
研究概要

機械学習で薬の作り方を加速する

コンピュータを使って薬の候補を探したり新しい薬の候

補を作成する際には、ポスト「京」など高速な計算機を

使った様々な科学技術計算が不可欠です。例えば分子

動力学計算(MD)や量子化学計算を行うことによって薬

の候補化合物の良し悪しを評価することができます。と

ころが一般にこれらの計算は、ポスト「京」など強力な計

算機を用いても非常に時間とコストがかかります。私は

この計算上のコストの問題に対し、様々な機械学習・最

適化の手法を使って計算量を減らし、創薬研究全体を

高速化する課題に取り組んでいます。例えば、薬候補

化合物がターゲットとなるタンパク質にどのように結合し

ているか(結合ポーズ)予測する問題を機械学習(強化

学習)の一種である多腕バンディット問題と捉え、自動

的に重要ではない計算を省略し必要な計算に資源を優

先的に割り当てることで、精度を保ちつつ計算全体を高

速化する手法を開発しています[3]。 さらに、Deep 
Learningなどの機械学習の手法を使ってこれまでにな

い薬の候補を生成する手法の開発などにも取り組んで

います[2][4] 。
また、機械学習やコンピュータビジョンの手法を用いて、

結晶構造予測など材料科学の研究[1]、魚の養殖支援

技術の開発、サンゴの分布調査手法の開発、学習障害

を持つ児童の支援手法の定量化など様々な課題に取

り組んでいます。

※[1][2][3][4]は主要論文を参考
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■研究者になって感じたこと
学生の頃は、研究者は研究者コミュニティ(大学・研究所)
の中で完結しているものというイメージがありましたが、昨

今の産官学連携の動きもあり、研究者以外の様々な方々と
やり取りをすることが多くなってきました。単純に研究をし
て論文を書く(申請書と報告書を書く)だけではなく、異なる

立場の人々と適切にコミュニケーションをとって全体の目標
を達成する能力が求められているなと感じます。また、研

究を遂行するためには健康を維持する必要があり、単純に
体力と精神力が必要だなと最近つくづく感じるようになって
きました。研究をしているとどうしても部屋の中で1日中パソ

コンの前に座ることが多くなり、何もしないと体力は落ちる
一方です。今年から不摂生を反省して、休日にはジムに行
くなどして体力作りに励んでいます。

■研究の魅力と楽しみ
他の業種の経験がないので確かなことは言えませ
んが、おそらく他の業種に比べて自由度が大きい点
が魅力だと思います。研究室や分野などによります
が、学生や研究員でも研究テーマをある程度自分
で選択して自分のやり方で研究を進めることが可能
だと思います。もちろん、各々の分野の流儀を身に
つけねばならず、うまく進まない場合の責任は自分
で取る必要がありますが、自ら研究上の目標を設
定して自由にアプローチできる点は研究の大きな魅
力であり楽しみでもあると思います。

■研究者になるまでの道のり

■趣味
読書、お菓子づくり、落語鑑賞などが趣味なのですが、
最近は忙しくてなかなか
時間が取れないのが残念です。
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