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バーチャルスクリーニング
化合物ライブラリ

コンピュータで
(1) 結合シミュレーション
(2) 結合能の評価（ランク付け）

1位 27位 50位

130位 750位

ランクの高いものだけを実験的に薬効評価
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課題１細胞内分子ダイナミクス 課題２創薬応用

HPCI

課題３予測医療 課題４大規模生命データ解析



http://scidd.riken.jp/index.html



https://rc.riken.jp/life-intelligence-consortium/

AI





分子シミュレーションと計算創薬

• 創薬研究に、Computer-Aided Drug 
Designがなされるようになっている

• 創薬研究だけでなく、生命科学分野でも、
分子シミュレーションなど、HPC応用が盛
んになってきている

• 「京」からポスト「京」へ
• AIの活用


