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研究成果の概要 

大規模言語モデル(LLM)を利用することで、PubMed1500万件全件要旨から構築したベクター

データベースを用い、EGFRシグナル伝達系の生化学ネットワークを比較的ノイズ少なく構築する

ことに成功した。また、KEGGに先に開発した Text2Modelを適用することで、KEGGから動的な数

理モデルの構築が可能になった。また、この研究により、Text2Modelがノイズの多い論文情報に

対するノーマライゼーション機能を持つことが明らかになった。 

遺伝子と薬剤間の相互作用について、事前学習済みの単語ベクトル（BioConceptVec）を用い、

KEGGパスウェイ情報のアナロジー計算によって関連性の予測を行った。その結果、遺伝子と薬

剤の単語ベクトルから加減算という単純な演算によって関連性の高い遺伝子を比較的高い精度で

予測できることが確認できた。また、この手法により、過去の文献に記載された遺伝子と薬剤の関

係性から、未来の文献で発見される関係性の予測がある程度可能なことを確認した。 

化合物生成 AI-分子ドッキングの連携による薬物設計システムの高精度化のため、化合物生成

AI（MoFlow）をベイズ学習を適用し、シード化合物周辺の丁寧な類似構造探索を可能とした。加

えて、transformerをベースとした化合物生成 AIの導入・検証を行い、標的である代謝酵素に対し

て、効果的な阻害薬候補の生成が可能であることを確認した。また、細胞と分子の二階層を跨ぐシ

ミュレーション統合を目的とし、変異型受容体とその結合ペプチドに対して、分子動力学（MD）シミ

ュレーションを行い、それぞれのシミュレーションにより得られた結合定数の相関を調査し、手法の

妥当性を検証した。 

熱動力学モデリング手法を用い、２つの Raf阻害剤の組み合わせによる Raf過剰発現がん細

胞株の増殖阻害効果について論文を発表した。皮膚老化および歯周病の数理モデルの論文をそ

れぞれ発表した。 
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