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新薬の開発を効率化する新規 IT 創薬手法の開発 
 
名古屋大学大学院工学研究科（研究科長・新美 智秀）計算理工学専攻応用計

算科学講座計算生物物理グループの千見寺 浄慈（ちけんじじょうじ）助教、大
学院生の奥野 達矢（おくのたつや）、加藤 鉱也（かとうこうや）らの研究グル
ープは、計算機を用いて新薬の開発を効率化する新、課題が残るの
が現状です。 

本研究では、近年急激に増加しつつあるタンパク質-化合物複合体の結晶構造
を最大限活用することで、新規性の高いヒット化合物を発見する新たな VS 法
（VS-APPLE）を開発しました。最も広く用いられているベンチマークテスト
セットを用いて既存の VS 法と比較したところ、VS-APPLE はトップレベルの
成績を収めました。また VS-APPLE は、昨年行われた創薬コンテスト（第 1 回
IPAB コンテスト「コンピュータで薬のタネを創る」）において、参加した 10

チ
ームの中で最も新規性の高いヒット化合物の発見に成功し、表彰をされました。 

本成果は、米国科学雑誌（Journal of Chemical Information and Modeling）
オンライン版で 2015 年 6 月 9 日に公開されました。 

平成 27 年 6 月 10 日 







 


