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はࡌめに

皆様のおかげをもちまして、2014 年度に開講された遠隔インタラクティブ講義「計算生命科学の基礎」

も 10 年目を迎え、講師の先生方、受講者の皆様、担当コーディネーターや事務局の多大なるご協力に

より、例年通りオンライン講義をほぼ支障なく行うことができました。皆様には心より感謝申し上げます。

本シリーズは、シミュレーション科学やデータ科学などの手法を用いた生命科学の基礎的な内容や最

先端の研究の現状を、第一線で活躍されている著名な研究者の方々に講義していただいております。ま

た、生命科学に興味を持つ若手研究者の育成とともに産業界を含めて当該分野の裾野を広げることを

目的とした連続講座です。 2023 年度の講義登録者数は、大学や研究機関および企業の方々を含め

1600 名を超えました。また毎回の遠隔講義には 300 名前後の方がリアルタイムで受講していただきまし

た。アカデミアのみならず企業の研究者を含め、このように多くの方々に本遠隔講義にご参加いただい

ていることに対して驚きを感じるとともに、受講者の皆様の修学意識の強さ、そして当該研究分野の注目

度の高さに改めて驚嘆しています。また、これまでの講義内容のほとんどは理化学研究所計算科学研

究センター(R-CCS）のご好意により、デジタルアーカイブ化され e-Learning 教材として公開されています。

講義を受講できなかった方々にも、後日受講できる機会を提供していますので、是非ご利用ください。

この開催報告書は、2021 年度から 2023 年度までの 3 年間の実施活動内容と、聴講者のアンケートを

取りまとめたものです。2014-2016 年度、2017,2018 年度および 2019,2020 年度の開催報告書も HP から

入手できますので合わせてご覧いただけますと本シリーズで提供されたこれまでの講義の内容やテーマ

についてご理解していただけるかと思います。当初は計算科学手法を軸とした生命科学の基礎的な内

容が主体でしたが、昨今のビッグデータ解析や AI の普及に伴い、これらに関するデータ科学の観点も取

り入れた講義も多くなってきたことを感じていただけると思います。

最後になりますが、本遠隔講義は、今回 10 年目という区切りの年を迎え、実施体制の変更などもあ

り、2023 年度で一旦、終了させていただきます。本遠隔インタラクティブ講義「計算生命科学の基礎」に

対して、これまで 10 年の長きにわたり、ご支援、ご協力を頂きました多くの方々に心よりお礼申し上げま

す。名残惜しいところではありますが、これをもちまして本遠隔講義を終了させていただきます。どうもあ

りがとうございました。

令和 6 年 3 月

    神戸大学大学院システム情報学研究科

    計算科学教育研究センター  

        センター長  臼井 英之
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㐲㝸インタラクティࣈ講義 「計算⏕命科学の基礎 8」

目的

⏕命のしくࡳを理解しようとする基礎⏕物学やே㢮の未来を担う೺ᗣ・医療活動と㐃動しながら発

展してきた⏕命科学の重せ性はゝうまでもないことでしࡻう。このような⏕命科学の発展にはゲ࣒ࣀ

情報や⏕体分子の立体構造などのࣅッグデータをᢅうデータࢧイエンスが㈉⊩しており、ディープラ

ーニングに௦⾲される機械学習や AI により未知の現㇟のண をすることが可能となってきました。

また様々なデータを࣑ࢩュレーࣙࢩン技術により解ᯒすることによって、⏕体分子から࣐クࣟな⏕命

現㇟までの多様な㝵ᒙをᐃ㔞的に理解することも行われてきています。このような計算⏕命科学は、

お஫いが融合することにより基本的な⏕物学のより㐍ࡔࢇ理解から医学・薬学、㎰学や೺ᗣ関㐃分野

などのさらなる発展にᐤ୚しています。本講義では௨上のように発展してきた計算⏕命科学の基礎、

そしてそれに基づいた現ᅾから未来࡬の医療・創薬に㈉⊩できる知㆑をᥦ౪いたします。日本ࣂイ࢜

イン࣐࢛ࣇティクス学会・CBI 学会の௻⏬༠ຊをᚓて、⏕命科学と理ᕤ学の学際研究㡿ᇦである計算

⏕命科学に⯆࿡をᣢたれる᪉々に、その基礎や現状、将来の展望➼を学ࢇでいたࡔくとともに、異分野

間の᥋Ⅼや融合研究の面ⓑさをឤࡌていたࡔくことで、この学際的研究分野で活㌍するேᮦのᣑ඘・

⫱成にᐤ୚することを目ᣦしています。

対㇟

大学⏕、大学院⏕、࣏スドク、大学ᩍဨ、研究ᡤ・௻業の研究⪅

ඹദ、ᚋ᥼、༠ຊ

ඹദ：⚄ᡞ大学計算科学ᩍ⫱センター、⚄ᡞ大学⏘ᐁ学㐃ᦠ本㒊、⚄ᡞ大学大学院科学技術イ࣋ࣀー

ッグデータ医科学ࣅン研究科、医薬基┙・೺ᗣ・ᰤ㣴研究ᡤ、ி㒔大学大学院医学研究科ࣙࢩ

分野、計算科学᣺⯆㈈ᅋ、日本⏕物学的精⚄医学会、රᗜ┴立大学データ計算科学㐃ᦠセンタ

ー、୍⯡社ᅋἲேライࣇインテリジ࢙ンスコンࢯーࢩア࣒、理化学研究ᡤ 計算科学研究セン

ター、㔞子科学技術研究開発機構

ᚋ᥼：රᗜ┴、⚄ᡞ市、⚄ᡞ医療⏘業㒔市᥎㐍機構、NPOἲேࣂイ࢜グリッドセンター関す、

   日本薬学会

௻⏬༠ຊ：日本ࣂイ࢜イン࣐࢛ࣇティクス学会、CBI学会

㐠Ⴀ体制

௻⏬コーディネーターۂ

ఀ藤 ┾㔛（医薬基┙・೺ᗣ・ᰤ㣴研究ᡤ   ティクスプࣟジ࢙クト࣐࢛ࣇイ࢜インࣂ

上ᖍ研究ဨ）

Ụཱྀ ⮳ὒ（⚄ᡞ大学⏘ᐁ学㐃ᦠ本㒊 ᐈဨᩍᤵ）

Ἑ野 ⚽ಇ（㔞子科学技術研究開発機構 㔞子⏕命科学研究ᡤ ⏕体分子࣑ࢩュレーࣙࢩング

     ループ グループリーダー）

ⓑ஭ ๛（㛗὾ࣂイ࢜大学 イエンス学㒊ࢧイ࢜ࣂ ᩍᤵ）

⏣୰ 成඾（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科 ᩍᤵ）
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間ᓥ ៞（㔞子科学技術研究開発機構 㔞子⏕命科学研究ᡤ 㔞子⏕命情報科学グループ

     研究ဨ）

᳃ ୍郎（⚄ᡞ大学大学院科学技術イ࣋ࣀーࣙࢩン研究科 特命ᩍᤵ）

᳃ 義治（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科 講ᖌ）

   ඵᖭ ᠇明（㔞子科学技術研究開発機構 㔞子⏕命科学研究ᡤ 㔞子⏕命情報科学グループ

        グループリーダー）

㓄信・㐠Ⴀ担当ۂ

  ⮻஭ ⱥஅ（⚄ᡞ大学計算科学ᩍ⫱センター）

ᶓᕝ ୕ὠኵ（⚄ᡞ大学計算科学ᩍ⫱センター）

近藤 ὒ㝯（合ྠ会社 VRAIDE㸭関す大学ඛ➃科学技術᥎㐍機構）

  ಴ ோ⨾（⚄ᡞ大学計算科学ᩍ⫱センター）

      ụ᮲ ┿（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科計算科学ᑓᨷ）

開ദ日⛬

2021ᖺ 10᭶ 6 日㹼2022ᖺ 2 ᭶ 2日 ẖ㐌Ỉ᭙日、඲ 15ᅇ 17：00-18：30

講義会場（ឤᰁ㜵Ṇ対⟇のため୍㒊講義のࡳ）

⚄ᡞ大学⤫合研究ᣐⅬ セ࣑ࢼー室（රᗜ┴⚄ᡞ市୰ኸ༊ ᓥ༡⏫ 7-1-48）

ͤ新ᆺコࣟ࢘ࢼイルスឤᰁ⑕㜵Ṇのため、15 ᅇ୰ 4ᅇ*のࡳ上グ会場からの㓄信

その௚ 11 ᅇは、講ᖌᡤᒓඛからの┤᥋㓄信となり、会場での開ദはなし

インターネット講義㓄信

インターネット会議ࢩステ࣒ࢧーࣅス「Zoom」を使用し、ཷ講⪅ྠ࡬᫬㓄信。

࢜ンデ࣐ンド再ᨺ㏦

講義⩣日の木᭙ 16 ᫬から㔠᭙日ṇ༗までの 20 ᫬間⛬度、再ᨺ㏦をබ開

担当講ᖌ

・୰村 ࿘࿃（ᮾὒ大学 情報㐃ᦠ学㒊 ᩍᤵ）

・ᒸ⏣ 㝶㇟（大㜰大学 大学院医学⣔研究科 ᩍᤵ）

・村松 知成（ᮾி大学 大学院㎰学⏕命科学研究科 特௵෸ᩍᤵ）

・ᒣୗ ᜨኴ郎（MRC 分子⏕物学研究ᡤ Postdoctoral Scientist）

・ᐩ஭ ೺ኴ郎（⏘業技術⥲合研究ᡤ ேᕤ知能研究センター 研究ࢳー࣒㛗）

・大⏣ 㞞↷（理化学研究ᡤ 計算科学研究センター HPC/AI㥑動ᆺ医薬プラット࢛ࣇー࣒㒊

       㛛 AI創薬㐃ᦠ基┙ࣘニット 上⣭研究ဨ）*

・ᖖ⏣ ㈗ኵ（໭海㐨大学理学㒊 CREST 特ู研究ဨ㸭⚄ᡞ大学大学院科学技術イ࣋ࣀーࣙࢩ

       ン研究科ᐈဨᩍᤵ）*

・松ᯘ ఙᖾ（大㜰大学基礎ᕤ学研究科 化学ᕤ学㡿ᇦ ᩍᤵ）
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・Ἑ野 ⚽ಇ（㔞子科学技術研究開発機構 㔞子⏕命科学研究ᡤ ⏕体分子࣑ࢩュレーࣙࢩン

      グループ グループリーダー）

・ᗈᕝ ㈗次（⟃波大学医学医療⣔ ᩍᤵ）*

・ᒣୗ ᐂே（ᰴ式会社国際電Ẽ㏻信基礎技術研究ᡤ 脳情報㏻信⥲合研究ᡤ 室㛗㸭理化学

       研究ᡤ 㠉新知能⤫合研究センター （ー࣒リーダーࢳ

・栁澤 琢史（大㜰大学 高➼ඹ創研究院 ᩍᤵ）

・近藤 次郎（上ᬛ大学 理ᕤ学㒊 物質⏕命理ᕤ学科 ෸ᩍᤵ）

・木村 建次郎（⚄ᡞ大学数理・データࢧイエンスセンター ᩍᤵ）

・松村 泰志（⊂立行ᨻἲே国立病院機構 大㜰医療センター 院㛗㸭大㜰大学ྡ㄃ᩍᤵ・

       ᣍ⪸ᩍᤵ（医療情報学担当）*

講義ෆᐜ

➨ 1 ⦅ ⏕命科学のためのデータࢧイエンスの基礎

[ཧ⪃ᅗ᭩] 

講義 1.1 

・㐍化で読ࡳ解く  ティクスධ㛛, 㛗⏣ⴭ, ᳃໭出∧, 2019࣐࢛ࣇイ࢜インࣂ

・[➨ 3 ∧] Python 機械学習プࣟグラ࣑ング 達ேデータࢧイエンティストによる理論と実㊶, 

Raschka, Mirjaliliⴭ, ⚟ᓥ┘ヂ, インプレス, 2020 

講義 1.2 

から実㊶するࣟࢮ 㑇伝⤫計学セ࣑ࢼー、ᒸ⏣㝶㇟、⨺ᅵ社

講義 1.3 

・「ධ㛛 ⮬↛ゝㄒฎ理」Steven Bird, Ewan Klein, Edward Loper ⴭ

ⴗཎ ṇே、୰ᒣ ᩗᗈ、Ỉ野 ㈗明 ヂ ࢜ライリージャパン(2010) 

講義 1.4 

・G Rhodesⴭ「Crystallography Made Crystal Clear」（X⥺⤖ᬗ構造解ᯒ初ᚰ⪅ྥけ）

・ https://em-learning.com/ (電子㢧ᚤ㙾༢⢏子構造解ᯒἲの学習) 

1.1 「機械学習・῝ᒙ学習と⏕命科学」（担当：୰村 ࿘࿃）

⏕命科学分野では、ࣄトゲ࣒ࣀ計⏬を➃⥴として、௚分野にඛ㥑けてࣅッグデータ᫬௦を㏄え、ゲ

࢛ࣇ酸㓄ิ、⏕体分子立体構造➼に機械学習・῝ᒙ学習の᪉ἲを㐺用するインࣀሷ基㓄ิ、ア࣑࣒ࣀ

࣐ティクス解ᯒ、分子構造に物理化学のᡭἲを㐺用する࣑ࢩュレーࣙࢩン解ᯒが行われてきた。本講

義では、社会඲体にᛴ㏿に応用がᗈがった機械学習・῝ᒙ学習の᪉ἲのཎ理と、それがタンパク質の

ア࣑ࣀ酸・立体構造の解ᯒにどのように応用されているのかを、実例を஺えて紹介する。

1.2 「㑇伝⤫計学で㏕る⑌ᝈ病ែ解明、創薬、ಶู化医療」（担当：ᒸ⏣ 㝶㇟）

㑇伝⤫計学は、㑇伝情報と形質情報のᅉᯝ関ಀを⤫計学のほⅬから᳨ウする学問分野である。数ⓒ

୓ேつᶍの大つᶍࣄト⑌ᝈゲ࣒ࣀ情報を大ᐜ㔞の࣑࢜クスデータと分野ᶓ᩿的に解㔘し、社会㑏ඖ

するための学問࡬のニーࢬが高まっている。⣽⬊⤌⧊特異性に╔目した⑌ᝈ病ែの解明、࣓タゲࣀ

࣒・࣓タ࣎ࣟー࣒解ᯒ➼の新つ࣑࢜クス情報ᒙの開ᣅ、機械学習・῝ᒙ学習など㠉新的情報ฎ理技術
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間ᓥ ៞（㔞子科学技術研究開発機構 㔞子⏕命科学研究ᡤ 㔞子⏕命情報科学グループ

     研究ဨ）

᳃ ୍郎（⚄ᡞ大学大学院科学技術イ࣋ࣀーࣙࢩン研究科 特命ᩍᤵ）

᳃ 義治（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科 講ᖌ）

   ඵᖭ ᠇明（㔞子科学技術研究開発機構 㔞子⏕命科学研究ᡤ 㔞子⏕命情報科学グループ

        グループリーダー）

㓄信・㐠Ⴀ担当ۂ

  ⮻஭ ⱥஅ（⚄ᡞ大学計算科学ᩍ⫱センター）

ᶓᕝ ୕ὠኵ（⚄ᡞ大学計算科学ᩍ⫱センター）

近藤 ὒ㝯（合ྠ会社 VRAIDE㸭関す大学ඛ➃科学技術᥎㐍機構）

  ಴ ோ⨾（⚄ᡞ大学計算科学ᩍ⫱センター）

      ụ᮲ ┿（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科計算科学ᑓᨷ）

開ദ日⛬

2021ᖺ 10᭶ 6 日㹼2022ᖺ 2 ᭶ 2日 ẖ㐌Ỉ᭙日、඲ 15ᅇ 17：00-18：30

講義会場（ឤᰁ㜵Ṇ対⟇のため୍㒊講義のࡳ）

⚄ᡞ大学⤫合研究ᣐⅬ セ࣑ࢼー室（රᗜ┴⚄ᡞ市୰ኸ༊ ᓥ༡⏫ 7-1-48）

ͤ新ᆺコࣟ࢘ࢼイルスឤᰁ⑕㜵Ṇのため、15 ᅇ୰ 4ᅇ*のࡳ上グ会場からの㓄信

その௚ 11 ᅇは、講ᖌᡤᒓඛからの┤᥋㓄信となり、会場での開ദはなし

インターネット講義㓄信

インターネット会議ࢩステ࣒ࢧーࣅス「Zoom」を使用し、ཷ講⪅ྠ࡬᫬㓄信。

࢜ンデ࣐ンド再ᨺ㏦

講義⩣日の木᭙ 16 ᫬から㔠᭙日ṇ༗までの 20 ᫬間⛬度、再ᨺ㏦をබ開

担当講ᖌ

・୰村 ࿘࿃（ᮾὒ大学 情報㐃ᦠ学㒊 ᩍᤵ）

・ᒸ⏣ 㝶㇟（大㜰大学 大学院医学⣔研究科 ᩍᤵ）

・村松 知成（ᮾி大学 大学院㎰学⏕命科学研究科 特௵෸ᩍᤵ）

・ᒣୗ ᜨኴ郎（MRC 分子⏕物学研究ᡤ Postdoctoral Scientist）

・ᐩ஭ ೺ኴ郎（⏘業技術⥲合研究ᡤ ேᕤ知能研究センター 研究ࢳー࣒㛗）

・大⏣ 㞞↷（理化学研究ᡤ 計算科学研究センター HPC/AI㥑動ᆺ医薬プラット࢛ࣇー࣒㒊

       㛛 AI創薬㐃ᦠ基┙ࣘニット 上⣭研究ဨ）*

・ᖖ⏣ ㈗ኵ（໭海㐨大学理学㒊 CREST 特ู研究ဨ㸭⚄ᡞ大学大学院科学技術イ࣋ࣀーࣙࢩ

       ン研究科ᐈဨᩍᤵ）*

・松ᯘ ఙᖾ（大㜰大学基礎ᕤ学研究科 化学ᕤ学㡿ᇦ ᩍᤵ）
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・Ἑ野 ⚽ಇ（㔞子科学技術研究開発機構 㔞子⏕命科学研究ᡤ ⏕体分子࣑ࢩュレーࣙࢩン

      グループ グループリーダー）

・ᗈᕝ ㈗次（⟃波大学医学医療⣔ ᩍᤵ）*

・ᒣୗ ᐂே（ᰴ式会社国際電Ẽ㏻信基礎技術研究ᡤ 脳情報㏻信⥲合研究ᡤ 室㛗㸭理化学

       研究ᡤ 㠉新知能⤫合研究センター （ー࣒リーダーࢳ

・栁澤 琢史（大㜰大学 高➼ඹ創研究院 ᩍᤵ）

・近藤 次郎（上ᬛ大学 理ᕤ学㒊 物質⏕命理ᕤ学科 ෸ᩍᤵ）

・木村 建次郎（⚄ᡞ大学数理・データࢧイエンスセンター ᩍᤵ）

・松村 泰志（⊂立行ᨻἲே国立病院機構 大㜰医療センター 院㛗㸭大㜰大学ྡ㄃ᩍᤵ・

       ᣍ⪸ᩍᤵ（医療情報学担当）*

講義ෆᐜ

➨ 1 ⦅ ⏕命科学のためのデータࢧイエンスの基礎

[ཧ⪃ᅗ᭩] 

講義 1.1 

・㐍化で読ࡳ解く  ティクスධ㛛, 㛗⏣ⴭ, ᳃໭出∧, 2019࣐࢛ࣇイ࢜インࣂ

・[➨ 3 ∧] Python 機械学習プࣟグラ࣑ング 達ேデータࢧイエンティストによる理論と実㊶, 

Raschka, Mirjaliliⴭ, ⚟ᓥ┘ヂ, インプレス, 2020 

講義 1.2 

から実㊶するࣟࢮ 㑇伝⤫計学セ࣑ࢼー、ᒸ⏣㝶㇟、⨺ᅵ社

講義 1.3 

・「ධ㛛 ⮬↛ゝㄒฎ理」Steven Bird, Ewan Klein, Edward Loper ⴭ

ⴗཎ ṇே、୰ᒣ ᩗᗈ、Ỉ野 ㈗明 ヂ ࢜ライリージャパン(2010) 

講義 1.4 

・G Rhodesⴭ「Crystallography Made Crystal Clear」（X⥺⤖ᬗ構造解ᯒ初ᚰ⪅ྥけ）

・ https://em-learning.com/ (電子㢧ᚤ㙾༢⢏子構造解ᯒἲの学習) 

1.1 「機械学習・῝ᒙ学習と⏕命科学」（担当：୰村 ࿘࿃）

⏕命科学分野では、ࣄトゲ࣒ࣀ計⏬を➃⥴として、௚分野にඛ㥑けてࣅッグデータ᫬௦を㏄え、ゲ

࢛ࣇ酸㓄ิ、⏕体分子立体構造➼に機械学習・῝ᒙ学習の᪉ἲを㐺用するインࣀሷ基㓄ิ、ア࣑࣒ࣀ

࣐ティクス解ᯒ、分子構造に物理化学のᡭἲを㐺用する࣑ࢩュレーࣙࢩン解ᯒが行われてきた。本講

義では、社会඲体にᛴ㏿に応用がᗈがった機械学習・῝ᒙ学習の᪉ἲのཎ理と、それがタンパク質の

ア࣑ࣀ酸・立体構造の解ᯒにどのように応用されているのかを、実例を஺えて紹介する。

1.2 「㑇伝⤫計学で㏕る⑌ᝈ病ែ解明、創薬、ಶู化医療」（担当：ᒸ⏣ 㝶㇟）

㑇伝⤫計学は、㑇伝情報と形質情報のᅉᯝ関ಀを⤫計学のほⅬから᳨ウする学問分野である。数ⓒ

୓ேつᶍの大つᶍࣄト⑌ᝈゲ࣒ࣀ情報を大ᐜ㔞の࣑࢜クスデータと分野ᶓ᩿的に解㔘し、社会㑏ඖ

するための学問࡬のニーࢬが高まっている。⣽⬊⤌⧊特異性に╔目した⑌ᝈ病ែの解明、࣓タゲࣀ

࣒・࣓タ࣎ࣟー࣒解ᯒ➼の新つ࣑࢜クス情報ᒙの開ᣅ、機械学習・῝ᒙ学習など㠉新的情報ฎ理技術
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の㐺用、ゲ࣒ࣀ情報に基づく新つ創薬のヨࡳ、ゲ࣒ࣀಶู化医療の社会実装など、㑇伝⤫計学が௒ᚋ

ྲྀり⤌࡭ࡴきㄢ題を本講₇では紹介する。

1.3 「ᩥ⊩データ࣐イニングの基礎」（担当：村松 知成）

ᩥ⊩データ࣐イニングとは、ᕧ大なᩥ⊩データを用い、その୰のಶูの対㇟（༢ㄒ、⇍ㄒ、用ㄒ）

の性質やព࿡などの情報、あるいは対㇟間の関ಀ性などを⤫合的に導き出すことを目ᣦすᡭἲであ

る。ᡭ㡰としてはᩥ❶のᒁᡤ㡿ᇦ（ᩥ、パラグラࣇなど）から情報をᢳ出しᩥ⊩データ඲体にわたっ

て⤫合する。このᡭἲのᴫせならࡧに⣙ 3 ༓୓௳の医学・⏕物学ᩥ⊩情報を有する PubMed データ࣋

ースを用いたᡃ々のྲྀり⤌ࡳを紹介する。

1.4 「⤖ᬗ学・༢⢏子解ᯒによる分子構造データの基礎」（担当：ᒣୗ ᜨኴ郎）

Protein Data Bank (PDB)にはタンパク質・核酸をはࡌめとする⏕体高分子の多✀多様な立体構造

情報が⵳積されている。本講義ではこのうち大㒊分を༨める X⥺⤖ᬗ構造解ᯒと㸪近ᖺの技術㠉新に

よりᛴ㏿に分解能・解ᯒ例ともにఙࡧてきているクライ࢜電子㢧ᚤ㙾（༢⢏子解ᯒἲ）に↔Ⅼを当て

説明する。特に、立体構造情報を利用する立場の᪉々に知っておいてḧしいことについて議論した

い。

1.5 「機械学習によるタンパク質立体構造ண 」（担当：ᐩ஭ ೺ኴ郎）

AlphaFold 2 のⓏ場により、タンパク質ア࣑ࣀ酸㓄ิからの立体構造ண の精度が᱁ẁにྥ上し

た。これは、タンパク質の㓄ิおよࡧ立体構造データの⵳積と、῝ᒙ学習の発達に㈇うとこࢁが大き

い。本講義では、タンパク質立体構造ண の近ᖺの₻ὶを㍈に、立体構造ண ἲの基礎や立体構造解

ᯒ/決ᐃ࡬の応用などについて紹介する。

➨ 2 ⦅ 構造⏕命科学のための分子࣑ࢩュレーࣙࢩン

[ཧ⪃ᅗ᭩] 

講義 2.1 

・“kGCN: a graph-based deep learning framework for chemical structures”, R. Kojima, S. 

