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研究の背景及び目的

これまでに、抗がん剤の副作用に直結する薬物動態のコンピュータ予測、分
子シミュレーションと数理モデル系を確立し特許取得し、その解析系で別の
薬の副作用予測に成功、肺がん患者で新規に発見されたEGFR変異型delE74
6の立体構造と治療薬との結合能をin silico解析して結合安定性と薬効の相関
を発見、新型コロナウイルスの感染力予測の実現、などのように副作用・薬
効予測、創薬や病態解析について、スーパーコンピュータも駆使して研究を
進めている。

期待される効果・応用分野

計算創薬（Drug Repurposing、核酸医薬設計）、
薬効予測（核酸医薬）、
副作用予測（分子標的薬、代謝酵素異常の影響）、
病態解明（アミノ酸置換が病因の疾患）

■ 共同研究・特許など
1. 酵素活性をコンピュータを用いたシミュレーションにより予測する方法 特許第5447383号
2. 核酸医薬候補：ＸＰＡ ｐｒｅ－ｍＲＮＡのプロセシングにおけるエクソン３のスキッピング
を誘導するアンチセンスオリゴヌクレオチド 特許第7033300号
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