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高度な創薬受託研究サービスを提供 

分子機能研究所は、2005 年に、それまで確
立した手順のなかったホモロジーモデリング
過程を科学的根拠に基づいて世界で最初に標
準化し、商用としては現在も国産唯一のホモ
ロジーモデリングソフトを研究開発製品化、
2006 年に世界で初めて生体高分子側のイン
デュースドフィット効果も取り扱え、かつ、
試行化合物の電荷をコンフォメーション毎に
任意半経験分子軌道法でアサインしながらド
ッキングできる商用としては現在も国産唯一
のドッキングシミュレーションソフトを研究
開発製品化している民間の研究機関です。 

分子機能研究所設立以来、研究
成果を具現化したソフトウエア
開発・高度化と製品販売を主体
に、独自の受託研究サービスも
提供しています。2008 年には
分子機能研究所が提供した受託
研究が Science 誌に受理され
るなど、多くの実績を持ちます。                      Science 319, 624―627, 2008. 

分子機能研究所は長年の豊富な実験創薬化学を基盤としつつ、独自に必要な創薬支援技術を研究開発でき
る技術力があるため、他社では取り扱い困難な難易度の高い研究にも対応可能です。 

コア技術 

生体高分子システム立体構造か
らのリガンド結合部位予測、構
造ベースファーマコフォア予
測、生体高分子間相互作用部位
予測に関する特許を取得してお
り、これら手法および構造ベー
スファーマコフォアとリガンド
ベースファーマコフォアとの重
ね合わせによる高精度ドッキン
グシミュレーション、構造ベー
ススクリーニング、リガンドベ
ーススクリーニング、構造ベー
スファーマコフォアを用いたデ
ノボデザインなどの応用技術に
関する権利を保有しています。        生体高分子における相互作用部位の予測方法, JP2007-299125, 2006. 
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サービス内容 

MFDD インシリコ創薬受託研究サービスは、単純な受託計算ではなく、事前に検証や論文調査を行い、最
先端の構造ベース創薬（SBDD）やリガンドベース創薬（LBDD）などのインシリコ創薬技術を駆使して、
お客様に最善の手法を提案します。 

ホモロジー検索、アミノ酸配列アラインメント解析、ホモロジーモデリング、タンパク質二次構造予測、立体構造予
測、核酸（DNA、RNA）モデリング、ペプチドモデリング、複雑な生体高分子システムモデリング、分子動力学計
算、リガンド結合部位予測、基質結合部位予測、相互作用部位予測、分子ドッキング、精密ドッキング解析、誘導適
合効果(インデュースドフィット効果)を考慮した生体高分子システム及びリガンドフレキシブルドッキング、タンパ
ク質-リガンドドッキング、核酸-リガンドドッキング、タンパク質-タンパク質(ペプチド)ドッキング、インシリコス
クリーニング、バーチャルスクリーニング、結合様式予測、類似化合物検索、部分構造検索、ファーマコフォアモデ
リング、ファーマコフォアベースバーチャルスクリーニング、リガンドベースバーチャルスクリーニング、活性化合
物からの標的予測(逆引き予測)、化合物ライブラリー構築、量子化学計算、フラグメント分子軌道計算、QM/MM 計
算、ONIOM 計算、電子相関 MP2 レベルでの振動解析による結合自由エネルギー計算、インターフラグメント相互作
用解析、分子シミュレーション、ドラッグデザイン、リード最適化、合成ルートデザイン、遷移状態解析、NBO 解
析、反応座標解析、定量的構造活性相関解析、ROC 分析、生体分子ネットワーク・パスウェイ解析などを駆使して
創薬化学研究の課題解決をトータルにサポートします。 

対応可能技術 

MFDD インシリコ創薬受託研究サービスでは、分子機能研究所が多数の論文調査などの事前調査・実施可
能性可否の事前検証を行い、お客様に最善の手法を提案します。 

対応可能技術（一例） 

ホモロジー検索、アミノ酸配列アラインメント解析、ホモロジーモデリング（タンパク質、タンパク質－低分子複
合体、タンパク質－タンパク質複合体、タンパク質－核酸複合体、等）（ホモロジーモデリングによる立体構造予
測、ドラッグデザイン用精密モデリング、等） 

タンパク質二次構造予測（タンパク質） 

立体構造予測（タンパク質、核酸、低分子、等） 

核酸（DNA、RNA）モデリング、ペプチドモデリング 

複雑な生体高分子システムモデリング（タンパク質、核酸、低分子、金属原子、水分子等から成る複合体、等） 

分子動力学計算（シミュレーション）（タンパク質、核酸、低分子、等） 

リガンド結合部位予測、基質結合部位予測、生体高分子間相互作用部位予測（タンパク質、核酸） 

精密ドッキング解析（生体高分子システム－低分子、生体高分子システム－生体高分子、生体高分子システム－ペ
プチド、等）（インデュースドフィットを考慮した生体高分子システム及びリガンドフレキシブルドッキング）、
結合様式予測 

タンパク質－リガンドドッキング、核酸－リガンドドッキング 

タンパク質－タンパク質（ペプチド）ドッキング（タンパクータンパクドッキング） 

インシリコスクリーニング（構造ベーススクリーニング、バーチャルスクリーニング）（タンパク－リガンドドッキ
ング、核酸－リガンドドッキング、タンパク－ペプチドドッキング、核酸－ペプチドドッキング、等） 

