 線結晶構造解析により、これらの阻

害剤が計算機シミュレーションで予

測された隠れた結合部位に結合し、

Glu22 および Asp77 と水素結合を形成していることを確認した。既知の阻害剤である 4MCHA

が Asp171 と相互作用しながら TcSpdSyn の活性部位に結合するのに対し、本研究で発見し

た阻害剤は異なる結合様式を示している。 

 その他にも、トキソプラズマ症の原因寄生虫である Toxoplasma gondii のミトコンドリ

アに局在するリンゴ酸キノン酸化還元酵素（TgMQO）の生化学的特性を明らかにした。

TgMQO は、哺乳類宿主には保存されていない重要な創薬ターゲットである。TgMQO の活

性測定に適した大腸菌発現系を構築し、組換え TgMQO を精製することに成功した。精製

TgMQO を用いて、至適 pH、至適温度、基質特異性、反応機構、阻害剤感受性などの生化

学的性状を明らかにした。さらに、TgMQO の阻害剤であるフェルレノールが、キノンおよ

びリンゴ酸に対して混合型阻害を示すことを見出した。本研究で得られた知見は、TgMQO

を標的とした新規トキソプラズマ症治療薬の開発に貢献すると期待される。 

 本研究の成果は、創薬研究の効率化と加速化に寄与すると期待される。特に、顧みられな

い熱帯病の治療薬開発への応用が期待される。本研究で開発した手法は、他の創薬ターゲッ

トにも適用可能であり、幅広い疾患の治療薬開発に役立てることができる。 

さらに、開発した手法をオープンソース化し、GitHub で公開した。これにより、他の研究

者が本手法を利用し、さらなる発展を遂げることが期待される。本研究で得られた知見は、

創薬研究における AI の活用方法に関する議論を深める上でも重要である。AI と実験科学の

融合により、創薬研究の新たな可能性が拓けるものと期待される。 

今後は、本研究で開発した手法をさらに発展させ、他の創薬ターゲットへの適用を進めてい

く予定である。また、AI による予測と実験による検証を繰り返すことで、創薬研究におけ

る AIの活用方法を確立していきたい。将来的には、本研究の成果が、顧みられない熱帯病

をはじめとする様々な疾患の治療薬開発に貢献することを期待している。 
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Journal of the Physical Society of Japan 124802～124802

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

 ４．巻
Hayashi Kao、Obuchi Tomoyuki、Kabashima Yoshiyuki 89

 １．著者名

10.1162/neco_a_01324

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Inferring Neuronal Couplings From Spiking Data Using a Systematic Procedure With a Statistical
Criterion

Neural Computation 2187～2211

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
Terada Yu、Obuchi Tomoyuki、Isomura Takuya、Kabashima Yoshiyuki 32

 １．著者名



2024年

2023年

2021年

2023年

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

10.1002/cmdc.202200586

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Challenges Based on Antiplasmodial and Antiviral Activities of 7‐Chloro‐4‐aminoquinoline
Derivatives

ChemMedChem 1-11

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

 １．著者名  ４．巻
Mizuta Satoshi、Mosaddeque Farhana、Tun Mya Myat Ngwe、Teklemichael Awet Alem、Taniguchi
Mayumi、Hosokawa Masashi、Yamaguchi Tomoko、Makau Juliann、Huy Nguyen Tien、Mizukami Shusaku、
Nishida Noriyuki、Morita Kouichi、Hirayama Kenji

18

10.3390/ijms22137236

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Identification of 3,4-Dihydro-2H,6H-pyrimido[1,2-c][1,3]benzothiazin-6-imine Derivatives as
Novel Selective Inhibitors of Plasmodium falciparum Dihydroorotate Dehydrogenase

International Journal of Molecular Sciences 7236～7236

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

 １．著者名  ４．巻
Hartuti Endah Dwi、Sakura Takaya、Tagod Mohammed S. O.、Yoshida Eri、Wang Xinying、Mochizuki
Kota、Acharjee Rajib、Matsuo Yuichi、Tokumasu Fuyuki、Mori Mihoko、Waluyo Danang、Shiomi
Kazuro、Nozaki Tomoyoshi、Hamano Shinjiro、Shiba Tomoo、Kita Kiyoshi、Inaoka Daniel Ken

