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§１．研究成果の概要 

 

本研究では、低分子医薬品や高分子医薬品が標的とすることが難しかった細胞内のタンパク質

間相互作用 (PPI) に対する革新的な分子デザイン技術の実現を目指し、6～12 残基程度の PPI

阻害可能なペプチドをデザインする AI 手法を開発することを目的とする。2020 年度は、現在解か

れているタンパク質複合体の立体構造を網羅的に取得し、結合界面の部分構造を抽出して整理

することで相互作用構造データセットの構築を達成した。 

また、設計したペプチドが PPI 阻害剤として適切な物性や特性を有するかどうかを計算によって

判断可能にする目的で、市販されている物性・特性予測ツールには実装されていない指標の予測

手法を 2 種類開発した。一方は、PPI 阻害剤が持つ特有の性質をモデル化した QEPPI 法である。

薬剤らしさ (Druglikeness) として利用されている QED は PPI 阻害剤のスクリーニングには不適で

あることを示し、PPI 阻害実験が行われた化合物の情報を収集して PPI 阻害剤様指標 QEPPI を新

規に開発した。他方は、血液胎盤関門の透過性を学習した PBPredictor である。血液胎盤関門の

透過性は胎児毒性を回避するために重要な指標となるが、現状公開されているツールや市販ツー

ルには予測モジュールが存在していなかった。 

本研究で新たに胎盤灌流実験による血液胎盤関門透過性の実験値を収集し、予測モデルを構

築した。良好な予測性能が得られることを確認できたため、予測ツールをウェブサービスとして実装

して暫定公開した。 
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