Ishida, M. Ohta, H. Iwata, T. Honma & Y. Okuno, J. Cheminform., 2020, 12, Article number: 

32 Open access：kGCNの紹介。࣐ルࢳモーダルおよ࣐ࡧルࢳタスクἲによる活性ண 例、説明可能

な AI(Explainable AI, XAI)の例・ᡭἲ説明などあり。

・タンパク質立体構造に基づく創薬におけるேᕤ知能技術の応用、大⏣㞞↷、ụཱྀ‶ᚨ、MEDCHEM NEWS 

Vol.28 No.4 pp175 (2018)：LINCコンࢯーࢩア࣒におけるタンパク質立体構造創薬ேᕤ知能技術の

紹介

・AI を用いた分子立体構造に基づく新つ分子構造⏕成、大⏣ 㞞↷、CBI 学会ㄅ 2019 ᖺ➨ 7 ᕳ➨ 2

号 pp54~ ：࣍ットトࣆックス（ᩥ⊩紹介）

・“Artificial intelligence in drug design: algorithms, applications, challenges and 

ethics”, Alya A Arabi, Future Drug Discov., 2021 Open access：᭱近の review 

講義 2.2 

ᖖ⏣ ㈗ኵ「ᐦ度ỗ関数ἲの基礎」（講ㄯ社）

講義 2.3 

・ https://sourceforge.net/p/ermod/wiki/doc-LectureNotes/ 

・https://sourceforge.net/p/ermod/wiki/doc-Theories/ 
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・Free-energy analysis of protein solvation with all-atom molecular dynamics simulation 

combined with a theory of solutions, N. Matubayasi, Current Opinion in Structural Biology, 

43, 45-54 (2017). DOI: 10.1016/j.sbi.2016.10.005 

講義 2.4 

・「タンパク質計算科学」⚄㇂、⫧ᚋ、⚟す、୰村ⴭ ඹ立出∧

・「エࣆジ࢙ネティクス̿̿新しい⏕命ീをえがく」 (ᒾ波新᭩) ୰野ᚭ

・「エࣆジ࢙ネティクス㠉命 」୸ၿ、ネッࢧ ࢟ャリー (ⴭ), ୰ᒣ ₶୍ (⩻ヂ) 

・「㑇伝子発現制御機構」 ⏣村、ᾆ⦅ ᮾி化学ྠே

2.1 「AI を用いた創薬の新展開」（担当：大⏣ 㞞↷）*

῝ᒙ学習(Deep Learning)を➹㢌とするேᕤ知能(Artificial Intelligence, AI)技術は、様々な分

野で社会にインパクトを୚え、イ࣋ࣀーࣙࢩンをᘬき㉳こしつつある。本講義では、創薬、特に活性

物質ྲྀᚓから๓臨床研究における、そのල体的な応用例を♧すとඹに、その基┙となっている多様な

AI 技術を紹介する。AI の創薬応用について、理論と応用の୧ഃ面から理解することにより、創薬現

場において、そのල体的応用を発᱌・実᪋できるようにすることを≺いとする。

2.2 「分子㌶㐨ㄆド：データ科学を利用した⡆౽な཯応電子論」（担当：ᖖ⏣ ㈗ኵ）

*

有機電子論やࣟࣇンティア㌶㐨論のような཯応電子論は、電子の動きをもとに཯応の㥑動せᅉを解

㔘する⡆౽なᡭἲである。ᐃ㔞的㌶㐨エネルギーをもとにこれを展開した཯応性㌶㐨エネルギー論

は、཯応を㥑動する཯応性㌶㐨を特ᐃできる。᭱近、この理論に機械学習を導ධし、཯応๓ᚋの情報

けで分子㌶㐨の対応関ಀをồめる分子㌶㐨ㄆドを開発した。本講義では、分子㌶㐨ㄆドを説明するࡔ

とともに、ㄆドにより明らかになったඛ㐍的な電子論的཯応解㔘を紹介する。

2.3 「⁐ᾮ୰における⏕体関㐃分子」合⣔の⮬⏤エネルギー解ᯒ」

（担当：松ᯘ ఙᖾ）

⁐ᾮ୰におけるタンパク質や⬡質などの⏕体関㐃分子は、⁐፹との分子間┦஫స用のୗで構造を形

成し機能を発現する。本講義では、分子࣑ࢩュレーࣙࢩンと⁐ᾮ⤫計ຊ学理論の融合に基づく⏕体関

㐃分子」合⣔の⮬⏤エネルギー解ᯒをᴫ説する。⤫計ຊ学と分子࣑ࢩュレーࣙࢩンの基礎から出発

して、⁐፹࿴理論の構成について㏙࡭、タンパク質構造に対するඹ⁐፹効ᯝ、タンパク質」合体のᏳ

ᐃ性、およࡧ、タンパク質㸫⬡質⭷┦஫స用の分子レ࣋ル解ᯒに㐍ࡴ。

2.4 「分子モデリング・࣑ࢩュレーࣙࢩンからぢるク࣐ࣟࢳン࣏テンࢩャル」

（担当：Ἑ野 ⚽ಇ）

┿核⏕物のゲ࣒ࣀはク࣐ࣟࢳンとして⣽⬊核にコンパクトに཰⣡されている。その཰⣡状ែは、ク

てኚ化し、㑇伝子の発現制御とᐦ᥋な関ࡌに応（ジ࢙ネティックなኚ化ࣆエ）ンの⩻ヂᚋ修飾ࢳ࣐ࣟ

ಀがあることが分かってきた。本講義では、ク࣐ࣟࢳンの分子構造とそのダイ࣑ࢼクスについて、研

究の᭱๓⥺を紹介する。
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の㐺用、ゲ࣒ࣀ情報に基づく新つ創薬のヨࡳ、ゲ࣒ࣀಶู化医療の社会実装など、㑇伝⤫計学が௒ᚋ

ྲྀり⤌࡭ࡴきㄢ題を本講₇では紹介する。

1.3 「ᩥ⊩データ࣐イニングの基礎」（担当：村松 知成）

ᩥ⊩データ࣐イニングとは、ᕧ大なᩥ⊩データを用い、その୰のಶูの対㇟（༢ㄒ、⇍ㄒ、用ㄒ）

の性質やព࿡などの情報、あるいは対㇟間の関ಀ性などを⤫合的に導き出すことを目ᣦすᡭἲであ

る。ᡭ㡰としてはᩥ❶のᒁᡤ㡿ᇦ（ᩥ、パラグラࣇなど）から情報をᢳ出しᩥ⊩データ඲体にわたっ

て⤫合する。このᡭἲのᴫせならࡧに⣙ 3 ༓୓௳の医学・⏕物学ᩥ⊩情報を有する PubMed データ࣋

ースを用いたᡃ々のྲྀり⤌ࡳを紹介する。

1.4 「⤖ᬗ学・༢⢏子解ᯒによる分子構造データの基礎」（担当：ᒣୗ ᜨኴ郎）

Protein Data Bank (PDB)にはタンパク質・核酸をはࡌめとする⏕体高分子の多✀多様な立体構造

情報が⵳積されている。本講義ではこのうち大㒊分を༨める X⥺⤖ᬗ構造解ᯒと㸪近ᖺの技術㠉新に

よりᛴ㏿に分解能・解ᯒ例ともにఙࡧてきているクライ࢜電子㢧ᚤ㙾（༢⢏子解ᯒἲ）に↔Ⅼを当て

説明する。特に、立体構造情報を利用する立場の᪉々に知っておいてḧしいことについて議論した

い。

1.5 「機械学習によるタンパク質立体構造ண 」（担当：ᐩ஭ ೺ኴ郎）

AlphaFold 2 のⓏ場により、タンパク質ア࣑ࣀ酸㓄ิからの立体構造ண の精度が᱁ẁにྥ上し

た。これは、タンパク質の㓄ิおよࡧ立体構造データの⵳積と、῝ᒙ学習の発達に㈇うとこࢁが大き

い。本講義では、タンパク質立体構造ண の近ᖺの₻ὶを㍈に、立体構造ண ἲの基礎や立体構造解

ᯒ/決ᐃ࡬の応用などについて紹介する。

➨ 2 ⦅ 構造⏕命科学のための分子࣑ࢩュレーࣙࢩン

[ཧ⪃ᅗ᭩] 

講義 2.1 

・“kGCN: a graph-based deep learning framework for chemical structures”, R. Kojima, S. 

Ishida, M. Ohta, H. Iwata, T. Honma & Y. Okuno, J. Cheminform., 2020, 12, Article number: 

32 Open access：kGCNの紹介。࣐ルࢳモーダルおよ࣐ࡧルࢳタスクἲによる活性ண 例、説明可能

な AI(Explainable AI, XAI)の例・ᡭἲ説明などあり。

・タンパク質立体構造に基づく創薬におけるேᕤ知能技術の応用、大⏣㞞↷、ụཱྀ‶ᚨ、MEDCHEM NEWS 

Vol.28 No.4 pp175 (2018)：LINCコンࢯーࢩア࣒におけるタンパク質立体構造創薬ேᕤ知能技術の

紹介

・AI を用いた分子立体構造に基づく新つ分子構造⏕成、大⏣ 㞞↷、CBI 学会ㄅ 2019 ᖺ➨ 7 ᕳ➨ 2

号 pp54~ ：࣍ットトࣆックス（ᩥ⊩紹介）

・“Artificial intelligence in drug design: algorithms, applications, challenges and 

ethics”, Alya A Arabi, Future Drug Discov., 2021 Open access：᭱近の review 

講義 2.2 

ᖖ⏣ ㈗ኵ「ᐦ度ỗ関数ἲの基礎」（講ㄯ社）

講義 2.3 

・ https://sourceforge.net/p/ermod/wiki/doc-LectureNotes/ 

・https://sourceforge.net/p/ermod/wiki/doc-Theories/ 
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・Free-energy analysis of protein solvation with all-atom molecular dynamics simulation 

combined with a theory of solutions, N. Matubayasi, Current Opinion in Structural Biology, 

43, 45-54 (2017). DOI: 10.1016/j.sbi.2016.10.005 

講義 2.4 

・「タンパク質計算科学」⚄㇂、⫧ᚋ、⚟す、୰村ⴭ ඹ立出∧

・「エࣆジ࢙ネティクス̿̿新しい⏕命ീをえがく」 (ᒾ波新᭩) ୰野ᚭ

・「エࣆジ࢙ネティクス㠉命 」୸ၿ、ネッࢧ ࢟ャリー (ⴭ), ୰ᒣ ₶୍ (⩻ヂ) 

・「㑇伝子発現制御機構」 ⏣村、ᾆ⦅ ᮾி化学ྠே

2.1 「AI を用いた創薬の新展開」（担当：大⏣ 㞞↷）*

῝ᒙ学習(Deep Learning)を➹㢌とするேᕤ知能(Artificial Intelligence, AI)技術は、様々な分

野で社会にインパクトを୚え、イ࣋ࣀーࣙࢩンをᘬき㉳こしつつある。本講義では、創薬、特に活性

物質ྲྀᚓから๓臨床研究における、そのල体的な応用例を♧すとඹに、その基┙となっている多様な

AI 技術を紹介する。AI の創薬応用について、理論と応用の୧ഃ面から理解することにより、創薬現

場において、そのල体的応用を発᱌・実᪋できるようにすることを≺いとする。

2.2 「分子㌶㐨ㄆド：データ科学を利用した⡆౽な཯応電子論」（担当：ᖖ⏣ ㈗ኵ）

*

有機電子論やࣟࣇンティア㌶㐨論のような཯応電子論は、電子の動きをもとに཯応の㥑動せᅉを解

㔘する⡆౽なᡭἲである。ᐃ㔞的㌶㐨エネルギーをもとにこれを展開した཯応性㌶㐨エネルギー論

は、཯応を㥑動する཯応性㌶㐨を特ᐃできる。᭱近、この理論に機械学習を導ධし、཯応๓ᚋの情報

けで分子㌶㐨の対応関ಀをồめる分子㌶㐨ㄆドを開発した。本講義では、分子㌶㐨ㄆドを説明するࡔ

とともに、ㄆドにより明らかになったඛ㐍的な電子論的཯応解㔘を紹介する。

2.3 「⁐ᾮ୰における⏕体関㐃分子」合⣔の⮬⏤エネルギー解ᯒ」

（担当：松ᯘ ఙᖾ）

⁐ᾮ୰におけるタンパク質や⬡質などの⏕体関㐃分子は、⁐፹との分子間┦஫స用のୗで構造を形

成し機能を発現する。本講義では、分子࣑ࢩュレーࣙࢩンと⁐ᾮ⤫計ຊ学理論の融合に基づく⏕体関

㐃分子」合⣔の⮬⏤エネルギー解ᯒをᴫ説する。⤫計ຊ学と分子࣑ࢩュレーࣙࢩンの基礎から出発

して、⁐፹࿴理論の構成について㏙࡭、タンパク質構造に対するඹ⁐፹効ᯝ、タンパク質」合体のᏳ

ᐃ性、およࡧ、タンパク質㸫⬡質⭷┦஫స用の分子レ࣋ル解ᯒに㐍ࡴ。

2.4 「分子モデリング・࣑ࢩュレーࣙࢩンからぢるク࣐ࣟࢳン࣏テンࢩャル」

（担当：Ἑ野 ⚽ಇ）

┿核⏕物のゲ࣒ࣀはク࣐ࣟࢳンとして⣽⬊核にコンパクトに཰⣡されている。その཰⣡状ែは、ク

てኚ化し、㑇伝子の発現制御とᐦ᥋な関ࡌに応（ジ࢙ネティックなኚ化ࣆエ）ンの⩻ヂᚋ修飾ࢳ࣐ࣟ

ಀがあることが分かってきた。本講義では、ク࣐ࣟࢳンの分子構造とそのダイ࣑ࢼクスについて、研

究の᭱๓⥺を紹介する。
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2.5 「インࢩリコ創薬の基礎と応用」

（担当：ᗈᕝ ㈗次）*

インࢩリコ創薬の௦⾲的なアプࣟーࢳである Ligand-based drug design（LBDD）およࡧ Structure-

based drug design（SBDD）について、基本的なෆᐜ及ࡧ、それࡒれの㛗ᡤや創薬ᨭ᥼に活用する際

の࣏イントについてᴫ説する。さらに応用事例についても国ෆ外のඛ行研究をいくつか紹介したい。

➨ 3 ⦅ ッグデータ・AIࣅ の೺ᗣ科学࡬の活用

[ཧ⪃ᅗ᭩] 

講義 3.1 

1. Baillet, Sylvain, John C. Mosher, and Richard M. Leahy. "Electromagnetic brain mapping." 

IEEE Signal processing magazine 18.6 (2001): 14-30. 

2. ᐑෆ ဴ, 脳を る, ᚰ理学ホ論, 2013, 56 ᕳ, 3 号, p. 414-454 

3. Baillet,Sylvain. "Magnetoencephalography for brain electrophysiology and imaging." 

Nature neuroscience 20.3 (2017): 327-339. 

講義 3.2 

1. 「越ቃする脳 ースの᭱๓⥺」 Miguel Nicolelis࢙ࣇン・インターࢩ࣐・レインࣈ ᪩ᕝ᭩ᡣ

2. T. Yanagisawa et al., BCI training to move a virtual hand reduces phantom limb pain, 

Neurology, 95(4):e417-e426, 2020. 

3. T. Yanagisawa, et al., Induced sensorimotor brain plasticity controls pain in phantom 

limb patients, Nature Communications, 7, 13209, 2016 

4. Yanagisawa T, et al., Electrocorticographic control of a prosthetic arm in paralyzed 

patients, Annals of Neurology, 71 (3):353-61, 2021 

講義 3.3 

・核酸科学ࣁンドࣈック 日本核酸化学会（┘修）、ᮡ本┤ᕫ（⦅集） 講ㄯ社

講義 3.4 

Introduction to subsurface imaging 

(Saleh, Bahaa Cambridge University Press, 2011) 

講義 3.5 

・医療情報 ➨ 6∧ 医療情報ࢩステ࣒⦅ ⠛ཎ出∧新社

（3-5の講義ෆᐜはᥖ㍕されていまࢇࡏ。医療情報ࢩステ࣒の基礎的なことを理解する上でのཧ⪃ᅗ

᭩として）

3.1 「電ὶ※᥎ᐃを用いたࣄト脳機能研究」（担当：ᒣୗ ᐂே）

脳波・脳磁ᅗ(EEG・MEG) は⫈ぬ᳨ᰝやてࢇかࢇ術๓デ᩿などの臨床応用ࡔけでなく、ࣄトの脳活

動ダイ࣑ࢼクスをㄪ࡭る᪉ἲとしてㄆ知⚄経科学の基礎研究にも利用されてきた。近ᖺ、計 の多ࢳ

ャンネル化・計算機の高性能化・脳構造モデルの高精度化にకい、EEG・MEGの⏕データから脳ෆの活

動※をイ࣓ージングする“電ὶ※᥎ᐃἲ”の重せ性がቑしてきている。本講義では、電ὶ※᥎ᐃἲの

研究動ྥ、技術的⫼ᬒ、当研究ࢳー࣒で行っている᭱近の研究について解説する。

9 

3.2 「Brain-Computer Interface による脳情報の伝達と修飾」（担当：栁澤 琢史）

脳波などを機械学習によって解読（Decoding）し、その情報に基づいて機械を制御する Brain-

Computer Interface (BCI)は、脳と AIを融合する技術でもある。特に、侵襲的脳信号を用いた高精

度の脳情報解読による BCI は医療応用が期待されている。本講義では、BCIの基礎から臨床応用の現

状を説明し、BCIが脳に及ぼす影響について、幻肢痛に対する BCI治療を例として議論する。

3.3 「立体構造情報を活用した核酸医薬品・核酸標的低分子医薬品のデザイン」（担

当：近藤 次郎）

DNAや RNAといった核酸分子は、医薬品としても、医薬品の標的としても、創薬分野で注目を集め

ている。核酸医薬品は低分子医薬品、タンパク質医薬品に次ぐニューモダリティとして次々と上市さ

れている。また、タンパク質を標的としてきた従来の低分子医薬品を、核酸を新たな標的とすること

で再利用する動きもある。本講義では、当研究室で行っている核酸の立体構造情報を活用したドラッ

グデザインについて紹介し、計算科学が関わる核酸創薬の将来展望についてお話したい。

3.4 「命を救う数式」（担当：木村 建次郎）

病院にあるレントゲンや CT のような、強いエネルギーの電磁波ではなく、異なる物質の界面で大

きく散乱する弱いエネルギーをもつ電磁波、すなわち散乱性の高い電磁波を使ってその散乱波から

物体の形を導き出す『多重経路散乱場理論』の開発に世界で初めて成功した。この問題は“波動散乱

逆問題”といわれ、応用数学史上の未解決問題として知られている。本講義では、その数学上の問題

を解決し、スタートアップの創業として様々な分野に社会実装した経緯についてお話しする。

3.5 「有効な Real World Data を集積するためのストラテジー」（担当：松村 泰志）

*

医療情報が電子化され、このデータを利用することで臨床研究に利用するコンセプトが打ち出さ

れ、海外では成功事例があり、国際的に注目されてきている。しかし、日本では目立った成功事例は

出ていない。医療情報が電子化されたことと、これを研究利用可能とすることとの間にはギャップが

あり、これを乗り越えなければ Real World Dataを活用できるようにはならない。このギャップとは

何か、どうすれば乗り越えることができるのかについて講義する。
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2.5 「インࢩリコ創薬の基礎と応用」

（担当：ᗈᕝ ㈗次）*

インࢩリコ創薬の௦⾲的なアプࣟーࢳである Ligand-based drug design（LBDD）およࡧ Structure-

based drug design（SBDD）について、基本的なෆᐜ及ࡧ、それࡒれの㛗ᡤや創薬ᨭ᥼に活用する際

の࣏イントについてᴫ説する。さらに応用事例についても国ෆ外のඛ行研究をいくつか紹介したい。

➨ 3 ⦅ ッグデータ・AIࣅ の೺ᗣ科学࡬の活用

[ཧ⪃ᅗ᭩] 

講義 3.1 

1. Baillet, Sylvain, John C. Mosher, and Richard M. Leahy. "Electromagnetic brain mapping." 

IEEE Signal processing magazine 18.6 (2001): 14-30. 

2. ᐑෆ ဴ, 脳を る, ᚰ理学ホ論, 2013, 56 ᕳ, 3 号, p. 414-454 

3. Baillet,Sylvain. "Magnetoencephalography for brain electrophysiology and imaging." 

Nature neuroscience 20.3 (2017): 327-339. 

講義 3.2 

1. 「越ቃする脳 ースの᭱๓⥺」 Miguel Nicolelis࢙ࣇン・インターࢩ࣐・レインࣈ ᪩ᕝ᭩ᡣ

2. T. Yanagisawa et al., BCI training to move a virtual hand reduces phantom limb pain, 

Neurology, 95(4):e417-e426, 2020. 