22

10.3389/fmolb.2023.1095026

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Biochemical characterization and identification of ferulenol and embelin as potent inhibitors
of malate:quinone oxidoreductase from Campylobacter jejuni

Frontiers in Molecular Biosciences 1-14

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

 ４．巻
Kabongo Augustin Tshibaka、Acharjee Rajib、Sakura Takaya、Bundutidi Gloria Mavinga、Hartuti
Endah Dwi、Davies Cadi、Gundogdu Ozan、Kita Kiyoshi、Shiba Tomoo、Inaoka Daniel Ken

10
 １．著者名

10.3389/fcimb.2023.1302114

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Fumarate respiration of Fasciola flukes as a potential drug target

Frontiers in Cellular and Infection Microbiology -

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
Tashibu Atsushi、Inaoka Daniel Ken、Sakamoto Kimitoshi、Murakami Kenji、Zannatul Ferdoush、Kita
Kiyoshi、Ichikawa-Seki Madoka

13
 １．著者名



2023年

2023年

2023年

2023年

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

なし

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Average case analysis of Lasso under ultra sparse conditions

Proceedings of The 26th International Conference on Artificial Intelligence and Statistics
(PMLR206)

11317-11330

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

 ４．巻
Koki Okajima, Xiangming Meng, Takashi Takahashi, Yoshiyuki Kabashima -

 １．著者名

10.1109/tit.2023.3276696

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Decision Theoretic Cutoff and ROC Analysis for Bayesian Optimal Group Testing

IEEE Transactions on Information Theory 5902～5920

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

 ４．巻
Sakata Ayaka、Kabashima Yoshiyuki 69

 １．著者名

10.1109/TSP.2023.3297743

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Compressed Sensing Radar Detectors Under the Row-Orthogonal Design Model: A Statistical
Mechanics Perspective

IEEE Transactions on Signal Processing 2668～2682

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

 ４．巻
Na Siqi、Huang Tianyao、Liu Yimin、Takahashi Takashi、Kabashima Yoshiyuki、Wang Xiqin 71

 １．著者名

10.1186/s41182-023-00502-2

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Anti-Trypanosoma cruzi activity of Coptis rhizome extract and its constituents

Tropical Medicine and Health 1-12

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
Tayama Yuki、Mizukami Shusaku、Toume Kazufumi、Komatsu Katsuko、Yanagi Tetsuo、Nara Takeshi、
Tieu Paul、Huy Nguyen Tien、Hamano Shinjiro、Hirayama Kenji

51
 １．著者名



2023年

2024年

2024年

2023年

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

10.1021/acsomega.3c05430

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Gargoyles: An Open Source Graph-Based Molecular Optimization Method Based on Deep Reinforcement
Learning

ACS Omega 37431～37441

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

 ４．巻
Erikawa Daiki、Yasuo Nobuaki、Suzuki Takamasa、Nakamura Shogo、Sekijima Masakazu 8

 １．著者名

10.1016/j.ijbiomac.2024.129490

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
PRA-Pred: Structure-based prediction of protein-RNA binding affinity

International Journal of Biological Macromolecules 129490～129490

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

 ４．巻
Harini K.、Sekijima M.、Gromiha M. Michael 259

 １．著者名

10.7566/JPSJ.93.044002

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Generating Gradients in the Energy Landscape Using Rectified Linear Type Cost Functions for
Efficiently Solving 0/1 Matrix Factorization in Simulated Annealing

Journal of the Physical Society of Japan 1-15

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスとしている（また、その予定である） －

 ４．巻
Konoshima Makiko、Tamura Hirotaka、Kabashima Yoshiyuki 93

 １．著者名

なし

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
On Model Selection Consistency of Lasso for High-Dimensional Ising Models

Proceedings of The 26th International Conference on Artificial Intelligence and Statistics
(PMLR206)

6783-6805

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
Xiangming Meng, Tomoyuki Obuchi, Yoshiyuki Kabashima -

 １．著者名



2023年

2023年

2023年

〔学会発表〕　計64件（うち招待講演　9件／うち国際学会　15件）

2022年

 ２．発表標題

Nobel Symposia: Predictability in Science in the Age of AI, STIAS（招待講演）（国際学会）
 ３．学会等名

