
新技術の概要
タンパク質-リガンド構造を360°網羅的に撮影し、ディー
プラーニングを用いる立体構造判定装置及び方法

タンパク質-リガンド結合のディープラーニングによる予測
(Protein-ligand binding prediction by deep learning)

タンパク質とリガンドの結合構造を、360度周囲から撮影し画
像生成し、ディープラーニングで学習することで、従来メディ
シナルケミストが行ってきた「リガンドが標的タンパク質に結
合するか」のvisual inspection をAIで代替し、判別する

本技術のアピールポイント

・経験豊富な医薬品の分子設計専門家の
visual inspectionをAIが代替

・タンパク質-リガンド結合の立体構造の
判定精度の向上

お問い合わせ先：
東京工業大学 研究・産学連携本部
E-mail: : thioki@sangaku.titech.ac.jp
TEL： 045-924-5171 URA 日置孝徳

用途分野

• 医薬品の開発ツール
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立体構造の判別器学習方法及びプ
ログラム
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【学習: 50層ResNetを使用】【画像生成】
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ｼｭﾐﾚｰｼｮﾝにより作成

学習する画像
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