3. T. Yanagisawa, et al., Induced sensorimotor brain plasticity controls pain in phantom 

limb patients, Nature Communications, 7, 13209, 2016 

4. Yanagisawa T, et al., Electrocorticographic control of a prosthetic arm in paralyzed 

patients, Annals of Neurology, 71 (3):353-61, 2021 

講義 3.3 

・核酸科学ࣁンドࣈック 日本核酸化学会（┘修）、ᮡ本┤ᕫ（⦅集） 講ㄯ社

講義 3.4 

Introduction to subsurface imaging 

(Saleh, Bahaa Cambridge University Press, 2011) 

講義 3.5 

・医療情報 ➨ 6∧ 医療情報ࢩステ࣒⦅ ⠛ཎ出∧新社

（3-5の講義ෆᐜはᥖ㍕されていまࢇࡏ。医療情報ࢩステ࣒の基礎的なことを理解する上でのཧ⪃ᅗ

᭩として）

3.1 「電ὶ※᥎ᐃを用いたࣄト脳機能研究」（担当：ᒣୗ ᐂே）

脳波・脳磁ᅗ(EEG・MEG) は⫈ぬ᳨ᰝやてࢇかࢇ術๓デ᩿などの臨床応用ࡔけでなく、ࣄトの脳活

動ダイ࣑ࢼクスをㄪ࡭る᪉ἲとしてㄆ知⚄経科学の基礎研究にも利用されてきた。近ᖺ、計 の多ࢳ

ャンネル化・計算機の高性能化・脳構造モデルの高精度化にకい、EEG・MEGの⏕データから脳ෆの活

動※をイ࣓ージングする“電ὶ※᥎ᐃἲ”の重せ性がቑしてきている。本講義では、電ὶ※᥎ᐃἲの

研究動ྥ、技術的⫼ᬒ、当研究ࢳー࣒で行っている᭱近の研究について解説する。

9 

3.2 「Brain-Computer Interface による脳情報の伝達と修飾」（担当：栁澤 琢史）

脳波などを機械学習によって解読（Decoding）し、その情報に基づいて機械を制御する Brain-

Computer Interface (BCI)は、脳と AIを融合する技術でもある。特に、侵襲的脳信号を用いた高精

度の脳情報解読による BCI は医療応用が期待されている。本講義では、BCIの基礎から臨床応用の現

状を説明し、BCIが脳に及ぼす影響について、幻肢痛に対する BCI治療を例として議論する。

3.3 「立体構造情報を活用した核酸医薬品・核酸標的低分子医薬品のデザイン」（担

当：近藤 次郎）

DNAや RNAといった核酸分子は、医薬品としても、医薬品の標的としても、創薬分野で注目を集め

ている。核酸医薬品は低分子医薬品、タンパク質医薬品に次ぐニューモダリティとして次々と上市さ

れている。また、タンパク質を標的としてきた従来の低分子医薬品を、核酸を新たな標的とすること

で再利用する動きもある。本講義では、当研究室で行っている核酸の立体構造情報を活用したドラッ

グデザインについて紹介し、計算科学が関わる核酸創薬の将来展望についてお話したい。

3.4 「命を救う数式」（担当：木村 建次郎）

病院にあるレントゲンや CT のような、強いエネルギーの電磁波ではなく、異なる物質の界面で大

きく散乱する弱いエネルギーをもつ電磁波、すなわち散乱性の高い電磁波を使ってその散乱波から

物体の形を導き出す『多重経路散乱場理論』の開発に世界で初めて成功した。この問題は“波動散乱

逆問題”といわれ、応用数学史上の未解決問題として知られている。本講義では、その数学上の問題

を解決し、スタートアップの創業として様々な分野に社会実装した経緯についてお話しする。

3.5 「有効な Real World Data を集積するためのストラテジー」（担当：松村 泰志）

*

医療情報が電子化され、このデータを利用することで臨床研究に利用するコンセプトが打ち出さ

れ、海外では成功事例があり、国際的に注目されてきている。しかし、日本では目立った成功事例は

出ていない。医療情報が電子化されたことと、これを研究利用可能とすることとの間にはギャップが

あり、これを乗り越えなければ Real World Dataを活用できるようにはならない。このギャップとは

何か、どうすれば乗り越えることができるのかについて講義する。
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受講者࢔ン࣮ࢣト（講義⤊஢ᚋ）

࠙ㄪᰝ概要ࠚ 

1. 対  象 ࠕ計算生࿨⛉学の基礎 8ࠖの受講Ⓩ録者 

2. ᶆ 本 数 1,366 人（2022 ᖺ 2 ᭶ 2 ᪥までの受講Ⓩ録者） 

3. ㄪᰝ方法 ࣓࣮ル送信 

4. ㄪᰝᶵ関 2022 ᖺ 2 ᭶ 7 ᪥（᭶）～2022 ᖺ 2 ᭶ 25 ᪥（㔠） 

5. ᅇ 収 数 199 

6. ᅇ 収 ⋡ ⣙ 14.4㸣 

 ト⤖ᯝの内容を一部ᢤ⢋࣮ࢣン࢔ͤࠚト⤖ᯝ࣮ࢣン࢔࠙

1. 所ᒓについて

2. 講義を▱ったきっかけについて （ᅇ答数が多かったもの）

研究職（企業）, 84, 

42%

事務職（企業）, 17, 

9%

研究職（研究機

関）, 16, 8%事務職（研究機

関）, 4, 2%

研究職（医療機

関）, 1, 0%

研究職・教育職（大

学）, 39, 20%

事務職・その他（大

学）, 1, 0%

大学生, 6, 3%

大学院生, 9, 5%

高校・高専（学生）, 

1, 0%

高校・高専（教員）, 

1, 1%

その他, 20, 10%

8%, 19

2%, 4

8%, 18

27%, 63

18%, 42

11%, 25

6%, 14

17%, 39

3%, 7

0 10 20 30 40 50 60 70

⚄ᡞ大学の࣮࣒࣮࣍࣌ࢪ

理໬学研究所の࣮࣒࣮࣍࣌ࢪ

その他ᶵ関・学会の࣮࣒࣮࣍࣌ࢪ

⚄ᡞ大学計算⛉学教⫱ࢭンタ࣮からの࠾▱らせ࣓࣮ル

その他学会➼の࣓࣮ࣜンࣜࢢスト

所ᒓ先（大学・௻ᴗ）からの࣓࣮ࣜンࣜࢢスト・࣓ルマ࢞

ᥖ示≀（ࢩࣛࢳ・࣏スタ࣮）を見て

▱人の⤂௓

その他

ᅇ答者の

所ᒓ

ࢪ࣮࣒࣮࣌࣍

関係 18㸣 

0/ 関係 29㸣 

1~10 名
11~30 名
31~50 名
51名～

【米国】
ペンシルベニア州立大学（1）
ノースカロライナ大学チャペルヒル校（1）
ミシガン大学（1）
【香港】
香港中文大学（1）
【ベルギー】
ルーヴェン・カトリック大学（1）

北海道大学（9）
北海道情報大学（1）
公立はこだて未来大学（1）
帯広畜産大学（1）
北見工業大学（1）
北海道科学大学（1）

東北大学（14）

福島県立医科大学（1）

筑波大学（5）

山形大学（1）

新潟大学（2）
新潟薬科大学（1）

岐阜大学（2）
岐阜薬科大学（2）
岐阜医療科学大学（1）

千葉工業大学（7）
放送大学（5）
千葉大学（2）
城西国際大学（2）

名古屋大学（9）
名古屋市立大学（5）
中部大学（3）
愛知学院大学（1）
愛知県立大学（1）
分子科学研究所（1）大阪大学（14）

近畿大学（7）
大阪市立大学（2）
大阪府立大学（2）
関西医科大学（1）
摂南大学（1）
四天王寺東高校 (1)

横浜市立大学（8）
東海大学（3）
聖マリアンナ医科大学 (２)
横浜薬科大学（2）
神奈川工科大学（1）
防衛大学校（1）

国立遺伝学研究所（3）
静岡県立大学（3）
静岡大学（2）
浜松医科大学 (1)

鈴鹿医療科学大学（2）
三重大学（1）

奈良先端科学技術
大学院大学（2）
奈良県立医科大学（1）

東京大学（57）
東京工業大学（12）
慶應義塾大学（10）
早稲田大学（8）
東京医科歯科大学（6）
日本大学（6）
東邦大学（5）
順天堂大学（5）
東京理科大学（5）
明治大学（4）
お茶の水女子大学（2）
東京農工大学（2）
国士舘大学（2）
北里大学（2）
駒澤大学（2）
帝京大学（2）
学習院大学（1）
昭和薬科大学（1）
東京電機大学（1）
統計数理研究所（1）
日本歯科大学（1）
星薬科大学（1）
立教大学（1）
上智大学 (1)
明治薬科大学（1）
創価大学（1）
ヤマザキ動物看護大学（1）
法政大学（1）
津田塾大学（1）
東京薬科大学（1）
東京工芸大学（1）
多摩大学（1）
国際基督教大学（1）
玉川大学（1）
東京都市大学（1）
政策研究大学院大学（1）
東京学芸大学附属高校 (1)
東京高等専門学校 (1)
豊島岡女子学園高校 (1)

群馬大学（3）
群馬パース大学 (1)

信州大学（11）
長野工業高専（1）

福井大学（2）
仁愛大学（1）

鳥取大学（3）

岡山大学（9）
倉敷芸術科学大学 (1)

金沢大学（1）

長浜バイオ大学（1）

神戸大学（41）
兵庫県立大学（15）
甲南大学（２）

兵庫医科大学（1）

広島大学（5）
広島市立大学（2）
広島経済大学（1）

九州大学（25）
九州工業大学（4）
第一薬科大学（3）
福岡大学（2）

福岡工業大学（2）
中村学園大学（1）

徳島大学（3）
徳島文理大学 (1)

阿南工業高等専門学校 (1)

愛媛大学（4）
松山大学 (1)

山口東京理科大学（1）
山口大学（1）

長崎大学（2）
長崎国際大学 (1)
長崎県立大学 (1)
佐世保工業高専 (1)

熊本大学 (7)
崇城大学 (1)

鹿児島大学（11）

宮崎大学（11）

琉球大学（1）
沖縄工業高専（1）

京都大学（29）
立命館大学（6）
同志社大学（3）

京都工芸繊維大学（2）
京都府立医科大学（1）

島根大学 (1)

高知工科大学 (2)
高知大学 (1)

山梨大学 (2)
山梨県立都留興譲館
高等学校 (1)

富山大学 (3)

自治医科大学（1）
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受講者࢔ン࣮ࢣト（講義⤊஢ᚋ）

࠙ㄪᰝ概要ࠚ 

1. 対  象 ࠕ計算生࿨⛉学の基礎 8ࠖの受講Ⓩ録者 

2. ᶆ 本 数 1,366 人（2022 ᖺ 2 ᭶ 2 ᪥までの受講Ⓩ録者） 

3. ㄪᰝ方法 ࣓࣮ル送信 

4. ㄪᰝᶵ関 2022 ᖺ 2 ᭶ 7 ᪥（᭶）～2022 ᖺ 2 ᭶ 25 ᪥（㔠） 

5. ᅇ 収 数 199 

6. ᅇ 収 ⋡ ⣙ 14.4㸣 
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3. 受講ᅇ数

8%, 15

3%, 6

9%, 18

6%, 12

3%, 5

10%, 19

6%, 11

5%, 10

6%, 11

5%, 10

10%, 20

7%, 13

9%, 17

5%, 9

8%, 16

4%, 7

0 5 10 15 20 25

全15ᅇ受講した

14ᅇ受講した

13ᅇ受講した

12ᅇ受講した

11ᅇ受講した

10ᅇ受講した

9ᅇ受講した

8ᅇ受講した

7ᅇ受講した

6ᅇ受講した

5ᅇ受講した

4ᅇ受講した

3ᅇ受講した

2ᅇ受講した

1ᅇ受講した

⏦し㎸んだが受講しなかった

ࣛイࣈ放送ではఱᅇ受講しましたか

5%, 9

1%, 1

3%, 5

1%, 1

2%, 4

0%, 0

4%, 7

2%, 3

5%, 9

7%, 13

7%, 14

12%, 23

14%, 27

16%, 32

26%, 51

0 10 20 30 40 50 60

14ᅇ受講した

13ᅇ受講した

12ᅇ受講した

11ᅇ受講した

10ᅇ受講した

9ᅇ受講した

8ᅇ受講した

7ᅇ受講した

6ᅇ受講した

5ᅇ受講した

4ᅇ受講した

3ᅇ受講した

2ᅇ受講した

1ᅇ受講した

再放送は受講しなかった

オンデマンド再放送ではఱᅇ受講しましたか

１人ᖹᆒ

7.5 ᅇ受講

10 ᅇ௨ୖ受講者数は、全

体の 10㸣のみ

全く受講せずが 26㸣

1～5 ᅇの受講者が 56㸣

ͤ1 ᅇのみ講師㒔ྜで再放送を⾜ࢃなかったᅇがあったため、᭱大で 14 ᅇとなる。 

13

4. 講義᫬間（質␲応⟅ྵめ 90 分）は㐺ษࡔったか

5. ཷ講場ᡤについて

⮬Ꮿで, 65, 

33%

⫋場（大

学）で, 79, 

40%

⮬Ꮿと⫋場

（大学）の

୧᪉, 51, 

25%

その௚, 4, 

2%

ちࡻうどⰋ

かった, 

161, 81%

㛗かった, 

30, 15%

▷かった, 

6, 3%

その௚, 2, 

1%

⮬Ꮿのࡳのཷ講⪅は、25㸣（19 ᖺ）Ѝ39㸣（20ᖺ）Ѝ33㸣（21 ᖺ）となり、

21 ᖺ度は 20ᖺ度よりはややῶᑡした。
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（大学）の

୧᪉, 51, 

25%

その௚, 4, 

2%

ちࡻうどⰋ

かった, 

161, 81%

㛗かった, 

30, 15%

▷かった, 

6, 3%

その௚, 2, 

1%

⮬Ꮿのࡳのཷ講⪅は、25㸣（19 ᖺ）Ѝ39㸣（20ᖺ）Ѝ33㸣（21 ᖺ）となり、

21 ᖺ度は 20ᖺ度よりはややῶᑡした。
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6. 講義全体の感想について

・ 将来の進路を考える一環として参加させて頂いたのですが、その１つのヒントを得られたよ

うな気がして個人的には大きな収穫になったと思います。関係者の皆様本当にありがとうご

ざいました。 

・ 研究所の先生は基礎的な話ができませんし、応用の話を学部生に聞かせても無駄だと思いま

す。大学の教員に基礎的な話をして頂いた方が学部生にとっては有り難いと思います 

・ 高校生～社会人まで幅広い参加者を対象としているため、講義内容の難易度が講師によって

異なるような気がしました。（どの程度が良いか、というのはなかなか難しいと思いますが）

・ 本講義の少し趣旨とずれるかと思いますが、やはり一からご教示いただき、やり方を習熟で

きるような演習スタイルの講義が受講したいと思いました。 

・ 講師の先生方にとって、質疑応答にすべて答えなくてはいけないのは少し負担なのではない

でしょうか。 

・ 概要については理解が深まったが，具体的な計算方法までは理解が出来なかったので，計算

方法の詳細にも触れてみたい． 

・ オンデマンド再放送があり, 助かりました。視聴期間がもう少しながいと助かります。 

・ オンデマンドについては、会議などで出席ができなかったときに大変助かりました。また、

専門外分野で一度では理解できなかったところや聴き逃したところについても再度確認でき

ること、速度を変えて聞けること、そういった点でも助かりました。 

・ 録画配信の期間が短すぎる。1 週間ぐらい欲しい。

・ 録画資料可能期間が短すぎる。せめて直近の週末までは見れるようにしてほしかった。

（他、再放送の期間をもっと伸ばしてほしいという声が多数） 
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඲య䜢㏻䛧䛶ཷㅮ䛧䛶䛔䛛䛜䛷䛧䛯䛛
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アー࢝イࣈබ開

බ開チ可のある講義のࡳ、ඹദの理化学研究ᡤ計算科学研究センターの࣍ー࣒࣌ージ e ラーニン

グアー࢝イࣈ（https://www.r-ccs.riken.jp/about/careers/e-learning/intro-com-life-

sci/）にてබ開。



－ 14 － － 15 －

２
０
２
１
年
度
「
計
算
生
命
科
学
の
基
礎
８
」

14 

6. 講義全体の感想について

・ 将来の進路を考える一環として参加させて頂いたのですが、その１つのヒントを得られたよ

うな気がして個人的には大きな収穫になったと思います。関係者の皆様本当にありがとうご

ざいました。 

・ 研究所の先生は基礎的な話ができませんし、応用の話を学部生に聞かせても無駄だと思いま

す。大学の教員に基礎的な話をして頂いた方が学部生にとっては有り難いと思います 

・ 高校生～社会人まで幅広い参加者を対象としているため、講義内容の難易度が講師によって

異なるような気がしました。（どの程度が良いか、というのはなかなか難しいと思いますが）

・ 本講義の少し趣旨とずれるかと思いますが、やはり一からご教示いただき、やり方を習熟で

きるような演習スタイルの講義が受講したいと思いました。 

・ 講師の先生方にとって、質疑応答にすべて答えなくてはいけないのは少し負担なのではない

でしょうか。 

・ 概要については理解が深まったが，具体的な計算方法までは理解が出来なかったので，計算

方法の詳細にも触れてみたい． 

・ オンデマンド再放送があり, 助かりました。視聴期間がもう少しながいと助かります。 

・ オンデマンドについては、会議などで出席ができなかったときに大変助かりました。また、

専門外分野で一度では理解できなかったところや聴き逃したところについても再度確認でき

ること、速度を変えて聞けること、そういった点でも助かりました。 

・ 録画配信の期間が短すぎる。1 週間ぐらい欲しい。

・ 録画資料可能期間が短すぎる。せめて直近の週末までは見れるようにしてほしかった。

（他、再放送の期間をもっと伸ばしてほしいという声が多数） 

0.5%, 1
2.0%, 4

8.5%, 17

42.7%, 85

46.2%, 92

0

10

20

30

40

50

60

70

80

90

100

1(期待外れだった) 3(普通) 5(とても良かった)

඲య䜢㏻䛧䛶ཷㅮ䛧䛶䛔䛛䛜䛷䛧䛯䛛

15

アー࢝イࣈබ開

බ開チ可のある講義のࡳ、ඹദの理化学研究ᡤ計算科学研究センターの࣍ー࣒࣌ージ e ラーニン

グアー࢝イࣈ（https://www.r-ccs.riken.jp/about/careers/e-learning/intro-com-life-

sci/）にてබ開。









２０２２年度
計算生命科学の基礎９



－ 19 －

1� 

㐲㝸インタࣛࣈ࢕ࢸࢡ講義 計算生࿨⛉学の基礎ࠕ 9ࠖ

┠的

生࿨⛉学分野では、ḟࠎと᪂しい計 方法が㛤Ⓨされ、࣒ࣀࢤ᝟ሗをጞめ、タンࢡࣃ質の❧体ᵓ㐀

から⬻のάື≧ែを⾲す I05, など⭾大かつ様ࠎなデ࣮タが生み出されています。そのࢢࢵࣅデ࣮タ

から有用な᝟ሗのᢳ出、ࣔデル໬、それらの⤫ྜ的な理解には、ࢥン࣮ࣗࣆタを用いたデ࣮タฎ理は

୙可Ḟです。≉に、ᶵᲔ学習に௦⾲される $, によるデ࣮タ㥑ື的なࢳ࣮ࣟࣉ࢔に大きな期待がᐤせ

られています。生࿨⛉学に࠾けるデ࣮タࢧイ࢚ンス、それが計算生࿨⛉学です。その࣮࢝ࣂする㡿ᇦ

は㠀ᖖに幅広く、≀理、໬学、生≀学、数学、᝟ሗ⛉学といった異なるࣛࢢࢡࢵࣂンドの▱㆑がᚲ要

です。本講義では、ᮍ来の་⒪、๰⸆࡬つながる生࿨⛉学のデ࣮タࢧイ࢚ンスやࣙࢩ࣮࣑ࣞࣗࢩンᢏ

⾡について、➨一⥺でά㌍されている先生に基礎から応用までをご講演頂きます。そして、受講者に

異分野間の᥋点や⼥ྜ研究の㠃ⓑさを感ࡌて頂くこととྠ᫬に、この学㝿的研究分野でά㌍する人ᮦ

⫱ᡂにᐤ୚することを┠ᣦしています。本講義は、᪥本ࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸス学会・&%, 学会の

௻画༠ຊを得ています。 

対象

大学生、大学㝔生、࣏スドࢡ、大学教員、研究所・௻ᴗの研究者   

ඹദ、ᚋ᥼、༠ຊ

ඹദ㸸⚄ᡞ大学大学㝔ࢩス࣒ࢸ᝟ሗ学研究⛉ 計算⛉学教⫱研究ࢭンタ࣮、⚄ᡞ大学࣮ࣗࣜࣂス 

 デ࣮タ་⛉学ࢢࢵࣅ ⛉ル、་⸆基┙・೺ᗣ・ᰤ㣴研究所、ி㒔大学 大学㝔་学研究࣮ࢡ   

   分野、計算⛉学᣺⯆㈈ᅋ、᪥本生≀学的⢭⚄་学会、රᗜ┴❧大学デ࣮タ計算⛉学㐃ᦠࢭ 

   ンタ࣮、一⯡社ᅋ法人ࣛイࣇイン࢙ࢪࣜࢸンスࢥン࣒࢔ࢩ࣮ࢯ、理໬学研究所 計算⛉学研 

   究ࢭンタ࣮、㔞Ꮚ⛉学ᢏ⾡研究㛤Ⓨᶵᵓ 

ᚋ᥼㸸  රᗜ┴、⚄ᡞᕷ、බ┈㈈ᅋ法人㒔ᕷάຊ研究所、132 法人ࣂイオࢵࣜࢢドࢭンタ࣮関す 

    ᪥本⸆学会 

௻画༠ຊ㸸 &%, 学会、᪥本ࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸス学会 

㐠Ⴀ体ไ

 タ࣮࣮ࢿ࢕デ࣮ࢥ௻画ۂ

ఀ⸨ ┾㔛（་⸆基┙・೺ᗣ・ᰤ㣴研究所 ࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸスࢡ࢙ࢪࣟࣉト ୖ席研究員） 

