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要旨：病態解析や創薬研究へ分子シミュレーション解析を利用することは、計算機の性能の向上

から現実的選択肢となった。特に研究費やマンパワーの制約が大きいアカデミアでは、この手法

は重要となる。実際、我々の研究チームは人員が少ない（神戸大時代は３名）が、計算機で複数

の研究を同時並行的に進めていく効率化も実現してきた。解析には、研究室のワークステーショ

ンを使う場合もあるが、計算規模が大きい場合は富嶽のようなスーパーコンピュータを利用するこ

とで解析時間の短縮も可能である。これらの最終目標は、「仮説検証型の医科学研究」を『予測確

認型の医科学研究』へ転換を実現することである。 

今回は、①核酸医薬の評価[1]、②計算 DR (ドラッグリパーポージング)の研究開発[2]、③疾患病

態の予測[3]、④分子シミュレーション解析と数理モデル導出による将来予測（副作用予測と治療

予後の予測[4]、コロナウイルスの感染力や流行する変異型の予測[5-7],）、等のこれまでの研究

成果を提示し、時間が許せば今後の AI との融合研究についても紹介したい。 
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本講義は、大学院医学研究科、医科栄養学研究科、口腔科学研究科の大学院特別講義ならび

にクラスターコアセミナー（骨・筋と Ca クラスター）を兼ねています。多くの皆様のご来聴を歓迎い

たします。 
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