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◼研究者の研究歴

生体分子量子化学プログラム｢PAICS｣の開発(2005～)

計算化学による抗プリオン化合物の開発(2008～)

計算化学による感染症の医薬品開発(2013～)

タンパク間相互作用解析法｢VIINEC｣の開発(2017～)
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本技術のベース
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医薬品の売り上げにおけるバイオ医薬品(抗体医薬品)の割合
出展：Evaluate Pharma WORLD PREVIEW 2021

バイオ医薬品(抗体医薬品)
その他の医薬品

Protein A Protein B

複雑

⚫広い接触面
⚫多数のアミノ酸が複雑に相互作用

第一原理 (量子化学)計算に基づいた独自のPPI解析解析法「VIINEC」を開発

従来のインシリコ技術ではPPIの精密な解析は困難

背景

近年抗体医薬品の需要が増加

高額な薬価が問題点の１つ

開発コストの軽減で解決

抗体医薬品開発を効率化するインシリコ技術に期待

タンパク間相互作用(PPI)を解析するインシリコ技術



VIINEC: 電子密度と静電ポテンシャルを使った解析法

単純な例として 
GLUとLYSの相互作用を考える

𝝆𝑮𝑳𝑼 𝒓𝒎 − 𝝆𝑳𝒀𝑺 𝒓𝒎 = 𝟎

GLUとLYSの部分電子密度が等しい面を
分子間の接触面と定義する

同じ作業をより複雑な
PPIに対して実行する！

GLUとLYSを隔てる
接触面(インターフェース)を作る

接触面にGLUおよびLYSの
部分静電ポテンシャルを描画する

𝝓𝑮𝑳𝑼 𝒓𝒎   および 𝝓𝑳𝒀𝑺 𝒓𝒎

面の
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面の
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タンパク間相互作用（PPI）への応用

PD-1/PD-L1の複合体(PDB:4ZQK)

静電ポテンシャルの＋(青)と－(赤)が対応している
静電的相補性がわかりやすく可視化されている

PD-1側の部分静電ポテンシャル
(RI-MP2/cc-pVDZ)

PD-1

PD-L1
タンパクを隔てる
面を作る

PD-L1側の部分静電ポテンシャル
(RI-MP2/cc-pVDZ)

部分電子密度
が等しい面

→PPIの解析に利用



第一原理計算に基づくタンパク間相互作用解析法「VIINEC」

① 電子密度から｢接触面」を定義 ② 接触面の静電ポテンシャルから｢静電相補性｣を評価

PD-1

Nivolumab

PD-1
の静電ポテンシャル

Nivolumab
の静電ポテンシャル

静電相補性

97.0%

静電相補性の可視化・定量化が可能                      →  PPIの結合親和性(結合力)の評価
                       静電ポテンシャルの＋(青)と－(赤)がパズルのように一致  →  PPIの特異性の評価

J. Chem. Theory Comput., 17 (2021) 5600,  J. Phys. Chem. B, 126 (2022) 8415

特願2022-139395、PCT/JP2023/030775

VIINEC →

タンパク間の
接触面

タンパク質複合体の構造予測(タンパクータンパクドッキング)に利用可能！

何に利用できるのか？
✓ VIINECを様々タンパク質複合体に適用 → 全ての複合体で静電相補性が高い
✓ 静電相補性が高くなる構造を探索することで複合体構造を予測できる



VIINECを利用したタンパクータンパクドッキング

タンパク質複合体の構造予測の計算方法→タンパク－タンパクドッキング法
＜予測性能＞

Drug Discovery Today (2015) 20 969
J. Chem. Theory Comput. 20 (2024) 5164

経験的パラメータを利用しない世界で唯一の
タンパクータンパクドッキング法

既存法に比べて高い予測性能を実現！

抗体の標的認識部位の予測(エピトープの予測)に利用可能！

何に利用できるのか？

J. Chem. Theory Comput., 20 (2024) 5164

特願2023-25282、 PCT/JP2024/005667

標的

抗体

エピトープ！

ドッキング



独自のインシリコ技術を用いた抗体のエピトープ予測

抗体と標的タンパク質のドッキング計算からエピトープを予測することが可能

エピトープの特定を効率化し抗体薬品開発のコスト軽減に貢献
多価化が行われる医薬品では特に有用な技術

標的

VHH
VHH

エピトープ特定
の効率化

リンカー

多価化とは

エピトープが異なる複数の抗体を用いて医
薬品とする。各抗体のエピトープを把握す
ることが必須。

＜抗体医薬品開発の初期段階＞



SARS-CoV-2 RBDを標的とする抗体での検証

⚫ オリジナル株/通常抗体(8種)