Ἑ野 ⚽ಇ（㔞Ꮚ⛉学ᢏ⾡研究㛤Ⓨᶵᵓ 㔞Ꮚ生࿨⛉学研究所 ࢡ࢙ࢪࣟࣉトデࢡࣞ࢕タ࣮） 

ⓑ஭ ๛（㛗὾ࣂイオ大学ࣂイオࢧイ࢚ンス学部 教ᤵ） 

⏣୰ ᡂ඾（⚄ᡞ大学大学㝔ࢩス࣒ࢸ᝟ሗ学研究⛉ 教ᤵ） 

㭯⏣ ᏹᶞ（⚄ᡞ大学࣮ࣗࣜࣂス࣮ࢡル ෸教ᤵ） 

間ᓥ ៞（㔞Ꮚ⛉学ᢏ⾡研究㛤Ⓨᶵᵓ 㔞Ꮚ生࿨⛉学研究所 㔞Ꮚ生࿨᝟ሗ⛉学࣒࣮ࢳ 研究員）

᳃ 一㑻（⚄ᡞ大学大学㝔⛉学ᢏ⾡イࣙࢩ࣮࣋ࣀン研究⛉ ≉࿨教ᤵ） 

᳃ 義἞（⚄ᡞ大学大学㝔ࢩス࣒ࢸ᝟ሗ学研究⛉ 講師） 

ඵᖭ ᠇᫂（㔞Ꮚ⛉学ᢏ⾡研究㛤Ⓨᶵᵓ 㔞Ꮚ生࿨⛉学研究所 㔞Ꮚ生࿨᝟ሗ⛉学࣒࣮ࢳ ࣒࣮ࢳ  

 （࣮ࢲ࣮ࣜ     
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㓄信・㐠Ⴀ担当ۂ

  ⮻஭ ⱥஅ（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科計算科学ᩍ⫱研究センター）

近藤 ὒ㝯（合ྠ会社 VRAIDE㸭関す大学ඛ➃科学技術᥎㐍機構）

಴ ோ⨾（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科計算科学ᩍ⫱研究センター）

ᆤᕝ ᰤᶞ（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科ࢩステ࣒情報学ᑓᨷ）

開ദ日⛬

2022ᖺ 10᭶ 5 日㹼2023ᖺ 2 ᭶ 1日 ẖ㐌Ỉ᭙日、඲ 15ᅇ 17：00-18：30

࢜ンライン㓄信開ദ

インターネット会議ࢩステ࣒ࢧーࣅス「Zoom」を使用し、௵ពの場ᡤにᅾ⡠する講ᖌの講義を

⚄ᡞ大学の事ົᒁを介して、඲国のཷ講⏕に㓄信した。（新ᆺコࣟ࢘ࢼイルス対応のため）

講義 2-4「分子࣑ࢩュレーࣙࢩンでぢるタンパク質や核酸の」合体形成と解㞳」のࡳ、会場（⚄

ᡞ大学⤫合研究ᣐⅬ 2 㝵セ࣑ࢼー室、රᗜ┴⚄ᡞ市୰ኸ༊ ᓥ༡⏫ 7-1-48）での開ദを行った。

また、講義 3-4「スーパーコンࣆュータによる⏕命科学・೺ᗣ医療㉸多㡯目データ解ᯒ」は会場

での開ദをணᐃしていたが、ᝏኳೃのためᛴ㑉࢜ンライン開ദとなった。

࢜ンデ࣐ンド再ᨺ㏦

⩣日の木᭙日 16᫬から日᭙日 24 ᫬までの㸱日༙⛬度බ開

担当講ᖌ

・㛛⏣ ᖾ஧（ᮾி大学 大学院㎰学⏕命科学研究科 ෸ᩍᤵ）

・୰ᕝ ⲡ（ᮾ海大学医学㒊 分子⏕命科学 ෸ᩍᤵ）

・᳃⬥ ⏤㝯（ᮾி大学 大学院㎰学⏕命科学研究科 応用⏕命ᕤ学ᑓᨷ ຓᩍ）

・ᕝ➃ ⊛（ᮾ໭大学大学院情報科学研究科 応用情報科学ᑓᨷ 特௵෸ᩍᤵ）

・⯓野 ㈼（日本たばこ⏘業ᰴ式会社 医薬⥲合研究ᡤ ୺ᖍ研究ဨ）

・重⏣ ⫱↷（⟃波大学計算科学研究センター ᩍᤵ）

・⠛⏣ ΅（ᒸᒣ大学 異分野基礎科学研究ᡤ ᩍᤵ）

・ᗈᕝ ㈗次（⏘業技術⥲合研究ᡤ 上⣭୺௵研究ဨ㸭⟃波大学 ᩍᤵ）

・໭ᑿ ᙲᮁ（ᮾிᕤ業大学⏕命理ᕤ学院 ᩍᤵ）

・望᭶ ᩔ史（ி㒔大学医⏕物学研究ᡤ ᩍᤵ）

・ᱱᕝ 㞞ᘯ（大㜰大学大学院医学⣔研究科 ᨺᑕ⥺⤫合医学講ᗙ ᨺᑕ⥺医学 講ᖌ）

・⏣୰ Ἃ⧊（ዉⰋඛ➃科学技術大学院大学 ඛ➃科学研究科 情報科学㡿ᇦ 特௵෸ᩍᤵ）

・近藤 次郎（上ᬛ大学 理ᕤ学㒊 物質⏕命理ᕤ学科 ෸ᩍᤵ）

・⋢⏣ ჆⣖（ᘯ๓大学 ೺ᗣ未来イ࣋ࣀーࣙࢩンセンター ᩍᤵ）

・Ώ㑓 ṇᓠ（ᮾி大学 大学院ᕤ学⣔研究科 ステ࣒創成学ᑓᨷࢩ ෸ᩍᤵ）

�1 

講義内容

➨ 1 ⦅ 生࿨⛉学のためのデ࣮タࢧイ࢚ンスの基礎

>参考ᅗ᭩@ 

講義 1.1 

・⸨༤ᖾ ⦅、よくࢃかるࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸスධ門、講ㄯ社、2018 

・門⏣ᖾ஧ 他 ඹ⦅ⴭ、:HE 㐃ᦠ࢟ࢸスト ࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸス、ᇵ㢼㤋、2022 

講義 1.2 

・ ᐇ㦂་学ቑห 9RO.39 1R.2 ࣃンデ࣑ࢡࢵ᫬௦の感ᰁ⑕研究ࠥ⑓ཎ体の⑓ཎᛶ、多様ᛶ、生ά環

から᪂ᆺ࢘ࢼࣟࢥイルスをྲྀりᕳく社会のືきまで～ 

・࢘イルス ➨ 70 ᕳ ➨ 1 ྕ 

KWWS���MVY.XPLQ.MS�MRXUQDO�70B1BFRQWHQVBMSGI.KWP 

講義 1.3 

・タンࢡࣃ質の❧体ᵓ㐀ධ門̿̿基礎からᵓ㐀ࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸス࡬, ⴭ㸸⸨ ༤ᖾ 

講義 1.4 

・⸨༤ᖾ ⦅、よくࢃかるࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸスධ門、講ㄯ社、2018 

➨ スධ門ࢡ࢕ࢸマ࢛ࣇイオインࣂ・ 2 ∧、᪥本ࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸス学会 ⦅、៞᠕ᢏ⾡大

学出∧会, 2021 

講義 1.5 

1) 6FLNLW�/HDUQ、.HUDV、7HQVRU)ORZ によるᐇ㊶ᶵᲔ学習 ➨ 2∧, $XU«OLHQ *«URQ ⴭ（ⱥㄒ∧を

᥎ዡ） 

 ⴭ（ⱥㄒ∧を᥎ዡ） ࣉࢵࣙࢩࣅ .タ࣮ン認㆑とᶵᲔ学習, &.0ࣃ (2

3) ࣋イࢬ深ᒙ学習 (ᶵᲔ学習ࢼࣙࢩࢵ࢙ࣇࣟࣉルࢬ࣮ࣜࢩ), 㡲ᒣᩔᚿ ⴭ 

4) ᭤⋡とト࣏ࣟࢪ, Ἑ野ಇ୔ ⴭ 

1.1 ⏣ト࣮࣒解ᯒࠖ（担当㸸門ࣉࣜࢡトࣛンス・࣒ࣀࢤࠕ ᖾ஧）

とは、生≀をᵓᡂするすべての㑇ఏ᝟ሗのことである。そのᐇ体は࣒ࣀࢤ '1$ であり、4 ✀㢮の

ሷ基の୪ࡧの㐪いによって、生≀✀の㐪いがつᐃされている。࣒ࣀࢤ解ᯒとは、生≀✀間で࣒ࣀࢤ

ୖのどこがどのように㐪うのかや、どの㡿ᇦがどのようなᶵ能をᯝたすのかなどをㄪべるものであ

る。トࣛンスࣉࣜࢡト࣮࣒解ᯒとは、ୖ࣒ࣀࢤのᶵ能㡿ᇦのാき具ྜをㄪべるものである。本講義

ではこれらのトࢡࢵࣆについて基礎的な஦᯶を୰ᚰに㏙べる。 

1.2 解ᯒࠖ（担当㸸୰ᕝ࣒ࣀࢤイルスの進໬࢘ࠕ ⲡ）

 近ᖺ様ࠎな環ቃから࢘イルスのⓎ見が┦ḟいでいる。これはḟୡ௦࢚ࢡ࣮ࢩン࣮ࢧに௦⾲される

ሷ基解ㄞᢏ⾡のⓎᒎのᙳ㡪が大きい。本講義ではそのような大つᶍሷ基配ิをもとに進んでいる࢘

イルス学研究の⌧ᅾについて講義する。≉に、2019 ᖺ末に生ࡌた᪂ᆺ࢘ࢼࣟࢥイルスに関しては、

その࣒ࣀࢤ解ᯒに関する᭱᪂の▱見を講義する。 
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講義内容

➨ 1 ⦅ 生࿨⛉学のためのデ࣮タࢧイ࢚ンスの基礎

>参考ᅗ᭩@ 

講義 1.1 

・⸨༤ᖾ ⦅、よくࢃかるࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸスධ門、講ㄯ社、2018 

・門⏣ᖾ஧ 他 ඹ⦅ⴭ、:HE 㐃ᦠ࢟ࢸスト ࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸス、ᇵ㢼㤋、2022 

講義 1.2 

・ ᐇ㦂་学ቑห 9RO.39 1R.2 ࣃンデ࣑ࢡࢵ᫬௦の感ᰁ⑕研究ࠥ⑓ཎ体の⑓ཎᛶ、多様ᛶ、生ά環

から᪂ᆺ࢘ࢼࣟࢥイルスをྲྀりᕳく社会のືきまで～ 

・࢘イルス ➨ 70 ᕳ ➨ 1 ྕ 

KWWS���MVY.XPLQ.MS�MRXUQDO�70B1BFRQWHQVBMSGI.KWP 

講義 1.3 

・タンࢡࣃ質の❧体ᵓ㐀ධ門̿̿基礎からᵓ㐀ࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸス࡬, ⴭ㸸⸨ ༤ᖾ 

講義 1.4 

・⸨༤ᖾ ⦅、よくࢃかるࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸスධ門、講ㄯ社、2018 

➨ スධ門ࢡ࢕ࢸマ࢛ࣇイオインࣂ・ 2 ∧、᪥本ࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸス学会 ⦅、៞᠕ᢏ⾡大

学出∧会, 2021 

講義 1.5 

1) 6FLNLW�/HDUQ、.HUDV、7HQVRU)ORZ によるᐇ㊶ᶵᲔ学習 ➨ 2∧, $XU«OLHQ *«URQ ⴭ（ⱥㄒ∧を

᥎ዡ） 

 ⴭ（ⱥㄒ∧を᥎ዡ） ࣉࢵࣙࢩࣅ .タ࣮ン認㆑とᶵᲔ学習, &.0ࣃ (2

3) ࣋イࢬ深ᒙ学習 (ᶵᲔ学習ࢼࣙࢩࢵ࢙ࣇࣟࣉルࢬ࣮ࣜࢩ), 㡲ᒣᩔᚿ ⴭ 

4) ᭤⋡とト࣏ࣟࢪ, Ἑ野ಇ୔ ⴭ 

1.1 ⏣ト࣮࣒解ᯒࠖ（担当㸸門ࣉࣜࢡトࣛンス・࣒ࣀࢤࠕ ᖾ஧）

とは、生≀をᵓᡂするすべての㑇ఏ᝟ሗのことである。そのᐇ体は࣒ࣀࢤ '1$ であり、4 ✀㢮の

ሷ基の୪ࡧの㐪いによって、生≀✀の㐪いがつᐃされている。࣒ࣀࢤ解ᯒとは、生≀✀間で࣒ࣀࢤ

ୖのどこがどのように㐪うのかや、どの㡿ᇦがどのようなᶵ能をᯝたすのかなどをㄪべるものであ

る。トࣛンスࣉࣜࢡト࣮࣒解ᯒとは、ୖ࣒ࣀࢤのᶵ能㡿ᇦのാき具ྜをㄪべるものである。本講義

ではこれらのトࢡࢵࣆについて基礎的な஦᯶を୰ᚰに㏙べる。 

1.2 解ᯒࠖ（担当㸸୰ᕝ࣒ࣀࢤイルスの進໬࢘ࠕ ⲡ）

 近ᖺ様ࠎな環ቃから࢘イルスのⓎ見が┦ḟいでいる。これはḟୡ௦࢚ࢡ࣮ࢩン࣮ࢧに௦⾲される

ሷ基解ㄞᢏ⾡のⓎᒎのᙳ㡪が大きい。本講義ではそのような大つᶍሷ基配ิをもとに進んでいる࢘

イルス学研究の⌧ᅾについて講義する。≉に、2019 ᖺ末に生ࡌた᪂ᆺ࢘ࢼࣟࢥイルスに関しては、

その࣒ࣀࢤ解ᯒに関する᭱᪂の▱見を講義する。 
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1.3 「タンパク質の立体構造ண 㸫AlphaFold ௨๓と௨ᚋ㸫」（担当：᳃⬥ ⏤㝯）

タンパク質はその立体構造と機能がᐦ᥋に関㐃しているため、1958 ᖺの࣑࢜グࣟࣅンの⤖ᬗ構

造解ᯒ௨㝆、実㦂およࡧ計算によってその構造情報をྲྀᚓする研究が㛗らく行われてきた。2021ᖺ

7 ᭶にⓏ場した構造ண ࣇࢯト࢙࢘ア AlphaFold がⓏ場するまで、タンパク質立体構造についての

計算⏕命科学がどのように発展してきたか、そしてこれ௨ᚋに何がゼれることになるかについて講

義を行う。

1.4 「Web を用いた⏕体高分子の立体構造モデリング」（担当：ᕝ➃ ⊛）

⏕体高分子の立体構造のモデリングἲ（ண ἲ）は、᪤Ꮡの立体構造を㝧に用いる㗪ᆺ࣋ースの

᪉ἲと、㗪ᆺを用いないデ࣎ࣀἲの஧つのアプࣟーࢳがある。本講義では、ẚ㍑的ᑡない計算㔞で

ண できる㗪ᆺ࣋ースのモデリングἲを୰ᚰに解説する。㗪ᆺ࣋ースのアプࣟーࢳは、㙐୍本の༢

㔞体ࡔけではなく、௚の分子が⤖合した」合体の立体構造（タンパク質」合体、化合物・タンパク

質」合体）のモデリングにも⡆༢にᣑᙇでき、その有用性は AlphaFold2 ௨ᚋもኚわっていない。

本講義では、㗪ᆺ࣋ースのモデリング用のࢧーࣂ HOMCOS を୰ᚰに紹介したあと、AlphaFold2 によ

るண モデルを集めた AlphaFoldDBの活用ἲについても説明したい。

1.5 「AI 創薬：創薬におけるேᕤ知能と機械学習の基礎およࡧ応用」（担当：⯓野

㈼）

創薬の様々な場面において近ᖺ、ேᕤ知能（AI）や機械学習（ML）の活用がᛴ㏿に㐍ࢇでいる。

本講義ではそれらの基礎事㡯を୰ᚰに、理解と⪃え᪉の࣏イントを解説する。これらの研究におい

てはまた、これまでの講義でも解説されたゲ࣒ࣀ科学や分子モデリング、分子࣑ࢩュレーࣙࢩン（ྂ

඾・㔞子）などとの融合による計算解ᯒ技術の発展もまたⴭしい。そうしたどⅬも஺えて、ᗈく創

薬࡬の AIや MLの応用について実例を⤠って紹介する。

➨ 2 ⦅ 構造⏕命科学のための理論・࣑ࢩュレーࣙࢩン技術

[ཧ⪃ᅗ᭩] 

講義 2.1 

・新∧すぐできる㔞子化学計算ࣅギࢼー࣐ࢬニュアル ᖹᑿබᙪ(⦅) 

・㔠ᒓ㘒体の㔞子・計算化学 㘒体化学会㑅᭩ ᒣཱྀ඙ (ⴭ) 

・分子モデリングᴫ説̿㔞子ຊ学からタンパク質構造ண まで A.R. リーࢳ(ⴭ)、Ụᓮಇஅ (⩻

ヂ) 

・タンパク質計算科学 ̿基礎と創薬࡬の応用̿ ୰村 ᫓木௚ (ⴭ) 

講義 2.2 (多ᑡྂいものであるが、関㐃᭩⡠) 

[MD基礎]「コンࣆュータ࣑ࢩュレーࣙࢩンの基礎」(➨ 2∧) ᒸᓮ㐍、ྜྷ஭⠊行ⴭ、化学ྠே

[⭷㏱㐣] W. Shinoda, BBA-Biomembrane, 1858, 2254-2265 (2016). 

[⢒ど化] Coarse-Graining of Condensed Phase and Biomolecular Systems, G. Voth ed., CRC 

press, 2009. 

講義 2.4 

PT Duy, H Hata, T Ogawa, Y Taira, A Kitao 

アンࢧンࣈル 22 (2), 151-156 (2020) 

https://doi.org/10.11436/mssj.22.151 
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講義 2.5 

・望᭶ᩔ史, 理論⏕物学ᴫ論 2021ᖺ 4᭶ห行 ඹ立出∧ ISBN: 978-4-320-05830-9 

2.1 「QM/MM による㓝⣲཯応解ᯒ」（担当：重⏣ ⫱↷）

タンパク質はᴟめて」㞧な構造と精⦓な機能をもつ高分子化合物であり, 分子ㄆ㆑, 情報伝達, 

㓝⣲཯応など, ⏕体ෆでおこる様々な⏕命現㇟の᰿ᖿをなす. 立体構造と機能の間には大きな┦

関 (構造-活性┦関) があることが期待されていることから, これまで X⥺ᅇᢡ実㦂や核磁Ẽඹ㬆

ἲ(NMR) などの実㦂的ᡭἲにより, 数多くのタンパク質の立体構造が明らかにされてきた.近ᖺの

スーパーコンࣆュータの発展, およࡧ解ᯒᡭἲの㐍展が┦まって, ⏕体ෆでおこる化学཯応解ᯒ

の分野は᱁ẁの㐍Ṍを㐙ࡆている. 本セ࣑ࢼーでは, ⏕命現㇟を解ᯒするための QM/MM 計算を解

説するとඹに, ᡃ々の研究室が行っている研究に関して᭱新の話題をᥦ౪する. 

2.2 「⏕体⭷・⬡質⭷の分子࣑ࢩュレーࣙࢩン」（担当：⠛⏣ ΅）

⬡質⭷⎔ቃの分子࣑ࢩュレーࣙࢩンのᡭἲについて解説する。⭷⣔のタᐃに関する基本的なᡭἲ

の説明ᚋ、低分子や薬物の⭷㏱㐣性をホ౯する᪉ἲ論について紹介する。ᚋ༙では、より大きな⭷

構造ኚ化をకう現㇟の解明のため、ᐃ㔞性をᣢつ⢒ど化ຊ場を使った計算による⮬ᕫ⤌⧊化・⭷の

大ኚ形、⭷融合、⭷の┦分㞳(ラࣇト)構造に関する議論を行う。᫬間がチࡏば、⭷࡬のᢠ⳦๣స用

に関する計算例も紹介する。

2.3 「インࢩリコ創薬の基礎と応用」（担当：ᗈᕝ ㈗次）

インࢩリコ創薬の௦⾲的なアプࣟーࢳである Ligand-based drug design（LBDD）およࡧ

Structure-based drug design（SBDD）について、基本的なෆᐜ及ࡧ、それࡒれの㛗ᡤや創薬ᨭ᥼

に活用する際の࣏イントについてᴫ説する。さらに応用事例についても国ෆ外のඛ行研究をいくつ

か紹介したい。

2.4 「分子࣑ࢩュレーࣙࢩンでぢるタンパク質や核酸の」合体形成と解㞳」（担当：

໭ᑿ ᙲᮁ）

⏕体ෆではタンパク質・核酸や低分子などが出会って」合体を形成し、分子の機能を発᥹する。

また、形成されている」合体は解㞳して、その機能をኚ化さࡏる。このような㐣⛬をཎ子解ീ度で

┤᥋ほᐹすることは㞴しいが、ཎ子を᭱ᑠ༢఩としてモデル化して分子࣑ࢩュレーࣙࢩンを行うこ

とで、タンパク質や核酸が」合体形成と解㞳を行う様子を計算機上でほることが可能になってき

た。この講義では、分子࣑ࢩュレーࣙࢩンによって明らかになってきた」合体形成と解㞳の࣓࢝ニ

。について講義する࣒ࢬ

2.5 「⏕命ࢩステ࣒の᣺る⯙いをネット࣡ークの形ࡔけから決ᐃする」（担当：

望᭶ ᩔ史）

多数の⏕体分子が関わる」㞧なネット࣡ークのダイ࣑ࢼクスから、様々な⏕命機能が⏕まれるこ

とが分かってきた。⏕命ࢩステ࣒のダイ࣑ࢼクスを理解するᚲせ性が高まっている୍᪉で、その」

㞧さがᅔ㞴となっている。これに対しᡃ々は、ネット࣡ーク構造ࡔけからຊ学的᣺る⯙いの重せな

ഃ面が決ᐃできることを発ぢし、構造理論として展開してきた。௒ᅇは、஧つの構造理論と、それ

ら用いた実際の⏕命現㇟の解明について紹介する。
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1.3 「タンパク質の立体構造ண 㸫AlphaFold ௨๓と௨ᚋ㸫」（担当：᳃⬥ ⏤㝯）

タンパク質はその立体構造と機能がᐦ᥋に関㐃しているため、1958 ᖺの࣑࢜グࣟࣅンの⤖ᬗ構

造解ᯒ௨㝆、実㦂およࡧ計算によってその構造情報をྲྀᚓする研究が㛗らく行われてきた。2021ᖺ

7 ᭶にⓏ場した構造ண ࣇࢯト࢙࢘ア AlphaFold がⓏ場するまで、タンパク質立体構造についての

計算⏕命科学がどのように発展してきたか、そしてこれ௨ᚋに何がゼれることになるかについて講

義を行う。

1.4 「Web を用いた⏕体高分子の立体構造モデリング」（担当：ᕝ➃ ⊛）

⏕体高分子の立体構造のモデリングἲ（ண ἲ）は、᪤Ꮡの立体構造を㝧に用いる㗪ᆺ࣋ースの

᪉ἲと、㗪ᆺを用いないデ࣎ࣀἲの஧つのアプࣟーࢳがある。本講義では、ẚ㍑的ᑡない計算㔞で

ண できる㗪ᆺ࣋ースのモデリングἲを୰ᚰに解説する。㗪ᆺ࣋ースのアプࣟーࢳは、㙐୍本の༢

㔞体ࡔけではなく、௚の分子が⤖合した」合体の立体構造（タンパク質」合体、化合物・タンパク

質」合体）のモデリングにも⡆༢にᣑᙇでき、その有用性は AlphaFold2 ௨ᚋもኚわっていない。

本講義では、㗪ᆺ࣋ースのモデリング用のࢧーࣂ HOMCOS を୰ᚰに紹介したあと、AlphaFold2 によ

るண モデルを集めた AlphaFoldDBの活用ἲについても説明したい。

1.5 「AI 創薬：創薬におけるேᕤ知能と機械学習の基礎およࡧ応用」（担当：⯓野

㈼）

創薬の様々な場面において近ᖺ、ேᕤ知能（AI）や機械学習（ML）の活用がᛴ㏿に㐍ࢇでいる。

本講義ではそれらの基礎事㡯を୰ᚰに、理解と⪃え᪉の࣏イントを解説する。これらの研究におい

てはまた、これまでの講義でも解説されたゲ࣒ࣀ科学や分子モデリング、分子࣑ࢩュレーࣙࢩン（ྂ

඾・㔞子）などとの融合による計算解ᯒ技術の発展もまたⴭしい。そうしたどⅬも஺えて、ᗈく創

薬࡬の AIや MLの応用について実例を⤠って紹介する。

➨ 2 ⦅ 構造⏕命科学のための理論・࣑ࢩュレーࣙࢩン技術

[ཧ⪃ᅗ᭩] 

講義 2.1 

・新∧すぐできる㔞子化学計算ࣅギࢼー࣐ࢬニュアル ᖹᑿබᙪ(⦅) 

・㔠ᒓ㘒体の㔞子・計算化学 㘒体化学会㑅᭩ ᒣཱྀ඙ (ⴭ) 

・分子モデリングᴫ説̿㔞子ຊ学からタンパク質構造ண まで A.R. リーࢳ(ⴭ)、Ụᓮಇஅ (⩻

ヂ) 

・タンパク質計算科学 ̿基礎と創薬࡬の応用̿ ୰村 ᫓木௚ (ⴭ) 

講義 2.2 (多ᑡྂいものであるが、関㐃᭩⡠) 

[MD基礎]「コンࣆュータ࣑ࢩュレーࣙࢩンの基礎」(➨ 2∧) ᒸᓮ㐍、ྜྷ஭⠊行ⴭ、化学ྠே

[⭷㏱㐣] W. Shinoda, BBA-Biomembrane, 1858, 2254-2265 (2016). 

[⢒ど化] Coarse-Graining of Condensed Phase and Biomolecular Systems, G. Voth ed., CRC 

press, 2009. 

