
文部科学省と国立大学附置研究所・センター 個別定例ランチミーティング

第81回 東京医科歯科大学 難治疾患研究所（2024.5.17)

12:05－12:10(5分） ：研究所の概要
        所長 仁科 博史

教授 豊島 文子（拠点・学際展開ハブ支援室長）

12:10－12:25(15分）：若手研究者からのプレゼン
  「AIとロボットによる⼈類未踏タンパク質の創製」

     計算システム⽣物学分野 准教授 林周⽃

12:25－12:45(20分）：質疑応答



難治疾患研究所50周年（2023年9月）

2023年10月24日（火）に50周年記念行事を開催 2
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11＊職名・所属：研究当時

2023年度 プレスリリース（難治疾患研究所の主な成果） その１

がん

胃幹細胞

植物の再生

オートファジー

mRNAワクチン

脳修復

パーキンソン病

パーキンソン病



5
11＊職名・所属：研究当時

2023年度 プレスリリース（難治疾患研究所の主な成果） その２

造血幹細胞

初期胚

脊髄小脳失調症

膵がん幹細胞

指定難病

ALS

データ科学

mRNAワクチン



東京科学大学と難治疾患研究所
＋東京工業大学

東京科学大学
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AIとロボットによる
⼈類未踏タンパク質の創製

東京医科⻭科⼤学難治疾患研究所計算システム⽣物学分野
准教授 林 周⽃

2024/5/17 ⽂部科学省と国⽴⼤学附置研究所・センター 個別定例ランチミーティング



学歴
• 2010.04 ‒ 2014.03 東京⼤学 理学部 情報科学科

• 2014.04 ‒ 2016.03 東京⼤学 ⼤学院情報理⼯学系研究科 コンピュータ科学専攻 修⼠課程

• 2016.04 ‒ 2019.03 東京⼤学 ⼤学院情報理⼯学系研究科 コンピュータ科学専攻 博⼠課程

職歴
• 2019.04 ‒ 2021.03 東京⼤学 ⼤学院医学系研究科 衛⽣学分野 助教

• 2021.04 ‒ 2022.12 名古屋⼤学 ⼤学院医学系研究科 システム⽣物学分野 特任准教授

• 2023.01 ‒ 2023.03 東京医科⻭科⼤学 難治疾患研究所 計算システム⽣物学分野 プロジェクト准教授

• 2023.04 ‒ 東京医科⻭科⼤学 難治疾患研究所 計算システム⽣物学分野 准教授

略歴



AIを⽤いた従来のタンパク質設計

Watson et al. Nature 2023



DBTLサイクルにおける課題と解決法



DBTLサイクルにおける課題と解決法

認知能⼒の限界

労働資本の限界



AIによる
タンパク質の⽣成

ロボットによる
実験の⾃動化

…RKEKDKNX
KKKKNEKYDP
RLIEDNENET…

DBTLサイクルにおける課題と解決法



AIとロボットの協働による⾼速DBTLサイクル

⼈類未踏の機能性分⼦を迅速・安価・⾃動的に創出
de novo タンパク質デザイニングプラットフォーム



現状のAI・⾃動化技術とその課題

低コスト完全⾃動化

既存の技術でできること

この世に存在しない化合物を作る ⼈を介さないで作る

既存化合物の探索・改良

既存の技術で難しいこと
de novo ⽣成

低コスト半⾃動化
⾼コスト完全⾃動化

…RKEKDKNX
KKKKNEKYDP
RLIEDNENET…



AIとロボットの協働による⾼速DBTLサイクル

Pre-DBTL
阻害構造・配列⽣成

Design

Learn
フィードバックAI

改変アミノ酸配列探索

AI



データ・モデル駆動型アプローチの融合
ｺﾝﾋﾞﾅﾄﾘｱﾙｱｾﾝﾌﾞﾘ（Pre-DBTL）

⇒ 候補を迅速／安価に増やす

多⽬的ベイズ最適化（Design）
⇒ 候補を効率的に探索する

データ駆動MDｼﾐｭﾚｰｼｮﾝ（Test）
⇒ 阻害効果を予測する

モデル駆動

拡散モデル（Pre-DBTL）
⇒ 候補の構造・配列をde novo に⽣成する

データ駆動

…RKEKDKNX
KKKKNEKYDP
RLIEDNENET…

✕ ✕ ✕⁝ ⁝ ⁝ ⁝
⁝

⼤量かつ低コストのde novo ⼈⼯タンパク質⽣成・探索が可能

de novo ⽣成



AIとロボットの協働による⾼速DBTLサイクル

Build
ハイスループット合成系

ハイスループット評価系
Test

ロボット



律速となる⼯程はモジュールを増設 モジュール間のサンプル搬送

搬送ロボットによりモジュール間を連結し、全⾃動化する

搬送ロボットのモジュール間連結による
低コスト全⾃動化

分注機⾃動開閉モジュール

サンプル搬送精度の検証

DIYロボット統括制御で⼀気通貫型の
完全⾃動実験プラットフォームを安価に構築可能

低コスト完全⾃動化

産総研
堀之内 貴明 先⽣



その他の分⼦設計：
細胞膜透過性ペプチド（CPP）の設計

配列⽣成モデル

分⼦動⼒学シミュレーションベイズ最適化

...

ドッキングシミュレーション

多数のCPP候補配列の⽣成 標的受容体とのドッキング

CPP候補配列からの選択 受容体との結合エネルギー算出

...

...

DBTL

名⼤ D2
⼭畑 伊織 くん



その他の分⼦設計：
抗菌ペプチド（AMP）の設計

膜表面への凝集

膜の開裂

親水性部分を介した

疎水性部分を介した

…
＞

…
＞

⽣成配列

シミュレーション

抗菌活性評価

38711
44213

26993 24512

43221

15780
24239

39306

13608

名⼤ B4
隠岐 興⼀ くん



私たちが⽬指す未来

• AIとロボットの協働により⼈類未踏のタンパク質を
迅速・安価・⾃動的に創出する基盤技術を開発

•誰もが利⽤できるタンパク質設計AIプラットフォームの開発

•誰もが利⽤できる安価で拡張性・再利⽤性の⾼いロボット
モジュールの開発

創薬・材料科学を⼈類全体で加速させる
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