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研究開発の概要 

以下の構成で計画している。 

①創薬シード・リード化合物探索システム(相互作用マシンラーニングモジュー

ル)のパッケージ化 

・京都大学の特許技術を基本にした予測プログラムは、それぞれの計算ステップ

が断片化されているため専門研究者のマニュアル操作によって実行している。こ

れらステップごとに断片化したプログラムをパッケージとして１本化する。 

②外部ソフトとの連携のための連結モジュールの付加による統合システムの開

発 

・当社の主要技術である相互作用マシンラーニング法は、既存手法(ドッキングシ

ミュレーション法等)と組合わせることで、より高い予測精度を期待できる。本開

発システムでは、これらの高い予測精度を示す複数の方法を組み合せることによ

り、さらなる予測性能の向上を図る。 

・精度向上方策を確立した上で、既存手法の予測ソフト(無償、市販製品)との組

み合わせ予測を実現する連結モジュールを開発する。 
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