講義 2.4 

PT Duy, H Hata, T Ogawa, Y Taira, A Kitao 

アンࢧンࣈル 22 (2), 151-156 (2020) 

https://doi.org/10.11436/mssj.22.151 
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講義 2.5 

・望᭶ᩔ史, 理論⏕物学ᴫ論 2021ᖺ 4᭶ห行 ඹ立出∧ ISBN: 978-4-320-05830-9 

2.1 「QM/MM による㓝⣲཯応解ᯒ」（担当：重⏣ ⫱↷）

タンパク質はᴟめて」㞧な構造と精⦓な機能をもつ高分子化合物であり, 分子ㄆ㆑, 情報伝達, 

㓝⣲཯応など, ⏕体ෆでおこる様々な⏕命現㇟の᰿ᖿをなす. 立体構造と機能の間には大きな┦

関 (構造-活性┦関) があることが期待されていることから, これまで X⥺ᅇᢡ実㦂や核磁Ẽඹ㬆

ἲ(NMR) などの実㦂的ᡭἲにより, 数多くのタンパク質の立体構造が明らかにされてきた.近ᖺの

スーパーコンࣆュータの発展, およࡧ解ᯒᡭἲの㐍展が┦まって, ⏕体ෆでおこる化学཯応解ᯒ

の分野は᱁ẁの㐍Ṍを㐙ࡆている. 本セ࣑ࢼーでは, ⏕命現㇟を解ᯒするための QM/MM 計算を解

説するとඹに, ᡃ々の研究室が行っている研究に関して᭱新の話題をᥦ౪する. 

2.2 「⏕体⭷・⬡質⭷の分子࣑ࢩュレーࣙࢩン」（担当：⠛⏣ ΅）

⬡質⭷⎔ቃの分子࣑ࢩュレーࣙࢩンのᡭἲについて解説する。⭷⣔のタᐃに関する基本的なᡭἲ

の説明ᚋ、低分子や薬物の⭷㏱㐣性をホ౯する᪉ἲ論について紹介する。ᚋ༙では、より大きな⭷

構造ኚ化をకう現㇟の解明のため、ᐃ㔞性をᣢつ⢒ど化ຊ場を使った計算による⮬ᕫ⤌⧊化・⭷の

大ኚ形、⭷融合、⭷の┦分㞳(ラࣇト)構造に関する議論を行う。᫬間がチࡏば、⭷࡬のᢠ⳦๣స用

に関する計算例も紹介する。

2.3 「インࢩリコ創薬の基礎と応用」（担当：ᗈᕝ ㈗次）

インࢩリコ創薬の௦⾲的なアプࣟーࢳである Ligand-based drug design（LBDD）およࡧ

Structure-based drug design（SBDD）について、基本的なෆᐜ及ࡧ、それࡒれの㛗ᡤや創薬ᨭ᥼

に活用する際の࣏イントについてᴫ説する。さらに応用事例についても国ෆ外のඛ行研究をいくつ

か紹介したい。

2.4 「分子࣑ࢩュレーࣙࢩンでぢるタンパク質や核酸の」合体形成と解㞳」（担当：

໭ᑿ ᙲᮁ）

⏕体ෆではタンパク質・核酸や低分子などが出会って」合体を形成し、分子の機能を発᥹する。

また、形成されている」合体は解㞳して、その機能をኚ化さࡏる。このような㐣⛬をཎ子解ീ度で

┤᥋ほᐹすることは㞴しいが、ཎ子を᭱ᑠ༢఩としてモデル化して分子࣑ࢩュレーࣙࢩンを行うこ

とで、タンパク質や核酸が」合体形成と解㞳を行う様子を計算機上でほることが可能になってき

た。この講義では、分子࣑ࢩュレーࣙࢩンによって明らかになってきた」合体形成と解㞳の࣓࢝ニ

。について講義する࣒ࢬ

2.5 「⏕命ࢩステ࣒の᣺る⯙いをネット࣡ークの形ࡔけから決ᐃする」（担当：

望᭶ ᩔ史）

多数の⏕体分子が関わる」㞧なネット࣡ークのダイ࣑ࢼクスから、様々な⏕命機能が⏕まれるこ

とが分かってきた。⏕命ࢩステ࣒のダイ࣑ࢼクスを理解するᚲせ性が高まっている୍᪉で、その」

㞧さがᅔ㞴となっている。これに対しᡃ々は、ネット࣡ーク構造ࡔけからຊ学的᣺る⯙いの重せな

ഃ面が決ᐃできることを発ぢし、構造理論として展開してきた。௒ᅇは、஧つの構造理論と、それ

ら用いた実際の⏕命現㇟の解明について紹介する。
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➨ 3 ⦅ 未来をࡳすえた医療・創薬࡬の応用

[ཧ⪃ᅗ᭩] 

講義 3.1 

・ᑠ高知ᏹ：基礎から学ࡪ ேᕤ知能のᩍ科᭩、࢜ー࣒社、2019ᖺ

・ᱱᕝ㞞ᘯ：ᨺᑕ⥺科スーパーセレクࣙࢩン 2021 この発⾲,この╔║Ⅼに注目! Grad-CAMを用い

たࣈラック࣎ックスの解明 ேᕤ知能は⫵⒴ CT のどこをࡳているのか?、臨床⏬ീ 37 ᕳ 4 号、

p464-468、2021ᖺ 4᭶

・ᱱᕝ㞞ᘯら：⫵⤖⠇・⭘⒗の⏬ീデ᩿ ேᕤ知能による⫵⤖⠇のデ᩿、⏬ീデ᩿ 42ᕳ 6号、p、

2022ᖺ 5᭶

講義 3.2 

1. ∦ᖹ೺ኴ郎「行動データの計算論モデリング 強化学習モデルを例として」

2. Robert C Wilson, Anne GE Collins (2019) Ten simple rules for the computational modeling 

of behavioral data eLife 8:e49547, https://doi.org/10.7554/eLife.49547 

講義 3.3 

・核酸科学ࣁンドࣈック 日本核酸化学会（┘修）、ᮡ本┤ᕫ（⦅集） 講ㄯ社

https://www.kspub.co.jp/book/detail/5207864.html 

・⏕体高分子⤖ᬗの X⥺⤖ᬗ解ᯒ 実㊶ᡭἲと基礎理論

➉୰❶郎、⇃ᆏᓫ、近藤次郎、ゅ༡ᬛ子、Ⲕ➉ಇ行、᳃ୗえら（ⴭ）➉୰❶郎（⦅集）୸ၿ出∧

https://www.maruzen-publishing.co.jp/item/?book_no=304523 

講義 3.4 

・☜⋡的グラࣇィ࢝ルモデル 㕥木 ㆡ・᳜野 ┿⮧⦅ⴭ ඹ立出∧

講義 3.5 

・「脳のព㆑ 機械のព㆑」୰ኸබ論新社

“From Biological to Artificial Consciousness”Springer-Nature 

3.1 「⬚㒊⏬ീデ᩿における AI：臨床応用、௒ᚋ AI に期待すること」（担当：

ᱱᕝ 㞞ᘯ）

近ᖺ、AI の社会実装が᥎㐍される୰、医療分野においても AI 技術の応用や開発はめࡊましい。

本講義では、⏬ീデ᩿࡬の AI 技術の応用、特に、⫵⒴をはࡌめとする⬚㒊㡿ᇦの⏬ീデ᩿に↔Ⅼ

をあて、⤖⠇の᳨出や質的デ᩿について、⬚㒊༢⣧ X ⥺෗┿や CT を用いた臨床研究、そして、実

際の臨床現場でどのように AI が活用されているかなどについて、ᩥ⊩的⪃ᐹをຍえながら紹介し

たい。AI技術の医療࡬のᬑ及は、ᨺᑕ⥺科医をはࡌめ医ᖌのデ᩿ᨭ᥼としてᙺ立つのࡳならࡎ、デ

᩿能のྥ上や᳨ᰝの⮬動化による࣡ークࣟࣇーのᨵၿにも㈉⊩するとᛮわれる。しかしながら、୍

᪉で、AIの解ᯒ㐣⛬のࣈラック࣎ックス化をྵめ、その精度や㝈界についても༑分知っておくᚲせ

がある。௒ᚋ、ᡃ々は、AI に⨨き᥮えられていくのではなく、AI を理解し、いかにうまく活用し

ていくかが㘽となる。

3.2 担当：⏣୰）「ࢳトの行動ཎ理の理解のための数理的アプࣟーࣄ」 Ἃ⧊）

脳の」㞧な機能の解明には、物質やᅇ路のാきについての数理モデルを௬ᐃし、それを実㦂的ᡭ

ἲで᳨ドする「計算論的⚄経科学」のアプࣟーࢳが有効であることがᗈくᾐ㏱してきた。本講義で

25

は、異なるಶே特性をᣢつ集ᅋの行動及ࡧ脳活動実㦂によって、ពᛮ決ᐃの数理モデルの構⠏を目

ᣦすヨࡳについて紹介する。また、ேを対㇟とした研究に特有の問題（異質性の高さ、㠀侵襲計 ）

をどうᢅうか、世界的なὶれでもある大つᶍ脳・行動データ研究との㐃ᦠからࣄントを᥈る。

3.3 「⏕命科学・創薬・ものづくりのための核酸構造⏕物学」（担当：近藤 次郎）

DNA や RNA といった核酸は、⏕命科学の研究対㇟としてはもちࢇࢁのこと、創薬やものづくり࡬

の応用も可能な㨩ຊ的な分子である。本講義では、核酸に特化した㹖⥺⤖ᬗ解ᯒの実際と、ᚓられ

た立体構造情報の解㔘、およࡧドラッグデザイン・分子デザイン࡬の活用᪉ἲについて、実例を஺

えて解説する。また、核酸の立体構造ண の現状についてもお話したい。

3.4 「スーパーコンࣆュータによる⏕命科学・೺ᗣ医療㉸多㡯目データ解ᯒ」（担

当：⋢⏣ ჆⣖）

RNA-Seq などの࣑࢜クスデータやᘯ๓大学 COI に௦⾲される೺デࣅッグデータなど、⏕命科学・

೺ᗣ医療における㉸多㡯目のデータ解ᯒ᪉ἲの୍つとして、解㔘性が高い AI（ேᕤ知能）モデルで

ある࣋イジアンネット࣡ーク(BN)を用いたデータ解ᯒ事例を紹介する。BN は計算㈇Ⲵの高い解ᯒ

᪉ἲであるためスーパーコンࣆュータを用いた⊂⮬実装による解決ἲや、モデル⮬体ではなくࢧン

プルࡈと、あるいはಶேࡈとの解㔘を可能にする、発⾲⪅が⪃᱌した解ᯒἲもేࡏて解説する。

3.5 「ព㆑の科学 -ᡈいはその๪⏘物としてのព㆑のアップࣟード-」（担当：Ώ㑓

ṇᓠ）

ព㆑を科学のಋ上に㍕ࡏるためには「ព㆑の⮬↛๎」の導ධがᚲせである。୍᪉で、それを᳨ド

する上で、⏕体脳を用いることはできない。⤖ᯝにᖸ΅するせ⣲を᤼㝖できないためࡔ。ᚲ↛的に、

ேᕤព㆑の開発をとおしてアࢼリࢩス・ࣂイ・ࢩンセࢩス的にព㆑の⮬↛๎をồめることになるが、

௒度は、ேᕤព㆑をテストする᪉ἲが୙可Ḟとなる。本講義では「ேᕤព㆑の脳༙⌫᥋⥆テスト」

をᥦ᱌し、それが、ព㆑のアップࣟードにつながることを♧したい。
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[ཧ⪃ᅗ᭩] 

講義 3.1 

・ᑠ高知ᏹ：基礎から学ࡪ ேᕤ知能のᩍ科᭩、࢜ー࣒社、2019ᖺ

・ᱱᕝ㞞ᘯ：ᨺᑕ⥺科スーパーセレクࣙࢩン 2021 この発⾲,この╔║Ⅼに注目! Grad-CAMを用い

たࣈラック࣎ックスの解明 ேᕤ知能は⫵⒴ CT のどこをࡳているのか?、臨床⏬ീ 37 ᕳ 4 号、

p464-468、2021ᖺ 4᭶

・ᱱᕝ㞞ᘯら：⫵⤖⠇・⭘⒗の⏬ീデ᩿ ேᕤ知能による⫵⤖⠇のデ᩿、⏬ീデ᩿ 42ᕳ 6号、p、

2022ᖺ 5᭶

講義 3.2 
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をどうᢅうか、世界的なὶれでもある大つᶍ脳・行動データ研究との㐃ᦠからࣄントを᥈る。

3.3 「⏕命科学・創薬・ものづくりのための核酸構造⏕物学」（担当：近藤 次郎）

DNA や RNA といった核酸は、⏕命科学の研究対㇟としてはもちࢇࢁのこと、創薬やものづくり࡬

の応用も可能な㨩ຊ的な分子である。本講義では、核酸に特化した㹖⥺⤖ᬗ解ᯒの実際と、ᚓられ

た立体構造情報の解㔘、およࡧドラッグデザイン・分子デザイン࡬の活用᪉ἲについて、実例を஺

えて解説する。また、核酸の立体構造ண の現状についてもお話したい。

3.4 「スーパーコンࣆュータによる⏕命科学・೺ᗣ医療㉸多㡯目データ解ᯒ」（担

当：⋢⏣ ჆⣖）

RNA-Seq などの࣑࢜クスデータやᘯ๓大学 COI に௦⾲される೺デࣅッグデータなど、⏕命科学・

೺ᗣ医療における㉸多㡯目のデータ解ᯒ᪉ἲの୍つとして、解㔘性が高い AI（ேᕤ知能）モデルで

ある࣋イジアンネット࣡ーク(BN)を用いたデータ解ᯒ事例を紹介する。BN は計算㈇Ⲵの高い解ᯒ

᪉ἲであるためスーパーコンࣆュータを用いた⊂⮬実装による解決ἲや、モデル⮬体ではなくࢧン

プルࡈと、あるいはಶேࡈとの解㔘を可能にする、発⾲⪅が⪃᱌した解ᯒἲもేࡏて解説する。

3.5 「ព㆑の科学 -ᡈいはその๪⏘物としてのព㆑のアップࣟード-」（担当：Ώ㑓

ṇᓠ）

ព㆑を科学のಋ上に㍕ࡏるためには「ព㆑の⮬↛๎」の導ධがᚲせである。୍᪉で、それを᳨ド

する上で、⏕体脳を用いることはできない。⤖ᯝにᖸ΅するせ⣲を᤼㝖できないためࡔ。ᚲ↛的に、

ேᕤព㆑の開発をとおしてアࢼリࢩス・ࣂイ・ࢩンセࢩス的にព㆑の⮬↛๎をồめることになるが、

௒度は、ேᕤព㆑をテストする᪉ἲが୙可Ḟとなる。本講義では「ேᕤព㆑の脳༙⌫᥋⥆テスト」

をᥦ᱌し、それが、ព㆑のアップࣟードにつながることを♧したい。
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ཷ講Ⓩ㘓⪅状ἣ➼

2022 ᖺ度は 1,699ே（᭱⤊）

大学, 839, 49%

研究機関, 98, 6%

〇⸆企業, 288, 

17%

企業, 376, 22%

その௚ᅋ体, 47, 

3%

その௚, 32, 2%
その௚䠄高ᰯ生）, 

12, 1%

2022年度受講者所ᒓ

1
699ਓ
2023�2�3

ᮾி㒔からのⓏ㘓⪅ᡤᒓ大学

を次㡫にグ㍕する。

27

࠙ᮾி㒔ࠚ

ᮾி大学（68）

᪩✄⏣大学（24）

ᮾிᕤ業大学（21）

៞応義ሿ大学（13）

㡰ኳᇽ大学（10）

ᮾி理科大学（8）

日本大学（8）

ᮾி医科ṑ科大学（7）

ᮾி薬科大学（7）

ᮾி㎰ᕤ大学（7）

໭㔛大学（5）

明治大学（5）

立ᩍ大学（4）

ᮾ㑥大学（3）

࣐ࣖザ࢟動物┳ㆤ大

学（3）

ᮾி医科大学（3）

日本医科大学（3）

創౯大学（2）

明治薬科大学（2）

国ኈ⯓大学（2）

電Ẽ㏻信大学（2）

ᮾி㎰業大学（2）

学習院大学（2）

ᮾி㒔市大学（2）

ἲᨻ大学（1）

ᖇி大学（1）

᫛࿴薬科大学（1）

ᮾி電機大学（1）

⤫計数理研究ᡤ（1）

日本ṑ科大学（1）

ᑓ修大学（1）

おⲔのỈዪ子大学（1）

ᫍ薬科大学（1）

Ṋⶶ野大学（1）

上ᬛ大学（1）

ᮾி国際ᕤ科ᑓ㛛⫋

大学（1）

㟷ᒣ学院大学（1）

ᕤ学院大学（1）

⪷ᚨ学ᅬ୰学ᰯ（1）

ዪ子学院高➼学 （ᰯ1）

᪩✄⏣大学 本ᗉ高➼

学院（1）
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�~�� 名
��~�� 名
��~�� 名
��~��� 名

【アメリカ】
アリゾナ大学（�）
ノースカロライナ大学チャペルヒル校（�）
サウスカロライナ医科大学（�）
プリンストン大学（�）
ノースウェスタン大学（�）
ハーバード大学ブリガムアンドウィメンズ病院
循環器病学際センター（�）
アカデミー・オブ・アート大学（�）
【カナダ】オタワ大学（�）
【オーストラリア（ネット）】
BOND-BBT 大学（�）

��� 名～

※東京都（別頁参照）

埼玉医科大学（�）

【メキシコ】
バハ・カリフォルニア自治大学（�）
【中国】浙江大学（�）
【ベルギー】
ルーヴェン・カトリック大学（�）
【ドイツ】
ハイデルベルク大学（�）
【ノルウェー】
ノルウェー生命科学大学（�）
【英国】ノッティンガム大学（�）

北海道大学（��）
北海道科学大学（�）
北海道情報大学（�）
北見工業大学（�）
北海道医療大学（�）
函館工業高等専門学校（�）

東北大学（��）

筑波大学（��）
茨城大学（�）

山形大学（�）

新潟大学（�）
新潟医療福祉大学（�）

岐阜大学（�）
岐阜薬科大学（�）
岐阜医療科学大学（�）

放送大学（�）
東京情報大学（�）
千葉大学（�）
城西国際大学（�）
千葉工業大学（�）
木更津工業高等専門学校（�）

名古屋大学（��）
名古屋市立大学（�）
中部大学（�）
愛知学院大学（�）
分子科学研究所（�）
藤田医科大学（�）
豊橋技術科学大学（�）
豊田工業大学（�）

大阪大学（��）
大阪公立大学（��）
近畿大学（�）
関西大学（�）
大阪電気通信大学（�）
大阪府立大学（�）
関西医科大学（�）
府立豊中高校（�）
長尾谷高等学校（�)
大阪府立咲くやこの花
高等学校（�）
大阪市立昭和中学校（�）

横浜市立大学（��）
総合研究大学院大学（�）
横浜薬科大学 (�）
東海大学（�）
横浜国立大学（�）
聖マリアンナ医科大学（�）

静岡県立大学（�）
国立遺伝学研究所（�）
静岡大学（�）
浜松医科大学 (�)

三重大学（�）
鈴鹿医療科学大学（�）

奈良先端科学技術
大学院大学（�）
奈良女子大学（�）

群馬大学（�）

信州大学（��）

福井大学（�）
仁愛大学（�）
福井工業高等専門学校（�）

鳥取大学（�）

岡山大学（��）
倉敷芸術科学大学 (�)

金沢大学（�）
金沢医科大学（�）
金沢工業大学（�）

長浜バイオ大学（�）

神戸大学（���）
兵庫県立大学（��）
甲南大学（�）
武庫川女子大学（�）
神戸薬科大学（�）
神戸学院大学（�）
関西学院大学（�）
明石工業高等専門学校（�）

広島大学（��）
広島国際大学（�）
広島市立大学（�）
広島経済大学（�）

九州大学（��）
九州工業大学（�）
第一薬科大学（�）
福岡大学（�）
福岡工業大学（�）
中村学園大学（�）
久留米工業高等
専門学校（�）

徳島大学（�）
徳島文理大学 (�)

愛媛大学（�）
松山大学 (�)
弓削商船高等
専門学校（�）

山口大学（２）
山口東京理科大学（�）

長崎大学（�）
長崎国際大学 (�)
長崎県立大学 (�)

熊本大学 (�)

鹿児島大学（�）

宮崎大学（�）
宮崎産業経営大学（�）

琉球大学（�）
沖縄科学技術大学院大学（�）
沖縄工業高等専門学校（�）

京都大学（��）
立命館大学（�）
同志社大学（�）
京都工芸繊維大学（�）
京都府立医科大学（�）
京都産業大学（�）

香川大学 (�)香川大学 (�)

高知大学 (�)

山梨大学 (�）
山梨県立あけぼの
支援学校（�）

富山大学 (�)

自治医科大学（�）
獨協医科大学（�）
国際医療福祉大学（�）

弘前大学（�）
岩手大学（�）

秋田大学（�）

大分大学 (�)佐賀大学 (�)

福島大学（�）
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受講者࢔ン࣮ࢣト（講義⤊஢ᚋ）

࠙ㄪᰝ概要ࠚ 

1. 対  象 ࠕ計算生࿨⛉学の基礎 9ࠖの受講Ⓩ録者 

2. ᶆ 本 数 1,699 人（2021 ᖺ 2 ᭶ 3 ᪥までの受講Ⓩ録者） 

3. ㄪᰝ方法 ࣓࣮ル送信 

4. ㄪᰝᶵ関 2023 ᖺ 2 ᭶ 3 ᪥（㔠）～2023 ᖺ 2 ᭶ 26 ᪥（᪥） 

5. ᅇ 収 数 347 

6. ᅇ 収 ⋡ ⣙ 20.4㸣

 ト⤖ᯝの内容を一部ᢤ⢋࣮ࢣン࢔ͤࠚト⤖ᯝ࣮ࢣン࢔࠙

1. 所ᒓについて

2. 講義を▱ったきっかけについて

研究⫋（௻

ᴗ）, 138, 40%

஦ົ⫋（௻

ᴗ）, 26, 8%
教⫱⫋・研究⫋

（大学）, 56, 

16%

஦ົ⫋・その他

（大学）, 3, 

1%

大学生, 23, 7%

大学㝔生, 21, 

6%

研究⫋（研究ᶵ

関）, 36, 10%

஦ົ⫋（研究ᶵ

関）, 6, 2%

高校・高専（学

生）, 1, 0%

高校・高専（教

員）, 1, 0%

研究⫋・ᢏ⾡⫋・

་師➼（་⒪ᶵ

関）,    12, 3%

その他, 22, 6%

無⫋・ᐃᖺ㏥

⫋, 2, 1%

6.1%, 21

11.0%, 38

5.2%, 18

5.5%, 19

25.1%, 87

11.8%, 41

4.3%, 15

10.4%, 36

0.9%, 3

4.6%, 16

16.1%, 56

6.3%, 22

4.0%, 14

18.2%, 63

0.9%, 3

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

⚄ᡞ大学全体の࣮࣒࣮࣍࣌ࢪ

⚄ᡞ大学計算⛉学教⫱研究ࢭンタ࣮の+3

理໬学研究所の+3

その他大学や学会➼の࣮࣒࣮࣍࣌ࢪ

⚄ᡞ大学計算⛉学教⫱研究ࢭンタ࣮からの࠾▱らせ͐

&%,学会の࣓࣮ࣜンࣜࢢスト

-6%L学会の࣓࣮ࣜンࣜࢢスト

その他大学・学会➼の࣓࣮ࣜンࣜࢢスト・࣓ルマ࢞

<RX7XEHで㐣ཤの講義ື画を見て

616（WZLWWHU, IDFHERRN）➼で⤂௓されていて

▱人の⤂௓

ᥖ示≀（ࢩࣛࢳ・࣏スタ࣮）を見て

トで᳨⣴していてࢵࢿ

௨๓から受講していた

その他

ᅇ答者の

所ᒓ

࣓࣮ࣜンࣜࢢス

ト関係 26.5%

ࢪ࣮࣒࣮࣌࣍

関係 27.8%

�� 

3. 受講ᅇ数

・ࣛイࣈ放送のᖹᆒ受講ᅇ数 6.7 ᅇ

（2020 ᖺ 9.2 ᅇЍ2021 ᖺ 7.5 ᅇより᭦にῶ少） 

・ࣛイࣈでは受講せずの๭ྜ㸸9.8%

（2021 ᖺ 3.5%） 

  

