
 

 

③ AIによるドッキング計算高度化（LINC内番号：PJ12） 

AIシステムの概要 

ドッキング計算とは、主に小分子をタンパク質構造に結合させ、結合様式や結合力を推定

するシミュレーション技術である。本プロジェクトでは機械学習法により標的タンパク質

の 3 次元的な構造や特徴を捉える。薬物候補分子のドッキング計算を通じて結合様式の正

誤予測、仮想スクリーニングの高精度化を目的とした機械学習モデルを開発する。 

 
AIシステムの社会応用可能性 

薬剤候補分子の結合様式の予測、研究開発初期における薬剤候補分子の探索が効率よく

実施でき、新薬開発の成功確率向上につながることが期待される。 
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