⚫ ベータ株/通常抗体(5種)

⚫ オミクロン株/通常抗体(5種)

⚫ オリジナル株/VHH抗体(6種)

結晶構造を使った
エピトープ予測の検証

１位以内に正解：？％
10位以内に正解：？％
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通常抗体およびVHH抗体での検証結果(予備データ)



我々のエピトープ予測技術

抗体 抗体/標的複合体

エピトープ予測の典型的な流れ(具体例)



研究開発のステージ・知財のステイタス

◼研究開発のステージ

タンパクータンパクドッキングの性能は確認済み(J. Chem. Theory Comput. 20 (2024) 5164 )
エピトープ予測のテスト計算では性能を検証中
エピトープ予測を実際の医薬品開発のプロセスでの利用実績はまだ無い

◼知財の出願状況

VIINEC： 特願2022-139395、PCT/JP2023/030775
タンパクータンパクドッキング: 特願2023-25282、 PCT/JP2024/005667

◼共同研究の状況、企業とのコラボレーション

企業との共同研究が進行中
BioJapanなどに出展しさらなる共同研究のチャンスを探っている

本技術は申請者の独自技術を利用するため、他社が同様の計算をするのは困難

✓ タンパク質の第一原理計算(量子化学計算)の技術
✓ 計算に必要なソフトウエア｢PAICS｣(←申請者がスクラッチから開発)

・・・・



◼想定している製品やサービスの概要・特徴

◼顧客に対する価値の提供（バリュープロポジション）

ビジネスモデルおよび製品・サービスの概要・特徴

想定① 製薬企業を主な顧客とした受託研究サービス

想定② ソフトウエアのライセンス販売

→ライセンス管理の仕組みの構築・マニュアルやチュートリアルを含めたパッケージ化が必要

エピトープを特定するためのコスト軽減 → 抗体医薬品開発のコスト軽減

                  → 抗体医薬品開発のリスク軽減 → 製薬企業における新規医薬品開発の促進



市場の概要、市場規模と成長性

◼市場の概要、ポジショニング

◼市場規模および成長性

◼競合との優位性（コスト・機能など）

競合 ：人工知能を利用した技術

優位性：人工知能は予測はできるが理由は説明できない
我々の技術は「なぜその予測結果になるのか？」という物理化学的な理由を提示可能

抗体医薬品市場の中で製薬企業にインシリコ技術を提供するというポジション

医薬品以外の抗体利用産業での技術提供も可能
（診断キット・特定成分の検出、環境モニタリング、機能性材料）

抗体医薬品 世界市場：2022年→約1900億ドル、2030年→5000億ドル（CAGRは14.1%）
          国内市場：2023年→1兆円超（世界市場でも重要な位置を占める）

インシリコ創薬 世界市場：2020年→約21億ドル、2031年→約65億ドル（CAGRは13.1%）
国内市場：2031年→約600億円と推定

↓
研究開発を行う企業にとって有用な情報となる



事業計画

◼事業化に向けた活動の概要

② 市場調査

◼売上計画・収支計画・販売目標など

③ 人材育成

本プロジェクトでは「エピトープ予
測技術」限定した市場調査を行う

製薬会企業との共同研究を提案･推
進できる人材、申請者の独自技術を
理解･使用できる人材

① 製薬企業との共同研究の実現

抗体医薬品開発における本技術の有
効性を実証するためにも、製薬企業
と共同研究を実施

技術のステップアップ → 国内シェアの増加 → 売り上げの増加

起業予定

エピトープ予測を主体とした
共同研究･実証実験

エピトープ予測以外
のユースケースにも対応

AI技術との連携

国内インシリコ市場におけるロードマップ
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