・再放送のᖹᆒ受講ᅇ数 4.0 ᅇ（2021 ᖺ度 3.8 ᅇよりᚤቑ）

・再放送を全く受講せずの๭ྜ㸸19%（2021 ᖺ度 26㸣よりῶ少）

7%, 26

4%, 14

3%, 11

6%, 20

3%, 12

8%, 28

3%, 12

6%, 20

6%, 20

7%, 26

8%, 27

5%, 17

9%, 31

7%, 24

7%, 25

10%, 34

0 5 10 15 20 25 30 35 40

全15ᅇ受講した

14ᅇ受講した

13ᅇ受講した

12ᅇ受講した

11ᅇ受講した

10ᅇ受講した

9ᅇ受講した

8ᅇ受講した

7ᅇ受講した

6ᅇ受講した

5ᅇ受講した

4ᅇ受講した

3ᅇ受講した

2ᅇ受講した

1ᅇ受講した

受講しなかった

ࣛイࣈ放送ではఱᅇ受講しましたか

3%, 12

2%, 6

2%, 8

1%, 3

1%, 4

3%, 11

1%, 5

3%, 11

3%, 12

4%, 13

8%, 29

6%, 21

13%, 46

15%, 51

14%, 50

19%, 65

0 10 20 30 40 50 60 70

全15ᅇ受講した

14ᅇ受講した

13ᅇ受講した

12ᅇ受講した

11ᅇ受講した

10ᅇ受講した

9ᅇ受講した

8ᅇ受講した

7ᅇ受講した

6ᅇ受講した

5ᅇ受講した

4ᅇ受講した

3ᅇ受講した

2ᅇ受講した

1ᅇ受講した

受講しなかった

再放送ではఱᅇ受講しましたか

再放送期間を 0.5 ᪥から 3.5 ᪥にᣑ大したこともあり、ࣛイࣈ配信に㝈らず、ࣞࣇ

 スな᫬間で受講可能なオンデマンド再放送にὶれたといえるࢡࢵ

1 人ᖹᆒ受講

ᅇ数 6.7 ᅇ 

10 ᅇ௨ୖの受講者は全体

の 13㸣 

1～5 ᅇの受講者が 57㸣 
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4. ㄪᰝᶵ関 2023 ᖺ 2 ᭶ 3 ᪥（㔠）～2023 ᖺ 2 ᭶ 26 ᪥（᪥） 

5. ᅇ 収 数 347 

6. ᅇ 収 ⋡ ⣙ 20.4㸣

 ト⤖ᯝの内容を一部ᢤ⢋࣮ࢣン࢔ͤࠚト⤖ᯝ࣮ࢣン࢔࠙
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3. 受講ᅇ数

・ࣛイࣈ放送のᖹᆒ受講ᅇ数 6.7 ᅇ

（2020 ᖺ 9.2 ᅇЍ2021 ᖺ 7.5 ᅇより᭦にῶ少） 

・ࣛイࣈでは受講せずの๭ྜ㸸9.8%

（2021 ᖺ 3.5%） 

  

・再放送のᖹᆒ受講ᅇ数 4.0 ᅇ（2021 ᖺ度 3.8 ᅇよりᚤቑ）

・再放送を全く受講せずの๭ྜ㸸19%（2021 ᖺ度 26㸣よりῶ少）
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3. ࣛイࣈ放送はどこで受講しましたか。

4. 再放送の受講ሙ所について

再放送を受講された方に࠾ᑜࡡします。再放送を受講したのは୺にどこで・いつ㡭だったで

しょうか。（」数ᅇ答可）

ᖹ᪥受講者㸸57.0㸣（16.1㸩15.0㸩25.9）

週末受講者㸸43.9㸣（6.1�37.8)

⮬Ꮿで, 118, 31%

⫋ሙ（大学）で, 

136, 36%

⮬Ꮿと⫋ሙの

୧方で, 108, 

28%

⛣ື㏵୰の㟁㌴な

どで, 17, 4%

その他, 2, 1%
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⫋ሙ・大学にてᖹ᪥の᫨間に

⫋ሙ・大学にてᖹ᪥のኪに

⫋ሙ・大学で週末に

⮬Ꮿでᖹ᪥のኪに

⮬Ꮿでᖹ᪥の᫨間に

⮬Ꮿで週末に

⮬Ꮿ（のみ）での受講者は、25㸣（19 ᖺ）Ѝ39㸣（20 ᖺ）Ѝ33㸣（21 ᖺ）Ѝ31㸣（௒

ᖺ）と 20 ᖺ度をࢡ࣮ࣆにῶ少していっている。

�1 

5. 講義全体の感想について

・ ᪥本はᅜᐙとして⛉学研究に対する出資が㠀ᖖに少ないと考えられています。このような୰で、

このࢡ࢙ࢪࣟࣉトは無料で一ὶの講師の࠾話が聞けるᴟめて㈗㔜なものだと思います。あࡕこ

トがすぐண算୙㊊でษられるというṧᛕな⤖ᯝを聞きますが、⚄ᡞ大のこࢡ࢙ࢪࣟࣉの他のࡕ

のࢡ࢙ࢪࣟࣉトが┈ࠎⓎᒎされることを♳ᛕして࠾ります。 

・ ௒ᖺからᩥᏐ㉳こしが฼用できるようになったことが大変よかったです。ありがとうございま

す。 

・ Ⓩ録したはずなのに࣓࣮ルが来ないこと、Ⓩ録していないのに࣓࣮ルが来ることがよくありま

す。 

・ 全体を通してᑟධ部分はかなりඃしいところからጞめて欲しい 

・ 当᪥の質ၥは所ᒓとྡ๓をㄞみୖࡆない方が良いのではないかと思いました。 

・ 可能であれば、気࡙いたのに㐜くて参加・聴講できていなかった๓༙の部分を見るᶵ会が得ら

れるとありがたいです。 

・ ᭩㠃での 4	$ もあり୎ᑀな対応がなされていると考えますので、90 分の᫬間内で⤊えてくだ

さいますとᖾいです。 

・ ᫬間は内容によって幅をᣢたせてよいと思います。先生が‽ഛされた内容を全てࡌっくりと聞

きたかったです、≉にᚋ༙で┬␎したり㥑け㊊になった部分です。 

・ できれば、講義のᫎീを㸰週間㐜れくらいで一⯡にもබ㛤してほしい。ྠ൉に⸀めるሙྜは、

すべての講義の受講ではなく、トࢡࢵࣆẖに㠃ⓑいのがあるよ、と教えることになると思いま

す。その᫬に、教えてすぐに見られるほうが、教えるほうも話㢟の㠃ⓑさをࡰ࠾えていると思

います。 

・ ẖᖺ大変ᴦしみにして࠾ります。ຮᙉしたいと考えていた内容だけでなく、普ẁ触れない分野

の先生のご講演もᣏ聴できる㠀ᖖに㈗㔜なᶵ会となって࠾ります。有難うございます。 
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アー࢝イࣈබ開

බ開チ可のある講義のࡳ、ඹദの理化学研究ᡤ計算科学研究センターの࣍ー࣒࣌ージ e ラーニン

グアー࢝イࣈ（https://www.r-ccs.riken.jp/about/careers/e-learning/intro-com-life-

sci/）にてබ開。
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㐲㝸インタラクティࣈ講義 「計算⏕命科学の基礎 10」

目的

本ᖺこの㐲㝸講義「計算⏕命科学の基礎」は 10 ᖺ目となり୍༊ษりの᫬期を㏄えました。この

間、機械学習(AI)技術の๻的な発展により、⏕命科学分野の様┦は୍ኚしました。研究⮬体を AIが

行う未来ண も散ぢされるようになりましたが、この分野のໟᣓするゲ࣒ࣀから⏕ែまでの多様で⭾

大なデータを、物理・化学・⏕物学・数学・データࢧイエンスなどの異なるࣂックグランドの知㆑を

使って解ᯒするには、未ࡔຊ୙㊊とᛮわれます。したがって、AIと計算⏕命科学の知㆑を㥑使して新

しい知ぢを⏕ࡳ出すேᮦのᚲせ性は、௒ᚋの 10 ᖺでさらに高くなるとண されます。この㐲㝸講義

では、未来の医療や創薬の基┙となる⏕命科学のデータࢧイエンスや࣑ࢩュレーࣙࢩン技術の基礎か

ら応用までを、➨୍⥺で活㌍されているඛ⏕にࡈ講義㡬くことで、ཷ講⪅に計算⏕命科学に⯆࿡をᣢ

って㡬くきっかけとなり、この学際的研究分野で活㌍するேᮦ⫱成にᐤ୚することを目ᣦしていま

す。本講義は、日本ࣂイ࢜イン࣐࢛ࣇティクス学会・CBI 学会の௻⏬༠ຊをᚓています。

対㇟

大学⏕、大学院⏕、࣏スドク、大学ᩍဨ、研究ᡤ・௻業の研究⪅

ඹദ、ᚋ᥼、༠ຊ

ඹദ：⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科 計算科学ᩍ⫱研究センター、⚄ᡞ大学ࣂリュース

   クール、医薬基┙・೺ᗣ・ᰤ㣴研究ᡤ、ி㒔大学 大学院医学研究科 ッグデータ医科学ࣅ

   分野、計算科学᣺⯆㈈ᅋ、日本⏕物学的精⚄医学会、රᗜ┴立大学データ計算科学㐃ᦠセ

   ンター、୍⯡社ᅋἲேライࣇインテリジ࢙ンスコンࢯーࢩア࣒、理化学研究ᡤ 計算科学研

   究センター、㔞子科学技術研究開発機構

ᚋ᥼：  රᗜ┴、⚄ᡞ市、බ┈㈈ᅋἲே㒔市活ຊ研究ᡤ、NPO ἲேࣂイ࢜グリッドセンター関す

    日本薬学会

௻⏬༠ຊ： 日本ࣂイ࢜イン࣐࢛ࣇティクス学会、CBI 学会

㐠Ⴀ体制

௻⏬コーディネーターۂ

ఀ藤 ┾㔛（医薬基┙・೺ᗣ・ᰤ㣴研究ᡤ ティクスプࣟジ࢙クト࣐࢛ࣇイ࢜インࣂ 上ᖍ研究ဨ）

Ἑ野 ⚽ಇ（㔞子科学技術研究開発機構 㔞子⏕命科学研究ᡤ プࣟジ࢙クトディレクター）

ⓑ஭ ๛（㛗὾ࣂイ࢜大学ࣂイ࢜ࢧイエンス学㒊 ᩍᤵ）

⏣୰ 成඾（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科 ᩍᤵ）

㭯⏣ ᏹᶞ（⚄ᡞ大学ࣂリュースクール ෸ᩍᤵ）

間ᓥ ៞（㔞子科学技術研究開発機構 㔞子⏕命科学研究ᡤ 㔞子⏕命情報科学ࢳー࣒

       研究ဨ）

᳃ 義治（៞᠕義ሿ大学大学院理ᕤ学研究科 特௵෸ᩍᤵ㸭⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学

     研究科 ᐈဨ෸ᩍᤵ）

ඵᖭ ᠇明（㔞子科学技術研究開発機構 㔞子⏕命科学研究ᡤ 㔞子⏕命情報科学ࢳー࣒ ーࢳ

        ࣒リーダー）
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ⓑ஭ ๛（㛗὾ࣂイ࢜大学ࣂイ࢜ࢧイエンス学㒊 ᩍᤵ）

⏣୰ 成඾（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科 ᩍᤵ）
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間ᓥ ៞（㔞子科学技術研究開発機構 㔞子⏕命科学研究ᡤ 㔞子⏕命情報科学ࢳー࣒
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㓄信・㐠Ⴀ担当ۂ

  ⮻஭ ⱥஅ（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科計算科学ᩍ⫱研究センター）

近藤 ὒ㝯（合ྠ会社 VRAIDE㸭関す大学ඛ➃科学技術᥎㐍機構）

಴ ோ⨾（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科計算科学ᩍ⫱研究センター）

開ദ日⛬

2023ᖺ 10᭶ 4 日㹼2024ᖺ 1 ᭶ 31 日 ẖ㐌Ỉ᭙日、඲ 15 ᅇ 17：00-18：30

࢜ンライン㓄信開ദ

インターネット会議ࢩステ࣒ࢧーࣅス「Zoom」を使用し、௵ពの場ᡤにᅾ⡠する講ᖌの講義を

⚄ᡞ大学の事ົᒁを介して、඲国のཷ講⏕に㓄信した。

࢜ンデ࣐ンド再ᨺ㏦

講義⩣日の木᭙日 16᫬から⩣㐌ⅆ᭙日 24 ᫬までの 5 日間༙にᣑ඘してබ開

担当講ᖌ

・୰஭ ㅬኴ（ᮾி大学医科学研究ᡤ ᩍᤵ）

・藤 ༤ᖾ（関す学院大学⏕命⎔ቃ学㒊⏕物科学科 ᩍᤵ）

・㙊⏣ ┿⏤⨾（ி㒔大学大学院医学研究科 ෸ᩍᤵ）

・ᘅ明 ⚽୍（ྡྂᒇ大学大学院創薬科学研究科 構造分子薬理学分野 ᩍᤵ）

・Ἑ野 㝯志（国立がࢇ研究センター がࢇゲ࣒ࣀ情報⟶理センター (C-CAT)センター㛗）

・ዟ村 ஂኈ（⮬↛科学研究機構 ⏕命創成᥈究センター ෸ᩍᤵ）

・ᗈᕝ ㈗次（⟃波大学医学医療⣔ ᩍᤵ）

・㯮⏣ ┿ஓ（ᮾி大学大学院理学⣔研究科 ⏕物科学ᑓᨷ ᩍᤵ）

・ྂ㈡ 信ᗣ（大㜰大学⺮ⓑ質研究ᡤ ᩍᤵ）

・㨣㢌 ᏹ௵（近␥大学理ᕤ学㒊エネルギー物質学科 ෸ᩍᤵ）

・㯮⏣ 知ᏹ（ி㒔大学 医学㒊㝃ᒓ病院 医療情報௻⏬㒊 ᩍᤵ）

・ᒣす ⰾ⿱（ྡྂᒇ大学大学院情報学研究科 」㞧⣔科学ᑓᨷ ⏕命情報論講ᗙ ᩍᤵ）

・ᴯᯘ 㝧୍（ᮾி大学大学院薬学⣔研究科㝃ᒓ創薬機構 構造展開ࣘニット ᐈဨᩍᤵ・

              ࣘニット㛗）

・ᓊ本 泰ኈ郎（៞᠕義ሿ大学医学㒊 特௵ᩍᤵ）

・ᕝே ග⏨（ᰴ式会社国際電Ẽ㏻信基礎技術研究ᡤ 脳情報㏻信⥲合研究ᡤ ᡤ㛗）
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講義ෆᐜ

➨ 1 ⦅ ⏕命科学のためのデータࢧイエンスの基礎

[ཧ⪃ᅗ᭩] 

講義 1.1 

・୰஭ㅬኴ 「新しいゲ࣒ࣀのᩍ科᭩ DNA から᥈る᭱新・⏕命科学ධ㛛」講ㄯ社ࣈルーࣂックス

(2023) 

講義 1.2 

・(1)タンパク質の立体構造ධ㛛 講ㄯ社

・(2)よくわかるࣂイ࢜イン࣐࢛ࣇティクスධ㛛 講ㄯ社

講義 1.3 

・パターンㄆ㆑と機械学習, Christopher M. Bishop ⴭ, ୸ၿ出∧

・Pythonで実㊶ ⏕命科学データの機械学習, ΎỈ ⚽ᖾ ⦅, ⨺ᅵ社

講義 1.4 

・⨺ᅵ社 実㦂医学ቑห (2022) 㹔㹭㹪㸬㸲㸮Ѹ㹌㹭㸬㸯㸰（㸰㸮㸰㸰ቑห） セントラルドグ࣐の

新ᖖ㆑（⏣ཱྀⱥᶞ௚⦅）

・ᮾி化学ྠே 現௦科学ቑห 46 (2020) ┦分㞳⏕物学の඲ㇺ ⓑ木㈼ኴ郎 （⦅）

講義 1.5 

・スパコン・クラ࢘ドを⏕命科学に使う. 実㦂医学 40(6), 2022 

・C-CAT: The National Datacenter for Cancer Genomic Medicine in Japan. Cancer Discov. 

12(11), 2509-2515, 2022 

1.1 「ゲ࣒ࣀイン࣐࢛ࣇティクスの基礎」（担当：୰஭ ㅬኴ）

⏕命科学と情報科学の融合分野としてのࣂイ࢜イン࣐࢛ࣇティクスが⏕まれたのは 20 世⣖の⤊

わりにかけてのことで、いわࡺるࣄトゲ࣒ࣀ計⏬の㐍展にకうものࡔった。それから、数༑ᖺが㐣

に関する知㆑やデータは㣕㌍的にቑຍしている。本講義ではこれら࣒ࣀて、ᡃ々の⏕命情報やゲࡂ

の状ἣに༶応した、新しいࣂイ࢜イン࣐࢛ࣇティクスやゲ࣒ࣀイン࣐࢛ࣇティクスの基礎として重

せとᛮわれる知ぢを、㝈られた᫬間の୰でではあるが、紹介したい。

1.2 「タンパク質の機能の㐍化とその情報解ᯒ」（担当：藤 ༤ᖾ）

㑇伝子重」は新つ機能をᣢったタンパク質の形成のための୺せな㐍化機構である。本講義では、

㑇伝子重」の DDCモデルを紹介したᚋ、新機能⋓ᚓに関するࢧイトのண ᡭἲとその応用、またネ

ット࣡ーク解ᯒによる duplicabilityの解ᯒなど、㑇伝子重」に関㐃する情報解ᯒについて話す。

1.3 「創薬のための機械学習」（担当：㙊⏣ ┿⏤⨾）

⭾大な数のᩥ⊩や೺ᗣ・医療データ、大つᶍな࣐ル࣑࢜ࢳクスデータなど、創薬・医療に関する

知ぢやデータが⵳積されている。それらを活用し、標的分子の᥈⣴やẘ性のண など、創薬におけ

る様々なプࣟセスにおいてேᕤ知能（Artificial Intelligence, AI）の活用が㐍められている。

本講義では、ேᕤ知能の基礎と様々な機械学習モデルについて学ࡪとともに、創薬における応用事

例について紹介する。
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1.4 「ኳ↛ኚ性㡿ᇦを標的とした論理的創薬」（担当：ᘅ明 ⚽୍）

ゲ࣒ࣀ解読が㐍展するにつれ、ࣄトゲ࣒ࣀや多くの病ཎ体（⣽⳦・࢘イルス）の୰から、コンパ

クトな立体構造をᣢたないア࣑ࣀ酸㓄ิをコードした㑇伝子・㡿ᇦが多数発ぢされた。ኳ↛ኚ性㡿

ᇦ（intrinsically disordered region：IDR）と࿧ばれるそれは、しかし、ア࣑ࣟイド形成や⣽⬊

ෆᾮᾮ┦分㞳と関わりが῝く、創薬標的としても注目を集めつつある。本講義では IDR解ᯒに強ࡳ

がある⁐ᾮ NMRἲの基礎もྵめ、「㘽と㘽✰」ス࢟ー࣒から外れた標的に対する論理的創薬の可能

性についてᴫほする。

1.5 「ಖ㝤デ療で行われるがࢇ㑇伝子パネル᳨ᰝのࣅッグデータの利活用」（担当：

Ἑ野 㝯志）

5 ୓例௨上の㐍行ᅛ形がࢇのᝈ⪅さࢇがಖ㝤デ療で㑇伝子パネル᳨ᰝをཷ᳨され、ྠពのもと㑇

伝子ኚ化とデ療情報が集積されている。現ᅾ、50 ௨上のグループ/᪋タが情報利活用ᑂᰝ会のᢎㄆ

のもと、このリアル࣡ールド・ࣅッグデータの利活用を行っており、その状ἣや௒ᚋ࡬の期待をᴫ

説する。

➨ 2 ⦅ 構造⏕命科学のための理論・࣑ࢩュレーࣙࢩン技術

[ཧ⪃ᅗ᭩] 

講義 2.1 

ዟ村ஂኈ「分子動ຊ学࣑ࢩュレーࣙࢩン」講義動⏬

https://www.youtube.com/watch?v=6B3BE7-iIPk 

およࡧそこからリンクされている講義テ࢟スト（注：動⏬ᴫせḍにヲ⣽あり）

講義 2.5 

・「ග・物質・⏕命と཯応ࠑୗࠒ」 ᇉ㇂ ಇ᫛࠙ⴭࠚ୸ၿ出∧

・「計算分子⏕物学 物質科学からのアプࣟーࢳ」⏣୰ 成඾ ࠙ⴭࠚ ෆ⏣⪁㭯ᅡ

2.1 「⏕体分子動ຊ学࣑ࢩュレーࣙࢩンの基礎と応用」（担当：ዟ村 ஂኈ）

⏕体⣔の分子動ຊ学࣑ࢩュレーࣙࢩンを行うためにᚲせな基礎知㆑とその応用について講義す

る。ල体的にはཎ子の᫬間発展᪉ἲ、 度またはᅽຊの制御によるྛ✀⤫計アンࢧンࣈルの⏕成᪉

ἲ、構造ࢧンプリングを効⋡的に行うᡭἲであるᣑᙇアンࢧンࣈルἲなどを講義する。これらのᡭ

ἲの応用例として、ᡃ 々のグループで行った病Ẽに関㐃するタンパク質の分子動ຊ学࣑ࢩュレーࢩ

ࣙン研究についても紹介する。

2.2 「インࢩリコ創薬の基礎と応用」（担当：ᗈᕝ ㈗次）

インࢩリコ創薬の௦⾲的なアプࣟーࢳである Ligand-based drug design（LBDD）およࡧ

Structure-based drug design（SBDD）について、基本的なෆᐜ及ࡧ、それࡒれの㛗ᡤや創薬ᨭ᥼

に活用する際の࣏イントについてᴫ説する。さらに応用事例についても国ෆ外のඛ行研究をいくつ

か紹介したい。
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2.3 「௦ㅰࢩステ࣒のトランス࣑࢜クス解ᯒ」（担当：㯮⏣ ┿ஓ）

⏕命活動は、ゲ࣒ࣀ・エࣆゲ࣒ࣀ・トランスクリプトー࣒・プࣟテ࢜ー࣒・࣓タ࣎ࣟー࣒のྛ㝵

ᒙを介した」数の࣑࢜クス㝵ᒙがᐦ᥋に㐃動したトランス࣑࢜クスネット࣡ークにより制御され

ている。本講義では、௦ㅰࢩステ࣒におけるトランス࣑࢜クス解ᯒについて㏙࡭る。また、トラン

ス࣑࢜クスにタンパク質の構造をຍえた structureomeについてのヨࡳも⡆༢に紹介する。

2.4 「タンパク質ேᕤタ計の基礎」（担当：ྂ㈡ 信ᗣ）

近ᖺ、様々なタンパク質が合理タ計されている。本講ᗙでは、タンパク質デザインࣇࢯト࢙࢘ア

Rosetta を୰ᚰとしながら、タンパク質の合理的な構造およࡧ機能タ計について、その現状と௒ᚋ

の展望について解説する。

2.5 「ග合成⣔の理論研究と分子࣑ࢩュレーࣙࢩン」（担当：㨣㢌 ᏹ௵）

ග合成では、その初期㐣⛬において、ບ㉳エネルギー⛣動཯応や電子⛣動཯応が⏕体⎔ቃୗでᕦ

に制御され、᭱⤊的に㠀ᖖに高いエネルギーኚ᥮効⋡が実現されている。この講義では、ග合成ࡳ

⺮ⓑ質の構造情報や(ᐃᖖ/高㏿᫬間分解)分ග実㦂情報をもとに、分子࣑ࢩュレーࣙࢩンを用いて

ග合成初期཯応⣲㐣⛬の࣓࢝ニ࣒ࢬを理解するための理論研究ᡭἲについて解説する。また関㐃す

る㔞子⏕命科学の研究についても紹介する。

➨ 3 ⦅ 未来をࡳすえた医療・創薬࡬の応用

[ཧ⪃ᅗ᭩] 

講義 3.1 

・㯮⏣知ᏹ（┘） 医療情報ࢩステ࣒（現௦電子情報㏻信㑅᭩̿知㆑の᳃）2012 ࢜ー࣒社

・㯮⏣知ᏹ（⦅） 医療データࢧイエンスධ㛛（௬）：発หணᐃ

講義 3.2 

Lodhi, H. and Yamanishi, Y., "Chemoinformatics and Advanced Machine Learning Perspectives: 

Complex Computational Methods and Collaborative Techniques", IGI Global, 2010. 

