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創薬DXPFエージェントによる
AI駆動型創薬の実現



計算機の未来
• AIスパコン
• 富岳NEXT
• 量子コンピュータ
• ・・・・・
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https://www.bbc.com/news/technology-35785875

2022
ChatGPT
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2021
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2015
AlphaGo

2018
AlphaFold

https://alphafoldserver.com/welcome

https://yourstory.com/2023/05/everything-you-
need-to-know-about-chatgpt

Deep Learning以降の情報科学・計算科学の進展 2025
AI Agent元年

最近のAI/計算機の躍進は半端ない

AIは創薬を変革できるのか
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現実社会
創薬現場

創薬のための多様なAI・シミュレーションアプリが世界中で開発
それぞれの部署や研究者が個々のアプリを使うだけでは創薬プロセスの高速化・効率化にはつながらない

AlphaFold LLM（ChatGPT etc.）
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サイバー空間
IT企業・アカデミア

現実社会
創薬現場

徹底的なDX化による創薬の超効率化・生産性向上を実現する
創薬DXプラットフォーム



岸田元総理、文科厚労経産大臣より「創薬DXプラットフォーム」の重要性を言及
（2024年4月１日国会答弁）
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https://www.youtube.com/live/Y8JRg735rG0?si=QsUse8ayxdpT3893&t=19939

国民が医薬品へのアクセスを確保する、そ
して安心して使用できる環境とする、このた
めにこの我が国の創薬力向上することが不
可欠ですが、その中で、昨今の創薬を取り
巻く環境については、委員の方からも御指
摘がありましたが、医薬品の開発の期間や
費用が増大している、また確度の高い標的
を発見することが困難になっている、こういっ
た課題があると考えており、
御指摘の創薬DXプラットフォームのよう
なAIを始めとするデジタル技術は、こうし
た課題を解決し、我が国の創薬力向上に
つながる可能性を有している、このように
考えております。

https://www.youtube.com/live/Y8JRg735rG0?si=QsUse8ayxdpT3893&t=19939
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サイバー空間
IT企業・アカデミア

現実社会
創薬現場

医薬品開発の
超効率化

内閣府PRISM

AMED/DAIIA

文科省「富岳」PJ

第1期LINC

まずはアカデミア開発実績の高いこの部分
のプラットフォーム化から開発スタート

創薬DXプラットフォーム：構想から実際の開発へ



創薬ターゲット探索： 疾患名・患者サンプルデータ等を入力して、疾患メカニズムや標的タンパクを推定するHPC/AIフロー

リード化合物創出： 標的タンパク質名を入力して、リード化合物を推定するHPC/AIフロー 7

• 「創薬ターゲット探索」 ⇒ 「リード化合物創出」に至る55種類のアプリからなる半自動計算フローを構築
• これまでに国プロ等で開発してきた技術を同じPFに、実装・連結・制御することで開発費、期間の劇的削減に成功

理研・創薬DXプラットフォーム開発
理事長裁量経費と文科省「富岳」Society5.0推進利用課題により開発



創薬ターゲット探索： 疾患名・患者サンプルデータ等を入力して、疾患メカニズムや標的タンパクを推定するHPC/AIフロー

リード化合物創出： 標的タンパク質名を入力して、リード化合物を推定するHPC/AIフロー 8

創薬DXプラットフォーム

Within 2 days

Within 3 days ３days 

非常に高度な独自創薬計算アプリを含む55種のアプリを組み合せて
世界最高性能の予測精度と汎用性を実現



*https://www.elix-inc.com/jp/news/newsrelease/1412/

• AIモデルパラメータのみを送受信
• 学習データは送信しない

FLホスト

企業1 企業2 企業3

AMED/DAIIA（2020～2024）での実績：製薬企業連合学習
企業データを秘匿しながら協調して高性能AIを構築

事業期間中17社で実施
終了後現在10社が継続
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学習データを外部に持ち出さず、組織内に置いたまま、AIモデルパラメータのみを交換することで、
複数組織が協調してAIモデルを学習することが可能

公共DB 製薬企業
タンパク結合 1863万 1439万

ADME 5.8万 49万

Tox 1.7万 0.67万
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創薬DX platformのデモサイト：創薬DX Lite
https://3dxpf-pub.med.kyoto-u.ac.jp/
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創薬DX platformのデモサイト：創薬DX Lite
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創薬DXプラットフォームのAIエージェント化

研究者が
創薬DXPF Webツールを開発

55種類の
アプリ

1180種以上の
アプリ

ユーザーが
創薬DXPF Webツールを操作

AIエージェントが、ユーザー入力に応じて、
ツール選択、計算フロー構築

AIエージェントが、適宜条件
検討しながら、計算を実行

AIが結果の解釈をし
レポート・論文作成

5分 30分 1時間

2年 1週間



AIによる
計算・実験プロトコル

作成

AIによる
仮説生成

AIによる
論文学習

AIによる
解析結果の
解釈・論文化

AIによる
計算・実験結果の解析

創薬DXPFエージェント と AI for Science

創薬DXPF

実験ロボット
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創薬DXPFエージェントによるVirtual Drug Development
入力文：
マルチオミクスデータ、臨床データを利用して、すい臓がんの創薬標的分子を探索、同定し、
分子生成した化合物20個からヒット化合物を探索、 ADMET予測に基づく最適化を行い、
前臨床評価、成功確率の高い治験プロトコルを作成、さらに実臨床での有害事象リスク推
定し、最終的に実臨床での治療プロトコールを決定したい

Example Execution Flow

Manuscript-Style Report 
Generated from the Results
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創薬・医療・生命科学DXPFエージェント
生物領域

胃がんネットワーク標的探索
化学・物理領域

新型コロナ化合物探索
臨床領域

AKI発症予測

• 胃がんRNAデータ取得
• ベイジアンネットワーク解析
• マスター遺伝子特定
• 標的マッピング

• 化合物・タンパク構造取得
• ドッキング計算
• MD計算
• ADMET予測
• 特許性評価

• EHRダミーデータ取得
• アウトカム定義・ラベル付け
• 特徴選択
• 機械学習モデル構築
• 交差検証
• FAERS参考情報調査

すべて1時間以内に完了



大型実験施設
理研Spring8/SACLA
阪大蛋白研 cryoEM

ゲノム・オミクス解析
東大医科研
京大薬

バイオバンク
京大病院バイオバンク

東北MMB

超効率的・高速・低コストの
画期的新薬製薬企業

ベンチャー
アカデミア

他機関・施設連携

AI/DX人材育成
PFを用いたOJT

データベース
NBDC・DBCLS
京大病院

国際医療研究センター
医薬基盤研

化合物ライブラリー
東大創薬機構
京大薬

我が国の中核をなす創薬・医療・生命科学DXPFエージェント
2025年度からAMED新規事業にて
抗体・核酸・ペプチド系創薬AIへ拡張

前臨床・臨床へのさらなる拡張：
予算措置が必要

AI for Science：創薬・医療から生命科学全体へ
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