 １．発表者名

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

Assessing transfer entropy from biochemical data

 ４．発表年

Y. Kabashima

10.1021/acsomega.3c01314

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Discovery of a Hidden Trypanosoma cruzi Spermidine Synthase Binding Site and Inhibitors through
In Silico, In Vitro, and X-ray Crystallography

ACS Omega 25850～25860

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

 １．著者名  ４．巻
Yoshino Ryunosuke、Yasuo Nobuaki、Hagiwara Yohsuke、Ishida Takashi、Inaoka Daniel Ken、Amano
Yasushi、Tateishi Yukihiro、Ohno Kazuki、Namatame Ichiji、Niimi Tatsuya、Orita Masaya、Kita
Kiyoshi、Akiyama Yutaka、Sekijima Masakazu

8

10.1109/csce60160.2023.00351

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Enhancing the Performance of AlphaFold Through Modified Storage Method and Optimization of
HHblits on TSUBAME3.0 Supercomputer

Proceedings of the 2023 Congress in Computer Science, Computer Engineering, & Applied Computing
(CSCE)

2140-2146

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

オープンアクセスではない、又はオープンアクセスが困難 －

 ４．巻
Fujita Hayato、Nomura Akihiro、Endo Toshio、Sekijima Masakazu -

 １．著者名

10.1109/csce60160.2023.00352

 ３．雑誌名  ６．最初と最後の頁

有

 オープンアクセス  国際共著

 ２．論文標題  ５．発行年
Predicting Chemical Reaction Product by Graph Transformer

Proceedings of the 2023 Congress in Computer Science, Computer Engineering, & Applied Computing
(CSCE)

2147-2152

 掲載論文のDOI（デジタルオブジェクト識別子）  査読の有無

 ４．巻
Makino Shunya、Yasuo Nobuaki、Sekijima Masakazu -

 １．著者名



2022年

2023年

2023年

2022年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

DYNAMICS DAYS ASIA PACIFIC (DDAP12)（招待講演）（国際学会）

Functional Inference and Machine Intelligence (FIMI) 2023（招待講演）（国際学会）

公開シンポジウム「データ駆動科学と情報計測の新展開」(DDIMA)（招待講演）

Spring School “Trypanosomatid Metabolism” 10th Meeting GLYCONOV/ADIPOTRYP（国際学会）

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

Y. Kabashima

Y. Kabashima

樺島祥介

Bundutidi M. G, Ando Y., Matsuo Y., Nakatani Y., Kiel H., Cook G. M., Sakura T., Hamano S, Hirayama K. and Kita K., Inaoka
D. K.

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

 ４．発表年

EXPRESSION OF TRYPANOSOMAL ACETATE: SUCCINATE COA TRANSFERASE IS SUFFICIENT TO DEVELOP RESISTANCE TO THE ATP SYNTHASE
INHIBITOR BEDAQUILINE IN MYCOBACTERIUM SMEGMATIS

