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創薬等ライフサイエンス研究支援基盤事業
平成29年度 公募

社会資本整備審議会・交通政策審議会技術分科会 第41回技術部会

産学連携による次世代創薬AI開発（DAIIA）
における取組状況のご紹介

国立研究開発法人 日本医療研究開発機構（AMED）
創薬事業部 創薬企画・評価課
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国立 開発法人日本医療研究開発機構（AMED）の概要
AMED： Japan Agency for Medical Research and Development
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医薬品の開発から承認までとDAIIAの活用ステージ
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医薬品の開発にむけた研究開発フロー

化合物
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化合物
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創薬標的特定
妥当性検証

治験実施
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非臨床試験

この研究ステージで活用可能なAIプラットフォームの構築を目指す

製薬企業が創薬研究の過程で蓄積した多面的な情報を広く集約し利活用する。
→緊密な産学連携のもとに研究開発を行う。
新規化合物の薬効、毒性、薬物動態関連分子への親和性予測に加えて構造発生システムを組み合
わせ、化合物の最適化を自律的に行う最先端のAI（Artificial Intelligence）創薬技術を開発する。

→化合物の最適化プロセスにおける効率と精度を大幅に向上。



https://www.amed.go.jp/program/list/11/02/001_02-04.html

AMED・創薬事業部 （事務局・研究委託契約・企業連携）
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産学連携による次世代創薬ＡＩ開発 (DAIIA)
Development of a Next-generation Drug Discovery AI through Industry-academia Collaboration

IT企業
AI技術を持つ10社程度

統合創薬AIプラットフォーム統合創薬AIプラットフォーム

・AI開発
・事業化

創薬ビッグデータ
・公知データ
・企業データ
・新規データ取得

・化合物プロファイル予測AI
1000個以上のｵﾝ･ｵﾌﾀｰｹﾞｯﾄ

を網羅的に予測
・新規化合物提案AI
・ｵﾐｸｽ情報に基づく標的予測AI

・企業ﾃﾞｰﾀ
の提供

・意見交換
・技術交流

医薬品候補として有望な
化合物構造を提案し、

アカデミア・企業双方の
創薬を飛躍的に効率化

製薬協 17社
【参加企業一覧（五十音順)】
1 エーザイ株式会社
2 小野薬品工業株式会社
3 科研製薬株式会社
4 キッセイ薬品工業株式会社
5 杏林製薬株式会社
6 協和キリン株式会社
7 株式会社三和化学研究所
8 大鵬薬品工業株式会社
9 武田薬品工業株式会社
10 田辺三菱製薬株式会社
11 帝人ファーマ株式会社
12 鳥居薬品株式会社
13 東レ株式会社
14 日本ケミファ株式会社
15 日本新薬株式会社
16 Meiji Seikaファルマ株式会社
その他１社



5

産学連携による次世代創薬AI連携のイメージ
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事業開始時に運営の
基本方針をAMEDが策定事業に関する基本的な考え方

AMED
事務局

課題評価委員会

分科会

製薬企業

研究計画書

研究機関①

研究機関②

参加企業 ①

参加企業 ②

・
・
・

・
・
・

PS,PO

連携協議会

企業連絡会

研究機関

研究委託契約 企業連携・参加賛同書の提出

・データ、化合物等の提供
・データ、化合物等提供契約
・意見交換・技術交流等
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DAIIAでの企業提供データ
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 オンオフターゲット構造付きデータ
 ADMET構造付きデータ

・合計で100万化合物以上、1500万データポイント程度のデータ提供

これだけ大量のデータを構造式付きで提供を受けたのは
日本で初めてであり、世界的に見ても価値が高い。

○Federated Learning（連合学習）も以上とは別に実施

・学習プログラムを社内で実行して、予測モデルのみを共有する仕組み。
・社外にデータを出す必要がないことが大きなメリット。
・多数回の学習の管理を行うシステムも開発。
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https://www.elix-inc.com/jp/news/newsrelease/2208/

AI創薬プラットフォームの事業化AI創薬プラットフォームの事業化