講義 3.3 

・ᡓ␎的イ࣋ࣀーࣙࢩン創造プࣟグラ࣒（SIP） ໟᦤ的コ࣑ュニティプラット࢛ࣇー࣒の構⠏㹼社

会実装にྥけたᡓ␎及ࡧ研究開発計⏬㹼（௧࿴㸳ᖺ㸱᭶ 16 日 ෆ㛶ᗓ 科学技術・イ࣋ࣀーࣙࢩン

᥎㐍事ົᒁ） https://www8.cao.go.jp/cstp/gaiyo/sip/sip_3/keikaku/03_community.pdf 

講義 3.4 

・Donald H, John AN, Shalini A, John T, Kishimoto T, Allison C. Information technology 

and electronic health record to improve behavioral health services. Mental Health in a 

Digital World. Academic Press. UK.2021Nov12:11-39. 

講義 3.5 

・「脳の情報を読ࡳ解く BMIが開く未来」ᕝேග⏨㸪ᮅ日㑅᭩㸪ISBN：4022599693 
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がある⁐ᾮ NMRἲの基礎もྵめ、「㘽と㘽✰」ス࢟ー࣒から外れた標的に対する論理的創薬の可能

性についてᴫほする。
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Ἑ野 㝯志）

5 ୓例௨上の㐍行ᅛ形がࢇのᝈ⪅さࢇがಖ㝤デ療で㑇伝子パネル᳨ᰝをཷ᳨され、ྠពのもと㑇

伝子ኚ化とデ療情報が集積されている。現ᅾ、50 ௨上のグループ/᪋タが情報利活用ᑂᰝ会のᢎㄆ

のもと、このリアル࣡ールド・ࣅッグデータの利活用を行っており、その状ἣや௒ᚋ࡬の期待をᴫ
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る。ල体的にはཎ子の᫬間発展᪉ἲ、 度またはᅽຊの制御によるྛ✀⤫計アンࢧンࣈルの⏕成᪉
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ἲの応用例として、ᡃ 々のグループで行った病Ẽに関㐃するタンパク質の分子動ຊ学࣑ࢩュレーࢩ

ࣙン研究についても紹介する。
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2.4 「タンパク質ேᕤタ計の基礎」（担当：ྂ㈡ 信ᗣ）

近ᖺ、様々なタンパク質が合理タ計されている。本講ᗙでは、タンパク質デザインࣇࢯト࢙࢘ア

Rosetta を୰ᚰとしながら、タンパク質の合理的な構造およࡧ機能タ計について、その現状と௒ᚋ

の展望について解説する。

2.5 「ග合成⣔の理論研究と分子࣑ࢩュレーࣙࢩン」（担当：㨣㢌 ᏹ௵）

ග合成では、その初期㐣⛬において、ບ㉳エネルギー⛣動཯応や電子⛣動཯応が⏕体⎔ቃୗでᕦ

に制御され、᭱⤊的に㠀ᖖに高いエネルギーኚ᥮効⋡が実現されている。この講義では、ග合成ࡳ

⺮ⓑ質の構造情報や(ᐃᖖ/高㏿᫬間分解)分ග実㦂情報をもとに、分子࣑ࢩュレーࣙࢩンを用いて

ග合成初期཯応⣲㐣⛬の࣓࢝ニ࣒ࢬを理解するための理論研究ᡭἲについて解説する。また関㐃す
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・㯮⏣知ᏹ（┘） 医療情報ࢩステ࣒（現௦電子情報㏻信㑅᭩̿知㆑の᳃）2012 ࢜ー࣒社

・㯮⏣知ᏹ（⦅） 医療データࢧイエンスධ㛛（௬）：発หணᐃ

講義 3.2 

Lodhi, H. and Yamanishi, Y., "Chemoinformatics and Advanced Machine Learning Perspectives: 

Complex Computational Methods and Collaborative Techniques", IGI Global, 2010. 

講義 3.3 

・ᡓ␎的イ࣋ࣀーࣙࢩン創造プࣟグラ࣒（SIP） ໟᦤ的コ࣑ュニティプラット࢛ࣇー࣒の構⠏㹼社

会実装にྥけたᡓ␎及ࡧ研究開発計⏬㹼（௧࿴㸳ᖺ㸱᭶ 16 日 ෆ㛶ᗓ 科学技術・イ࣋ࣀーࣙࢩン
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・Donald H, John AN, Shalini A, John T, Kishimoto T, Allison C. Information technology 

and electronic health record to improve behavioral health services. Mental Health in a 

Digital World. Academic Press. UK.2021Nov12:11-39. 

講義 3.5 

・「脳の情報を読ࡳ解く BMIが開く未来」ᕝேග⏨㸪ᮅ日㑅᭩㸪ISBN：4022599693 
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3.1 「情報技術がኚえる医療・医学の未来のጼ」（担当：㯮⏣ 知ᏹ）

電子࢝ルテ解⚗から᪩ᅄ༙世⣖、ᨵめて㏙࡭るまでもなく、情報㠉命は☜実に医療や医学をኚえ

つつある。Dog Yearで㐍ࡴ情報技術の 10ᖺᚋをண᝿することはᴟめて㞴しいが、情報技術とは何

なのかの基礎にᡠって学ࡧ、その知㆑に基づいて情報技術が医療の何をどうኚえていくと᝿ീされ

るのかを展望する。

3.2 「AI・ࣅッグデータ᫬௦の創薬科学」（担当：ᒣす ⰾ⿱）

ᡃ々のグループでは、⑌ᝈに関する࣐ル࣑࢜ࢳクス情報・臨床情報、化合物に関する化学構造・

㑇伝子発現・標的分子情報などの医薬ࣅッグデータを融合解ᯒし、創薬や医療における様々なㄢ題

を解決するための機械学習アルࢦリ࣒ࢬの開発を行っている。当日は、創薬標的᥈⣴、ネット࣡ー

ク創薬、ࢼࢩジー創薬学、⣽⬊┤᥋ኚ᥮、医薬品分子構造タ計など࡬の応用例を紹介する。

3.3 「「データ�AI」でᣮࡴໟᦤ的コ࣑ュニティをᨭえる社会技術の開発」（担当：

ᴯᯘ 㝧୍）

⮬治体がಖ有する೺ᗣ・医療に関わるఫẸのࣅッグデータはᜳⓙ性が高く、精⦓なデータである

が、Ṥどがせ㓄៖ಶே情報に分㢮されるものである。そのため、ಶே情報ಖㆤἲによるつ制の対㇟

となっており利活用が㐍ࢇでいないのが現状である。௒ᅇの講義では、⮬治体がಖ有する医療ࣅッ

グデータと᭱ඛ➃の「説明可能なேᕤ知能」を活用した「⮬立リスクಶูண モデル」➼のໟᦤ的

なᆅᇦコ࣑ュニティをᨭえる社会技術の開発についてᡃ々の研究を୰ᚰにヲ説する。

3.4 「デジタル技術による精⚄医学の௒ᚋの展望とㄢ題」（担当：ᓊ本 泰ኈ郎）

精⚄⑌ᝈにおける⑕状のᐃ㔞化の㞴しさは、デ᩿の㐜れや୙୍⮴につながり、治療ホ౯をわかり

にくくしている。₇⪅らは、IoT デࣂイスやேᕤ知能技術を用いることで、このような問題を解ᾘ

できないかと⪃え、」数の医療機ჾ開発にྲྀり⤌ࢇできた。例えば、リストࣂンドᆺ࢙࢘アラࣈル

デࣂイスを用いたうつ病スクリーニング機ჾや、⮬↛ゝㄒฎ理を用いたㄆ知⑕スクリーニングを行

う技術などである。講義では、これらの新つ医療技術開発を例としてあࡆながら、௒ᚋの IoT デࣂ

イスや機械学習を用いた医療機ჾ開発の展望やそのㄢ題について議論する。

3.5 「AI を利用した精⚄⑌ᝈのデ᩿、治療、創薬ᨭ᥼」（担当：ᕝே ග⏨）

ேᕤ知能技術、ࣈレイン࣐ࢩンインタ࢙ࣇースをྵࣈࡴレインテックは、現௦社会のデジタル化

をᛴ⃭に㐍め、社会の構造をኚ㠉している。コࣟࢼ⚝と┦まって、このようなᛴ⃭な社会ኚ化は、

ᚰの୙Ᏻをかきたて、精⚄⑌ᝈや౫Ꮡ⑕がቑえている。脳科学とேᕤ知能でᚰの୙Ᏻに対ฎするᡓ

␎については、精⚄⑌ᝈデ᩿と治療の現状と問題Ⅼをまࡎ説明する。脳科学とேᕤ知能を⤌ࡳ合わ

イ࣐࢜ー࢝ーが開発できること、また薬物に㢗らない新しい治療ἲࣂて、ᐈほ的なデ᩿のためのࡏ

について説明する。
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ཷ講Ⓩ㘓⪅状ἣ➼

2023 ᖺ度は 1,648ே（᭱⤊）

大学, 670, 41%

研究機関, 125, 

7%

〇⸆企業, 324, 

20%

企業, 427, 26%

その௚ᅋ体, 43, 

3%

その௚, 42, 2%
その௚䠄高ᰯ

生）, 7, 0%

高ᑓ, 10, 1%

2023年度受講者所ᒓ

1
648ਓ
2024�1�31

ᮾி㒔からのⓏ㘓⪅ᡤᒓ大学

を次㡫にグ㍕する。
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つつある。Dog Yearで㐍ࡴ情報技術の 10ᖺᚋをண᝿することはᴟめて㞴しいが、情報技術とは何

なのかの基礎にᡠって学ࡧ、その知㆑に基づいて情報技術が医療の何をどうኚえていくと᝿ീされ

るのかを展望する。

3.2 「AI・ࣅッグデータ᫬௦の創薬科学」（担当：ᒣす ⰾ⿱）

ᡃ々のグループでは、⑌ᝈに関する࣐ル࣑࢜ࢳクス情報・臨床情報、化合物に関する化学構造・

㑇伝子発現・標的分子情報などの医薬ࣅッグデータを融合解ᯒし、創薬や医療における様々なㄢ題

を解決するための機械学習アルࢦリ࣒ࢬの開発を行っている。当日は、創薬標的᥈⣴、ネット࣡ー

ク創薬、ࢼࢩジー創薬学、⣽⬊┤᥋ኚ᥮、医薬品分子構造タ計など࡬の応用例を紹介する。

3.3 「「データ�AI」でᣮࡴໟᦤ的コ࣑ュニティをᨭえる社会技術の開発」（担当：

ᴯᯘ 㝧୍）

⮬治体がಖ有する೺ᗣ・医療に関わるఫẸのࣅッグデータはᜳⓙ性が高く、精⦓なデータである

が、Ṥどがせ㓄៖ಶே情報に分㢮されるものである。そのため、ಶே情報ಖㆤἲによるつ制の対㇟

となっており利活用が㐍ࢇでいないのが現状である。௒ᅇの講義では、⮬治体がಖ有する医療ࣅッ

グデータと᭱ඛ➃の「説明可能なேᕤ知能」を活用した「⮬立リスクಶูண モデル」➼のໟᦤ的

なᆅᇦコ࣑ュニティをᨭえる社会技術の開発についてᡃ々の研究を୰ᚰにヲ説する。

3.4 「デジタル技術による精⚄医学の௒ᚋの展望とㄢ題」（担当：ᓊ本 泰ኈ郎）

精⚄⑌ᝈにおける⑕状のᐃ㔞化の㞴しさは、デ᩿の㐜れや୙୍⮴につながり、治療ホ౯をわかり

にくくしている。₇⪅らは、IoT デࣂイスやேᕤ知能技術を用いることで、このような問題を解ᾘ

できないかと⪃え、」数の医療機ჾ開発にྲྀり⤌ࢇできた。例えば、リストࣂンドᆺ࢙࢘アラࣈル

デࣂイスを用いたうつ病スクリーニング機ჾや、⮬↛ゝㄒฎ理を用いたㄆ知⑕スクリーニングを行

う技術などである。講義では、これらの新つ医療技術開発を例としてあࡆながら、௒ᚋの IoT デࣂ

イスや機械学習を用いた医療機ჾ開発の展望やそのㄢ題について議論する。

3.5 「AI を利用した精⚄⑌ᝈのデ᩿、治療、創薬ᨭ᥼」（担当：ᕝே ග⏨）

ேᕤ知能技術、ࣈレイン࣐ࢩンインタ࢙ࣇースをྵࣈࡴレインテックは、現௦社会のデジタル化

をᛴ⃭に㐍め、社会の構造をኚ㠉している。コࣟࢼ⚝と┦まって、このようなᛴ⃭な社会ኚ化は、

ᚰの୙Ᏻをかきたて、精⚄⑌ᝈや౫Ꮡ⑕がቑえている。脳科学とேᕤ知能でᚰの୙Ᏻに対ฎするᡓ

␎については、精⚄⑌ᝈデ᩿と治療の現状と問題Ⅼをまࡎ説明する。脳科学とேᕤ知能を⤌ࡳ合わ

イ࣐࢜ー࢝ーが開発できること、また薬物に㢗らない新しい治療ἲࣂて、ᐈほ的なデ᩿のためのࡏ

について説明する。
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ཷ講Ⓩ㘓⪅状ἣ➼

2023 ᖺ度は 1,648ே（᭱⤊）

大学, 670, 41%

研究機関, 125, 

7%

〇⸆企業, 324, 

20%

企業, 427, 26%

その௚ᅋ体, 43, 

3%

その௚, 42, 2%
その௚䠄高ᰯ

生）, 7, 0%

高ᑓ, 10, 1%

2023年度受講者所ᒓ

1
648ਓ
2024�1�31

ᮾி㒔からのⓏ㘓⪅ᡤᒓ大学

を次㡫にグ㍕する。

�~�� 名
��~�� 名
��~�� 名
��~��� 名

【アメリカ】
ノースカロライナ大学チャペルヒル校（�）
シンシナティ大学（�）
【ベルギー】
ルーヴェン・カトリック大学（�）
【英国】
インペリアル・カٝッة（�）
【中国】
西南大学 (�）

��� 名～

※東京都（┖壿参照）

埼玉大学（�）
ꡔ轼医科大学校（�）
武襓高等学校 (�)

北海道大学（��）
北海道科学大学（�）
北海道情報大学（�）
儘䆔医科大学（�）
北海道医療大学（�）
伅川工業高等専門学校（�）

東北大学（��）
東北医科薬科大学 (�)

筑波大学（�）
茨城大学（�）

山形大学（�）

新潟大学（�）
新潟医科大学（�）

岐阜大学（�）
岐阜薬科大学（�）
岐阜医療科学大学（�）

千葉大学（�）
放送大学（�）
東京情報大学（�）
城西国際大学（�）

名古屋大学（��）
名古屋市立大学（�）
中部大学（�）
豊橋技術科学大学（�）
分子科学研究所 (�)

大阪大学（��）
大阪公立大学（�）
大阪府立大学（�）
近畿大学（�）
関西大学（�）
䯵南大学（�）
大阪公立大学工業
高等専門学校（�）
大阪市立昭和中学校（�）
金醲学園高等学校 (�)

総合研究大学院大学（��）
横浜市立大学（�）
東海大学（�）
横浜薬科大学 (�）
聖マリアンナ医科大学（�）
神奈川県立⟊⢸福祉大学（�）

静岡県立大学（�）
国立遺伝学研究所（�）
浜松医科大学 (�)
静岡大学（�）
媫津工業高等専門学校 (�)

和堭山県立医科大学（�）
和堭山工業高専 (�)

奈良先端科学技術
大学院大学（�）
奈良県立医科大学 (�)
奈良女子大学（�）

群馬大学（�）
勖生大学（�）

信州大学（�）
公立鑊鋼東京理科大学 (�)

福井大学（��）
仁愛大学（�）
県立藤島高等学校（�）

岡山大学（�）
倉敷芸術科学大学 (�)

金沢医科大学（�）
金沢大学（�）

長浜バイオ大学（�）
神戸大学（��）
兵庫県立大学（�）
神戸学院大学（�）
関西学院大学（�）
神戸女学院大学 (�)
明石工業高等専門学校（�）

広島大学（��）
広島国際大学（�)

九州大学（��）
九州工業大学（�）
福岡大学（�）
久留米大学（�）
第一薬科大学（�）
中村学園大学（�）

徳島大学（�）

愛媛大学（�）
松山大学 (�)

山口大学（�）
┖関市立大学 (�)
山口東京理科大学（�）

長崎大学（�）
長崎県立大学 (�)

熊本大学 (��)
熊本工業高専 (�)

鹿児島大学（�）

宮崎大学（�）

沖縄工業高等専門学校（�）

京都大学（��）
立命館大学（�）
京都薬科大学 (�)
同志社大学（�）
京都工芸繊維大学（�）
京都府立医科大学（�）
京都府立大学（�）

香川大学 (�)香川大学 (�)

高知大学 (�)

山梨大学 (�）
山梨県立氫劮高等学校 (�)

富山大学 (�)

自治医科大学（�）
獨協医科大学（�）
国際医療福祉大学（�）

弘前大学（�）

大分大学 (�)佐賀大学 (�)

福島県立医科大学（�）

鳥取大学（�）
公立鳥取環㗞大学 (�)
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࠙ᮾி㒔ࠚ

ᮾி大学（54）

ᮾிᕤ業大学（18）

ᮾ ி 医 科 ṑ 科 大 学

(15) 

㡰ኳᇽ大学（12）

᪩✄⏣大学（9）

日本大学（8）

ᮾி理科大学（7）

໭㔛大学（6）

ᮾ㑥大学（5）

ᮾி㎰業大学（5）

៞᠕義ሿ大学（5）

明治薬科大学（4）

ᮾி㎰ᕤ大学（4）

国ኈ⯓大学（2）

電Ẽ㏻信大学（2）

おⲔのỈዪ子大学（2）

創౯大学（2）

日本医科大学（2）

୰ኸ大学（2）

ᮾி㒔立大学（2）

࣐ࣖザ࢟動物┳ㆤ大

学（1）

学習院大学（1）

ᮾி㒔市大学（1）

ᮾி電機大学(1)

日本ṑ科大学（1）

ᑓ修大学（1）

Ṋⶶ野大学（1）

立ᩍ大学（1）

ᮾி薬科大学（1）

ᖇிᖹ成大学（1）

明ᫍ大学（1）

᫛࿴薬科大学（1）

上ᬛ大学（1）

⤫計数理研究ᡤ（1）

ἲᨻ大学（1）

ᮾி国際ᕤ科ᑓ㛛⫋

大学（1）

ᮾὒ大学（1）

ᕤ学院大学（1）

ᮾி医薬┳ㆤᑓ㛛

学ᰯ         （1）
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ཷ講⪅アンࢣート（講義⤊஢ᚋ）

࠙ㄪᰝᴫせࠚ�

����対 ㇟ 「計算⏕命科学の基礎 ��」のཷ講Ⓩ㘓⪅�

2. 標 本 数 1,648ே（���4ᖺ 1 ᭶ 31 日までのཷ講Ⓩ㘓⪅）�

����ㄪᰝ᪉ἲ ࣓ール㏦信�

����ㄪᰝ機関 2024ᖺ 2 ᭶ 2 日（㔠）㹼���4ᖺ 2 ᭶ 25 日（日）�

5. ᅇ ཰ 数 259

6. ᅇ ཰ ⋡ ⣙ 15.7㸣

࠙アンࢣート⤖ᯝͤࠚアンࢣート⤖ᯝのෆᐜを୍㒊ᢤ⢋�

1. ᡤᒓについて

2. 講義を知ったきっかけについて

研究⫋（௻業）��

104, 40%

25, 10%

研究⫋・ᩍ⫱⫋

（大学）������

18%

事ົ⫋・その௚

（大学）�������

大学⏕��8, 3%

大学院⏕�������

研究⫋（研究機

関）��������

事ົ⫋（研究機

関）�������

研究⫋（医療機

関）、臨床医など

医ᖌ�������

高ᰯ・高ᑓ（ᩍ

ဨ）�������

その௚�������% その௚（ල体的に

⫋ྡ明グ）������

4% ㏥⫋⪅�������

ᅇ⟅⪅の

ᡤᒓ

4%, 15
15%, 55

4%, 15
3%, 10

16%, 59
10%, 36

4%, 16
6%, 23

1%, 4
2%, 6

10%, 36
4%, 14
4%, 14

16%, 60
1%, 5

0 10 20 30 40 50 60 70 80

⚄ᡞ大学の࣍ー࣒࣌ージ
⚄ᡞ大学計算科学ᩍ⫱研究センターの࣍ー࣒࣌ージ

理化学研究ᡤの࣍ー࣒࣌ージ
その௚大学・学会の࣍ー࣒࣌ージ

⚄ᡞ大学計算科学ᩍ⫱センターからのお知ら࣓ࡏール
CBI学会の࣓ーリングリスト

JSBi学会の࣓ーリングリスト
その௚大学・学会➼の࣓ーリングリスト・࣓ル࣐࢞

YouTubeで㐣ཤの講義動⏬をほて
SNS(Twitter, Facebook）をぢて

知ேの紹介
ᥖ♧物（ࢳラࢩ・࣏スター）をぢて

ネット᳨⣴で
௨๓からཷ講していた

その௚

講義を知ったきっかけについて

࣍ー࣒࣌ージ

関ಀ 25.8%

࣓ーリングリ

スト関ಀ 20.4%

事ົ⫋（௻業）��
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3. 受講ᅇ数

・ࣛイࣈ放送のᖹᆒ受講ᅇ数 6.87 ᅇ

（2020 ᖺ 9.2 ᅇЍ2021 ᖺ 7.5 ᅇЍ2022 ᖺ 6.7 ᅇと 3 ᖺ間でῶ少していたが、23 ᖺはᚤቑ） 

・ࣛイࣈでは受講せずの๭ྜ㸸11%（2022 ᖺ 9.8%よりቑ加） 

  

