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研究シーズの概要 
医薬品をはじめとする機能性材料設計の分野において、情報機器を活⽤した研究は実験的⼿法の相補的な⽅法論と
して期待されています。コンピュータ上での化学実験である分⼦シミュレーション基盤技術の開発、物性や反応性を即座
に予測できる AI モデルの構築に取り組んでいます。 

研究シーズの詳細 
◆研究例◆

タンパク質などの巨⼤分⼦のシミュレーションやハイスループ
ットスクリーニングでは量⼦化学計算を数万回から数⼗万
回繰り返し⾏います。現実的な時間で実施するために、⾼
精度かつ⾼速計算⼿法を独⾃開発し、計算コストと計算
精度の両⾯の是正に努めてきました。提案⼿法を反応経
路探索や反応ダイナミクス計算に展開しています。

◆研究例◆

描画ソフトで設計した分⼦の反応性や物性をその場で予
測するために、⾼速な半経験的量⼦化学計算（SQM）
と機械学習（ML）を併⽤した SQM/ML モデルの開発に
も取り組んでいます。これらの予測 AI モデルを⽤いると、既
存の量⼦化学計算に基づく予測よりも⼗数万倍⾼速に薬
物代謝部位や反応速度定数を予測可能です。 

想定される⽤途・応⽤例 
◆ 複雑な化学反応の視覚的理解と反応設計
◆ ⾦属酵素、特に酸化還元酵素の阻害機序の視覚的理解
◆ インシリコ創薬

セールスポイント 
私の研究では、⾦属酵素による複雑な酵素反応をコンピュータ上で観測することを通じて、反応を阻害する医薬品や、
⼈体や環境に低負荷な新物質・新素材の設計・開発に貢献することを⽬指しています。 
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