
分子機能研究所 MFDDインシリコ創薬受託研究サービス

AI創薬だけでは解けない創薬課題を、化学で解く。
分子ドッキング・バーチャルスクリーニング・MDシミュレーション・量子化学計算・AI創薬を組合せ、

作用メカニズムや結合様式を化学的・物理的な根拠から解析します。

MFDDインシリコ創薬受託研究サービス
構造ベース創薬（SBDD）やリガンドベース創薬（LBDD）を中心に、お客様の研究課題に合わせたオーダーメイドのインシリコ創薬受託研究サービスを提供します。
「どの計算を使えばよいか分からない」という段階からご相談いただけます。

こんな創薬課題に対応します

●AI創薬で得られた予測結果を構造・物理化学の観点から解釈したい
●予想外の活性や複雑な結合様式の原因を解明したい
●ドッキングだけでは説明できない作用メカニズムを検討したい

●タンパク質の立体構造・柔軟性を考慮して解析したい
●MDや量子化学計算まで踏み込んで検証したい
●一般的な計算手法では扱いにくい複雑な研究課題を相談したい

対応可能な主な解析技術

SBDD / LBDD
分子ドッキング、結合部位・結合様式予測、
結合親和性、QSAR、ファーマコフォア、化合物デザイン

構造・探索
ホモロジーモデリング、立体構造予測・精密化、
インシリコ/バーチャルスクリーニング、数百万化合物規模の探索

MD・量子化学
分子動力学計算、量子化学計算、QM/MM、
FMOなどを用いた結合・反応・構造変化の解析

タンパク質・複合体
タンパク質－タンパク質、タンパク質－ペプチドドッキング、
複雑な四次構造・キメラ構造への対応

高度な探索
既知サイトのドッキングに加え、アロステリックサイトを含む
ブラインドドッキングにも対応

AI創薬
各種AI創薬ツールを活用し、AIによる予測結果を
構造・物理化学的解析と組み合わせて検討

２０年以上の研究・受託実績
学術論文・特許明細書での豊富な実績。大規模バーチャルスクリーニング、長時間MD、
大規模QM/MM・FMOなど、一般的な計算手法だけでは扱いにくい課題にも対応します。

計算手法を組み合わせて課題を解決
単一の計算結果だけで判断するのではなく、SBDD・MD・量子化学計算・AIなどを
研究課題に応じて組み合わせ、仮説モデルの構築と検証を支援します。

分子ドッキング、バーチャルスクリーニング、AI創薬など、インシリコ創薬をご検討なら、豊富な研究実績を持つ分子機能研究所にお任せください。
単に計算結果を提供するだけではありません。「なぜこの化合物が効くのか」「タンパク質とどのように相互作用しているのか」「AIが予測した結果をどう解釈すればよいのか」といった、創薬研究で生じる本質的な課題に対し

て、分子ドッキングをはじめとする構造ベース創薬（SBDD）、MDシミュレーション、量子化学計算などの高度な計算科学を組み合わせ、化学的・物理的な根拠に基づいた作用メカニズムの仮説を構築します。
これまで培ってきた研究経験と、学術論文・特許明細書にも活用されてきた解析技術をもとに、「計算結果」ではなく、次の研究・開発につながる「解釈可能な成果」をご提供します。

分子機能研究所 MFDDインシリコ創薬受託研究サービスの特徴
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