・再放送のᖹᆒ受講ᅇ数 4.9 ᅇ（2021 ᖺ度 3.8 ᅇ、2022 ᖺ度 4.0 ᅇよりቑ加）

・再放送を全く受講せずの๭ྜ㸸12%（2021 ᖺ度 26㸣、2022 ᖺ度 19㸣よりῶ少）

10%, 27
4%, 11

5%, 12
4%, 10

2%, 5
10%, 25

2%, 4
7%, 19

5%, 13
3%, 9

9%, 23
7%, 17

10%, 25
7%, 18

5%, 13
11%, 28

� � 1� 1� �� �� ��

全15ᅇ受講した

14ᅇ受講した

13ᅇ受講した

12ᅇ受講した

11ᅇ受講した

10ᅇ受講した

9ᅇ受講した

8ᅇ受講した

7ᅇ受講した

6ᅇ受講した

5ᅇ受講した

4ᅇ受講した

3ᅇ受講した

2ᅇ受講した

1ᅇ受講した

⏦し㎸んだが受講しなかった

ࣛイࣈ放送ではఱᅇ受講しましたか

5%, 13
2%, 5

3%, 8
3%, 9

1%, 2
5%, 13

2%, 4
3%, 9
3%, 9

3%, 8
9%, 23

10%, 26
13%, 33

14%, 36
11%, 29

12%, 32
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再放送は受講しなかった。

オンデマンド再放送ではఱᅇ受講しましたか

再放送期間を 3 ᪥༙から 6 ᪥༙にᣑ大したこともあり、オンデマンド再放送での受

講ᅇ数が一ᒙቑ加した。またࣛイࣈ放送の受講ᅇ数もᚤቑしている。 

1 人ᖹᆒ受講

ᅇ数 6.87 ᅇ 

10 ᅇ௨ୖの受講者は全体

の 19㸣 

1～5 ᅇの受講者が 57㸣 

45

4. ライࣈᨺ㏦はどこでཷ講しましたか。

⮬Ꮿで, 77, 27%

⫋場（大学）で, 

93, 33%

⮬Ꮿと⫋場（大

学）の୧᪉, 89, 

32%

⛣動㏵୰の電㌴

などᒇ外で, 20, 

7%

その௚, 2, 1%

⮬Ꮿ（のࡳ）でཷ講⪅は、2020 ᖺの 39㸣をࣆークにᖺ々ῶᑡしており、コࣟࢼ⚝๓の

25㸣（2019）に近௜いている。
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5. 講義全体の感想について

・ ⮬らの▱㆑からすると専門ᛶが高すぎてついていけないᅇもあった．分野を⤠ってス࢔ࣉࢵࢸ

 。していける講義だと助かりますࣉࢵ

・ ᭱᪂の研究内容を聴講できる㈗㔜なᶵ会としてẖᖺᴦしみにしている講義なので、᫝㠀また再

㛤して欲しい。 

・ 有料໬にて再㛤する㝿のᕼᮃとして、ࣂイオイン࢛ࣇマࢡ࢕ࢸスに関する㞟୰講義などがあれ

ば、有料でも参加したいです。ᐇ習があればな࠾よい。 

・ ẖᖺᴦしみに聴講させていただいて࠾ります。会社の᪂人ྥけ資料としてά用させていただい

て࠾りますが、౛えば分野ごとより࣮࣋ࢡࢵࢩな部分を㞟めてື画配信していただくことはで

きますでしょうか。᫬として講義についていけない者も࠾り、࣮࣋ࢡࢵࢩな部分はື画で⮬習

し、࢔ドࣂンスな部分はࣜ࢔ルタイ࣒で聴講するᙧᘧが良いかと思いました。 

・ 有料໬については、௻ᴗに所ᒓしているうࡕはある程度まで࠾ᨭᡶいできると思いますが、

あまり高いと（〈野を広ࡆるάືとして計算を専門としていないྠ൉やᚋ㍮に）気㍍には࠾

່めできなくなる点、また、ᐃᖺ㏥⫋ᚋに参加させていただきたいとなるとཝしくなるかと

思いますので、Ᏻ౯に࠾㢪いできますとᖾいです。

・ ス࣏ン࣮ࢧを௜けて、無料を⥔ᣢすることは難しいでしょうか 

・ 生࿨⛉学分野のデ࣮タࢧイ࢚ンスのࠕ基本の基ࠖやࠕ⮬分の 3& でできるデ࣮タのά用法ࠖ

分で⮬ࠕを聞いたୖで࣮ࢼ࣑ࢭンࠖ➼のࣙࢩ࣮ࢣࣜࣉ࢔イトやࢧά用できる᝟ሗ、᝟ሗのࠕ

やってみる、あるいは、ヨすことࠖのできるࣜンࢡなどをసっていただけるとᎰしいです。 

・ 大人の学ࡧな࠾し、というゝⴥも聞きますが、このような専門的でᶓ᩿的な内容をまとめて

聞くことができるのは、計算生࿨⛉学の基礎の講義௨外に見当たりません。≉に生࿨⛉学分

野では、教⛉᭩が᭩き᥮ࢃるⓎ見があることも、他の学ၥ㡿ᇦにẚべれば、ままあります

し、そういったほ点からも先➃の話㢟を広⠊にᢅう本講義は㈗㔜なᏑᅾと思います。 

・ これまでの㐠Ⴀ、大変に࠾⑂れ様でした。ありがとうございました。有料໬については、௒

まで無料であったのが୙思議で、社会人にとっては≉にၥ㢟ないと思います。 

・
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アー࢝イࣈබ開

බ開チ可のある講義のࡳ、ඹദの理化学研究ᡤ計算科学研究センターの࣍ー࣒࣌ージ e ラーニン

グアー࢝イࣈ（https://www.r-ccs.riken.jp/about/careers/e-learning/intro-com-life-

sci/）にてබ開。
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コーディネーターコ࣓ント

➨㸯⦅

クライ࢜電㢧によるタンパク質のཎ子分解能構造解ᯒ(2013 ᖺ)、Alphafold による構造ண 

(2018 ᖺ)、Deep Learning(2012 ᖺ)や Transformer(2017 ᖺ)による機械学習の㠉新、そして新ᆺ

コࣟ࢘ࢼイルスパンデ࣑ック(2019ᖺ)。この 10 ᖺで数多くの“ゲー࣒࢙ࢳンジャー”がⓏ場し

ました。⤫計解ᯒ࣑͌ࢩュレーࣙࢩン͌機械学習などを⤫合したデータࢧイエンスの⏕命科学研究

における重せ性は┈々高くなり、ྠ᫬に“実㊶レ࣋ル”の実ຊをせồされる᫬௦になったとᛮい

ます。この「計算⏕命科学の基礎」は 10 ᖺにΏり、この分野の〈野をᗈࡆ研究開発レ࣋ルをྥ

上することを目ᣦしてきましたが、௒ᅇで୍᪦そのᙺ目を⤊えることになりました。この間、高

品質の講義をᥦ౪㡬きましたㅖඛ⏕、10 ᖺ๓はまࡔそれ࡯ど୍⯡的ではなかった㐲㝸講義の㐠

Ⴀにࡈᑾຊ㡬いた᪉々にឤㅰ⏦し上ࡆます。10 ᖺで୍༊ษりをつけるものの、この 10 ᖺの⏕命

科学研究の㠉新が཰᮰するともᛮわれࡎ、この㐲㝸講義の“༞業⏕”の┈々のࡈ活㌍を♳ᛕしま

す。

ⓑ஭ ๛（㛗὾ࣂイ࢜大学ࣂイ࢜ࢧイエンス学㒊 ᩍᤵ）

この講義ࢩリーࢬには㏵୰からཧຍしました。計算⏕命科学は⏕物学ࡔけでなく、数学、物

理、化学、情報科学など多ᒱにわたる知㆑がᚲせです。この分野はᖺ々ᣑ大し、21 世⣖を⏕命

科学の᫬௦と࿧ࡪに┦応しい୰ᚰ的な㐍展を㐙ࡆています。ẖᖺの講義ではこのⅬを㋃まえ、基

礎を☜立しつつも新たな知ぢをᚓられるよう、➨ 1 ⦅およࡧ➨ 2 ⦅の講ᖌを㑅ᐃ・౫㢗してきま

した。この講義がጞまった 10 ᖺ๓も、近い将来にࣅッグデータが出現することはண されてい

ましたが、実際にはண᝿を大きく上ᅇる㐍展がありました。⏕命科学研究において、情報科学は

୙可Ḟなせ⣲となっています。௒ᚋ、ࣅッグデータの解ᯒを㏻ࡌて、「⏕命とは何か」という究

ᴟの問いにどこまで㏕れるのか、また、それを解明できるのか、㠀ᖖに⯆࿡῝いとこࢁです。こ

の講義はここで⤊஢しますが、㐣ཤ 10 ᖺ間の講義がⓙさࢇの理解をຓけ、⏕命科学研究の㐍展

に㈉⊩できればと⪃えています。

Ἑ野 ⚽ಇ（㔞子科学技術研究開発機構 㔞子⏕命科学研究ᡤ プࣟジ࢙クト

   ディレクター）

51

➨㸰⦅

10 ᖺ間この「計算⏕命科学の基礎」の㐠Ⴀにᦠわってきましたが、᫖௒ Zoom➼を使ってのセ

もそのᙺ目を⤊えたかࢬリーࢩャーの࢜ンライン㓄信がᬑ㏻のこととなり、このࢳーやレクࢼ࣑

なとᛮいます。本௻⏬をጞめるにあたり、ᡭ᥈り状ែの㐲㝸講義をᚋᢲししていたࡔいた理化学

研究ᡤのỤཱྀඛ⏕、ᅵ஭さࢇ、また⚄ᡞ大学の㈡㇂ඛ⏕にはᚰよりឤㅰ⏦し上ࡆます。ࡈ講義を

お㢪いした 100 ྡを㉸える講ᖌのඛ⏕᪉、また、ᘏ࡭ 1 ୓ே近くにも及ཷࡪ講⪅のⓙ様᪉にᨭえ

られた 10 ᖺ間ࡔったとᛮいます。計算⏕命科学に関わる学術のὶれとしては、AlphaFold2 や

ChatGPT に௦⾲されるேᕤ知能・機械学習技術の㐍展、ிやᐩᓅなどのスーパーコンࣆュータの

発展、クライ࢜電㢧や XFEL などによる⏕体分子構造解ᯒの㐍Ṍなどの技術㠉新が㢧ⴭでした。

何より、2020 ᖺからのコࣟࢼ⚝はᅗらࡎも計算⏕命科学の㰓の㍍重を問うことになり、࣡クࢳ

ンや経ཱྀ薬の開発に計算科学・データࢧイエンスが重せなᙺ๭を₇ࡌたことで、⏕命科学におけ

るインࢩリコ技術のḞかࡏない఩⨨づけは決ᐃ的なものとなりました。2025 ᖺには大㜰で「い

のち㍤く未来社会のデザイン」をテー࣐とした୓༤が開ദされますが、こういった国ᐙ的イ࣋ン

トもዎ機となって、௒ᚋも⏕命科学や医療・創薬と計算科学の⤖ࡧつきはより強ᅛとなっていく

ことでしࡻう。

⏣୰ 成඾（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科 ᩍᤵ）

⏕命現㇟を理解するために、コンࣆュータを利用した様々な᪉ἲがᬑ及してきており使用され

ています。研究開発現場では利用されつつも、そのような᪉ἲについてのཎ理の理解は多くの場

合㞴しいものです。

このようなことから本㐲㝸講義においては、ࣂイ࢜イン࣐࢛ࣇティクスや分子࣑ࢩュレーࣙࢩ

ンをᑓ㛛とするඛ⏕᪉に、その基本となるཎ理からࡈ講義いたࡔくことといたしました。

またྠ᫬にそれࡒれのඛ⏕᪉の᭱近の研究ෆᐜを┒り㎸ࢇでいたࡔいた

ことにより、それࡒれの᪉ἲがල体的なものとして⫈講されたⓙ様にࡈ理

解いたࡔくことができたのではないかとᛮいます。

本㐲㝸講義のෆᐜが知的ዲወᚰを‶たし、研究においてもᙺ立つものと

なっていればᖾいです。

᳃ 義治（៞᠕義ሿ大学㔞子コンࣆューティングセンター 特௵෸ᩍᤵ）
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クライ࢜電㢧によるタンパク質のཎ子分解能構造解ᯒ(2013 ᖺ)、Alphafold による構造ண 

(2018 ᖺ)、Deep Learning(2012 ᖺ)や Transformer(2017 ᖺ)による機械学習の㠉新、そして新ᆺ

コࣟ࢘ࢼイルスパンデ࣑ック(2019ᖺ)。この 10 ᖺで数多くの“ゲー࣒࢙ࢳンジャー”がⓏ場し

ました。⤫計解ᯒ࣑͌ࢩュレーࣙࢩン͌機械学習などを⤫合したデータࢧイエンスの⏕命科学研究

における重せ性は┈々高くなり、ྠ᫬に“実㊶レ࣋ル”の実ຊをせồされる᫬௦になったとᛮい

ます。この「計算⏕命科学の基礎」は 10 ᖺにΏり、この分野の〈野をᗈࡆ研究開発レ࣋ルをྥ

上することを目ᣦしてきましたが、௒ᅇで୍᪦そのᙺ目を⤊えることになりました。この間、高

品質の講義をᥦ౪㡬きましたㅖඛ⏕、10 ᖺ๓はまࡔそれ࡯ど୍⯡的ではなかった㐲㝸講義の㐠

Ⴀにࡈᑾຊ㡬いた᪉々にឤㅰ⏦し上ࡆます。10 ᖺで୍༊ษりをつけるものの、この 10 ᖺの⏕命

科学研究の㠉新が཰᮰するともᛮわれࡎ、この㐲㝸講義の“༞業⏕”の┈々のࡈ活㌍を♳ᛕしま

す。

ⓑ஭ ๛（㛗὾ࣂイ࢜大学ࣂイ࢜ࢧイエンス学㒊 ᩍᤵ）

この講義ࢩリーࢬには㏵୰からཧຍしました。計算⏕命科学は⏕物学ࡔけでなく、数学、物

理、化学、情報科学など多ᒱにわたる知㆑がᚲせです。この分野はᖺ々ᣑ大し、21 世⣖を⏕命

科学の᫬௦と࿧ࡪに┦応しい୰ᚰ的な㐍展を㐙ࡆています。ẖᖺの講義ではこのⅬを㋃まえ、基

礎を☜立しつつも新たな知ぢをᚓられるよう、➨ 1 ⦅およࡧ➨ 2 ⦅の講ᖌを㑅ᐃ・౫㢗してきま

した。この講義がጞまった 10 ᖺ๓も、近い将来にࣅッグデータが出現することはண されてい

ましたが、実際にはண᝿を大きく上ᅇる㐍展がありました。⏕命科学研究において、情報科学は

୙可Ḟなせ⣲となっています。௒ᚋ、ࣅッグデータの解ᯒを㏻ࡌて、「⏕命とは何か」という究

ᴟの問いにどこまで㏕れるのか、また、それを解明できるのか、㠀ᖖに⯆࿡῝いとこࢁです。こ

の講義はここで⤊஢しますが、㐣ཤ 10 ᖺ間の講義がⓙさࢇの理解をຓけ、⏕命科学研究の㐍展

に㈉⊩できればと⪃えています。

Ἑ野 ⚽ಇ（㔞子科学技術研究開発機構 㔞子⏕命科学研究ᡤ プࣟジ࢙クト

   ディレクター）
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10 ᖺ間この「計算⏕命科学の基礎」の㐠Ⴀにᦠわってきましたが、᫖௒ Zoom➼を使ってのセ

もそのᙺ目を⤊えたかࢬリーࢩャーの࢜ンライン㓄信がᬑ㏻のこととなり、このࢳーやレクࢼ࣑

なとᛮいます。本௻⏬をጞめるにあたり、ᡭ᥈り状ែの㐲㝸講義をᚋᢲししていたࡔいた理化学

研究ᡤのỤཱྀඛ⏕、ᅵ஭さࢇ、また⚄ᡞ大学の㈡㇂ඛ⏕にはᚰよりឤㅰ⏦し上ࡆます。ࡈ講義を

お㢪いした 100 ྡを㉸える講ᖌのඛ⏕᪉、また、ᘏ࡭ 1 ୓ே近くにも及ཷࡪ講⪅のⓙ様᪉にᨭえ

られた 10 ᖺ間ࡔったとᛮいます。計算⏕命科学に関わる学術のὶれとしては、AlphaFold2 や

ChatGPT に௦⾲されるேᕤ知能・機械学習技術の㐍展、ிやᐩᓅなどのスーパーコンࣆュータの

発展、クライ࢜電㢧や XFEL などによる⏕体分子構造解ᯒの㐍Ṍなどの技術㠉新が㢧ⴭでした。

何より、2020 ᖺからのコࣟࢼ⚝はᅗらࡎも計算⏕命科学の㰓の㍍重を問うことになり、࣡クࢳ

ンや経ཱྀ薬の開発に計算科学・データࢧイエンスが重せなᙺ๭を₇ࡌたことで、⏕命科学におけ

るインࢩリコ技術のḞかࡏない఩⨨づけは決ᐃ的なものとなりました。2025 ᖺには大㜰で「い

のち㍤く未来社会のデザイン」をテー࣐とした୓༤が開ദされますが、こういった国ᐙ的イ࣋ン

トもዎ機となって、௒ᚋも⏕命科学や医療・創薬と計算科学の⤖ࡧつきはより強ᅛとなっていく

ことでしࡻう。

⏣୰ 成඾（⚄ᡞ大学大学院ࢩステ࣒情報学研究科 ᩍᤵ）

⏕命現㇟を理解するために、コンࣆュータを利用した様々な᪉ἲがᬑ及してきており使用され

ています。研究開発現場では利用されつつも、そのような᪉ἲについてのཎ理の理解は多くの場

合㞴しいものです。

このようなことから本㐲㝸講義においては、ࣂイ࢜イン࣐࢛ࣇティクスや分子࣑ࢩュレーࣙࢩ

ンをᑓ㛛とするඛ⏕᪉に、その基本となるཎ理からࡈ講義いたࡔくことといたしました。

またྠ᫬にそれࡒれのඛ⏕᪉の᭱近の研究ෆᐜを┒り㎸ࢇでいたࡔいた

ことにより、それࡒれの᪉ἲがල体的なものとして⫈講されたⓙ様にࡈ理

解いたࡔくことができたのではないかとᛮいます。

本㐲㝸講義のෆᐜが知的ዲወᚰを‶たし、研究においてもᙺ立つものと

なっていればᖾいです。

᳃ 義治（៞᠕義ሿ大学㔞子コンࣆューティングセンター 特௵෸ᩍᤵ）
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 この講義ࢬ࣮ࣜࢩに࣮ࢥデ࣮ࢿ࢕タ࣮としてᦠࢃるようになったのは 2020 ᖺからです。୺に

⬻⚄⤒⛉学研究から得られた▱見の社会ᐇ⿦のሙ㠃で㸿㹇㸭ᶵᲔ学習ᢏ⾡がᯝたせるᙺ๭につい

て、࢚࢟ス࣮ࣃトの先生方にご講義を࠾㢪いして参りました。2023 ᖺ度も、⢭⚄་学分野に࠾

いて㢧ⴭなά㌍をされている先生࠾஧人にご講義を࠾㢪いすることができ、本講義ࢬ࣮ࣜࢩの᭱

ᚋを⥾めくくるにࡩさࢃしい࠾話をいただけたと思います。本㐲㝸講義の内容が、聴講された皆

様方の▱的ዲወᚰを่⃭し、普ẁのຮ学や研究άືに࠾いて࠾ᙺに❧てる所があったならばᖾい

です。 

ඵᖭ ᠇᫂（㔞Ꮚ⛉学ᢏ⾡研究㛤Ⓨᶵᵓ 㔞Ꮚ生࿨⛉学研究所 㔞Ꮚ生࿨⛉学ࢳ

 （࣮ࢲ࣮࣒࣮ࣜࢳ ࣒࣮

 ⚾がᦠࢃったのは᭱ᚋの 3 ᖺ間だけでしたが、この 10 ᖺは計算ᢏ⾡・$,・ᶵᲔ学習が大きく

Ⓨᒎし、ୡ⏺が変໬した᫬௦であったと思います。その⤒㐣を┠の๓にしつつ、⮬分もࠕ計算生

࿨⛉学の基礎ࠖの 1 ௻画者・1 聴講者として分野を࣮ࣜドする講師の方ࠎから多くを学ࡧまし

た。⚾個人の研究に࠾いても、ᚰの୰に思いᥥいたᫎീを⬻信ྕから可視໬するᢏ⾡を㛤Ⓨしま

したが、これも本講義ࢬ࣮ࣜࢩの 2021 ᖺ、2022 ᖺの講義がきっかけでした。 

本講義ࢬ࣮ࣜࢩの᭱⤊ᖺ度の๪㢟ࠕḟの 10 ᖺをみすえてࠖは⚾がᥦ᱌したものになります。ḟ

の 10 ᖺ、高㱋໬がよりཝしくなり、᪥本はこのままኻⴠするとㄡもが思っています。この講義

から、ḟのࠎを聞いた方ࢬ࣮ࣜࢩ 10 ᖺを変える研究・ᢏ⾡・ᨻ⟇・ⲡの᰿のάືが生まれ、ま

た、さらにḟの 10 ᖺをみすえて、本講義のような⣲ᬕらしい講義ࢬ࣮ࣜࢩが௻画され⥆けてい

くことをᮃみます。これをㄞんだ方、ࡦࡐᣮᡓしてください㸟 

間ᓥ៞（㔞Ꮚ⛉学ᢏ⾡研究㛤Ⓨᶵᵓ 㔞Ꮚ生࿨⛉学研究所 㔞Ꮚ生࿨⛉学࣮ࢳ

࣒ 研究員） 
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「計算⏕命科学の基礎」の応用⦅（➨ 3 ⦅）の担当をさࡏて㡬き、AI の創薬・医療࡬の応

用、社会実装にྥけたㄢ題に↔Ⅼをあて、ẖᖺ、多くのトップランࢼーのඛ⏕がたから⣲ᬕらし

いࡈ講義をいたࡔきました。ཷ講⪅のⓙ様からも活発な質␲応⟅をいたࡔき、ᴦしくᚰ㌍る᫬間

を㡬きました。科学は技術の㐍Ṍとともに発展し、そして、その社会実装とともに成㛗するとᖖ

からᛮっています。この 10 ᅇの本講義のṔ史の୰にも、その技術の㐍ṌとともにṌࢇで成㛗し

てきた計算⏕命科学を᣺り㏉ることができます。ᡃが国が、⚾たちが๓㐍することをᜍれࡎ、例

えば⦓ᐦな医療現場のデータを活かすことが出来てくれば、この㢮まれな国Ẹⓙಖ㝤とᡭཌい医

療をすすめるᡃが国が、೺ᗣ㛗ᑑにྥけての世界トップのࣅッグデータ AI 活用国となれること

は間㐪いありまࢇࡏ。᭱ᚋに୪々ならࡠ⇕ពをᣢって本講義ࢩリーࢬを開ጞくࡔさり、そして⥅

⥆してくࡔさった関ಀ⪅のⓙ様、そしてᨭえてୗさったࡈ⫈講⪅のⓙ様にᚰからឤㅰ⮴します。

そして、これからも、AI 技術とデータࢧイエンス、計算科学の融合㡿ᇦのᶫΏしができるよう

に、何らかの形で、またⓙ様᪉とᚰ㌍る᫬間を㐣ࡏࡈることをᚰから㢪っています。

  

ఀ藤 ┾㔛（大㜰大学大学院薬学研究科 特௵ᩍᤵ

     㸭医薬基┙・೺ᗣ・ᰤ㣴研究ᡤ ᐈဨ研究ဨ）
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