Assessing transfer entropy from biochemical data

Statistical mechanics approach to linear regression

拡散モデルに基づく圧縮センシング

 ４．発表年

 ４．発表年



2022年

2022年

2023年

2023年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

第66回 日本薬学会関東支部大会

第66回 日本薬学会関東支部大会

日本薬学会第143年会

日本薬学会第143年会

 ３．学会等名

梅沢岬, 川瀨美咲, 小室拓海, 奥野義規, 佐藤康夫, 青木昭二, 鰐渕清史, 庄司満

庄子頑鋼, 菊谷元, 岡田彩, 増井悠, 高橋孝志, 庄司満

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

梅沢岬, 奥野義規, 佐藤康夫, 青木昭二, 庄司満

宮田拓真, スヌヴエリゼ, 鰐渕清史, 庄司満

 ３．学会等名

 ３．学会等名

α,β-不飽和カルボン酸への直截的光1,4-付加および固相触媒の開発

エポキシドとβ-ラクトンの開環を伴う3成分連結反応に関する研究

光酸化還元反応を用いるα,β-不飽和カルボン酸への直截的光1,4-付加およびアクリジニウム型固相光触媒の開発

コチレニンAアグリコンモデルの合成研究

 ３．学会等名



2023年

2023年

2023年

2023年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

情報処理学会 第85回全国大会

情報処理学会 第85回全国大会

情報処理学会 第85回全国大会

日本薬学会第143年会

塩澤理紗, 安尾信明, 関嶋政和

鈴木敬将, 安尾信明, 関嶋政和

鈴木 敬将, Ma Dian, 中村 彰悟, 安尾 信明, 関嶋 政和

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

タンパク質のリガンド結合部位の特徴量化手法の改善に関する研究

パレート最適化MCTSを用いたde novo分子生成手法の開発

パレート最適化を用いた多目的最適なde novo分子生成
 ２．発表標題

Transformerを用いたグラフ翻訳による分子最適化手法の開発

 １．発表者名
牧野峻也, 安尾信明, 関嶋政和

 ２．発表標題



2022年

2022年

2022年

2022年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

CBI学会2022年大会

CBI学会2022年大会

 ３．学会等名

 ３．学会等名

Nobuyuki Yasuo, Hiroshi Yoda, Masakazu Sekijima

関嶋政和

Kazuki Yamamoto, Nobuyuki Yasuo, Masakazu Sekijima

Takayuki Kimura, Nobuyuki Yasuo, Masakazu Sekijima

日本薬学会第143年会

CBI学会2022年大会

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

Hit Identification for SARS-CoV-2 Main Protease Using Convolutional Neural Network

機械学習を用いた化合物の最適化と創薬への応用

In Silico and In Vitro Screening for Inhibitors of SARSCoV-2 Main Protease Avoiding Peptidyl Secondary Amides

Prediction of Protein Binding Region on RNA with Transformer and Attention Augmentation

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2022年

2022年

2022年

2022年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

CBI学会2022年大会

CBI学会2022年大会

Suzuki Takamasa, Ma Dian, Nobuyuki Yasuo, Masakazu Sekijima

Mami Ozawa, Nobuyuki Yasuo, Masakazu Sekijima

Shunya Makino, Nobuyuki Yasuo, Masakazu Sekijima

Tatsuya Ishimoto, Nobuyuki Yasuo, Masakazu Sekijima

CBI学会2022年大会

CBI学会2022年大会

 ２．発表標題

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

Multi-Objective Molecular Optimization Using Monte Carlo Tree Search

An Enhanced Machine Learning Models for Predicting Retrosynthesis Accessibility

Molecular Optimization by Graph Generative Model using Transformers

Prediction of Chemical Reaction Type with Hierarchical Graph Neural Networks

 １．発表者名



2021年

2022年

2022年

2022年

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

 ３．学会等名

第65回日本薬学会関東支部大会

日本化学会 第102春季年会

日本化学会 第102春季年会

日本化学会 第102春季年会

梅沢岬, 川瀨美咲, 奥野義規, 佐藤康夫, 青木昭, 鰐渕清史, 庄司満

山口舞佳, 庄司満

鰐渕清史, 梅沢岬, 池田航, 庄司満

 ２．発表標題

 ２．発表標題

梅沢岬, 平濱俊哉, 庄司満

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 １．発表者名

 １．発表者名

光酸化還元反応を用いるα,β-不飽和カルボン酸への 直截的１,4-付加および固相光触媒の開発

可視光を用いるベンジル位の酸化的エーテル化に関する研究

光酸化還元反応を用いたセサミン類の合成
 ２．発表標題

光酸化還元反応を用いるα,β-不飽和カルボン酸への直截的1,4-付加およびアクリジン類縁体の触媒能の評価

 １．発表者名

 ２．発表標題



2022年

2022年

2022年

2022年

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ２．発表標題

 ３．学会等名

 ３．学会等名

日本物理学会第77回年次大会

日本物理学会第77回年次大会

 ３．学会等名

 ３．学会等名

今泉拓也, 梅木伸久, 吉澤亮, 小渕智之, 佐甲靖志, 樺島祥介

栁澤菜穂, 山口舞佳, 庄司満

Xiangming Meng, 小渕智之, 樺島祥介

石井智, 高橋昂, 小渕智之, 坂田綾香, 樺島祥介

日本薬学会 第142年会

日本物理学会第77回年次大会

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

 ４．発表年

 ４．発表年

 １．発表者名

生化学反応データからの移動エントロピーの評価

有機分子触媒を用いた可視光エステル化の開発

L1正則化付き逆イジング問題の理論解析：統計力学的アプローチ

線形制約下におけるSCAD最小化問題の解について

 １．発表者名

 １．発表者名

 ２．発表標題



2021年

2021年

2021年

2022年

 ２．発表標題
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