類似化合物検索、部分構造検索、類似構造探索（低分子） 

ファーマコフォアモデリング、ファーマコフォアベースバーチャルスクリーニング、リガンドベーススクリーニン
グ（低分子） 

リガンドベースバーチャルスクリーニング（低分子） 

活性化合物からの標的予測（逆引き予測）（化合物 → 標的タンパク質探索） 

化合物ライブラリー構築、化合物データベース作成（低分子、等） 

量子化学計算、フラグメント分子軌道法計算（タンパク質－低分子、核酸－低分子、低分子、等） 

QM/MM 計算、ONIOM 計算（低分子、タンパク質－低分子、核酸－低分子、等） 

生体分子との相互作用シミュレーション解析（電子相関 MP2 レベルでの振動解析による結合自由エネルギー計
算、インターフラグメント相互作用解析、等）、分子シミュレーション 
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定量的構造活性相関解析、ROC 分析 

遷移状態解析、NBO 解析（ナチュラル結合軌道解析）、反応座標解析 

合成ルート検索、合成ルートデザイン（分子設計、合成経路設計、低分子、等） 

ドラッグデザイン（リード最適化、等） 

生体分子ネットワーク・パスウェイ解析（生体高分子、低分子、等） 

その他（メカニズム解析、等） 

過去の実施例 

新型コロナウイルス構成タンパクや宿主細胞内経路タンパク、GPCR、イオンチャネル、トランスポータ
ー、電子伝達系、光合成系などの膜貫通タンパク、核内受容体、各種受容体、PPI、輸送タンパク、抗原
抗体、キナーゼ、プロテアーゼ、シンターゼなどの酵素、ペプチド医薬、DNA、RNA の核酸医薬、農薬、
食品成分、化粧材料等を標的とした多数の実績があります。 

過去の実施例（一例） 

ねじれ結合 17 個からなる光学活性医薬候補化合物の精密ドッキング解析による最安定複合体構造予測 

核内受容体を創薬ターゲットとしたリード探索と合成提案 

アポタンパク質を用いたインデュースドフィット効果を考慮した精密ドッキング解析 

金属タンパク質のホモロジーモデリング、阻害剤との精密ドッキング解析、メカニズム解析 

ペプチドドッキングによる構造活性相関解析 

抗原抗体ドッキングと最安定複合体構造に対する QM/MM（ONIOM）構造最適化計算 

DNA マイナーグルーブバインダーの精密ドッキング解析 

6 サブユニットから成る超巨大膜貫通型領域を持ち、かつ、巨大膜外領域からなる超巨大タンパク複合体アポフォ
ームのホモローモデリングおよび立体構造予測と誘導適合効果を考慮した阻害剤の高精度ドッキングによるスコア
リングおよびドッキングポーズ解析 

膜貫通型タンパク質複合体全体構造のホモロジーモデリングと膜外および膜内領域の立体構造予測と医薬候補化合
物とのドッキングポーズ予測 

DNA アプタマー（中分子）の精密ドッキング解析と QM/MM（ONIOM）構造最適化計算 

RNA アプタマーの精密ドッキング解析、QM/MM（ONIOM）構造最適化計算、全系量子化学計算（フラグメント
分子軌道法）による構造活性相関解析 

3500 残基からなる超巨大複合体構造のホモロジーモデリング、1ns 分子動力学シミュレーション、阻害剤結合サ
イト予測、医薬候補化合物の精密ドッキング解析と構造活性相関解析 

輸送タンパクに対する 150 万化合物のインシリコスクリーニングと上位ヒット化合物に対する高信頼性ドッキン
グスクリーニングの組み合わせによるヒット絞り込み 

糖尿病、肥満、抗炎症、アルツハイマー、がん等のアンメット・メディカルニーズに対するパスウェイ検索による
創薬ターゲット選定、ホモロジーモデリング、バーチャルスクリーニング、精密ドッキング解析、ファーマコフォ
アスクリーニング、デノボデザイン、リード最適化、合成ルート提案 

機能性材料の工業的合成ルートの設計：遷移状態解析による反応経路探索に基づく反応設計と触媒設計、反応メカ
ニズムの提案 

スーパーコンピュータ*を用いた 1 マイクロ秒スケールでの分子動力学シミュレーション解析 

スーパーコンピュータ*を用いた約 20,000 原子からなるタンパクー核酸ーリガンドー金属イオン複合体の MP2 理
論レベルでの QM/MM（ONIOM）構造最適化計算と振動解析による結合自由エネルギー計算及び MP2 理論レベル
での全系フラグメント分子軌道計算によるインターフラグメント相互作用解析（約 1,200 フラグメント） 

計算事例のない医歯薬化粧材料の性能・機能・効果に対する計算手法の提案と実施 

ペプチドホルモンの標的探索（逆引き探索）と候補ターゲット膜貫通タンパク質のホモロジーモデリング、タンパ
ク－ペプチドドッキング解析 

1 億化合物データベースを用いた類似構造検索、部分構造検索と合成ルートデザイン 

RNA センサータンパク質－RNA 複合体の立体構造精密化とフラグメント分子軌道法によるインターフラグメント
解析、及び、RNA 結合表面でのリガンド結合部位予測とドラッグリポジショニングの観点に基づくドラッグライ
ブラリーを用いたインシリコスクリーニング 

活性型の味覚・嗅覚センサー膜貫通タンパク質のホモロジーモデリングとリガンド結合部位予測、及び、食品成分
のインシリコスクリーニング 

ペプチドホルモン受容体の膜外領域活性コンフォメーションのホモロジーモデリング、リガンド結合部位予測、環
状ペプチド化合物の精密ドッキング解析による構造活性相関解析、及び、活性候補化合物のデザインと合成ルート
デザイン 

活性及び不活性化合物の分子重ね合わせ手法によるリガンドファーマコフォア予測とリガンドベースバーチャルス
クリーニング 

*スーパーコンピュータの利用料金は別途、全額お客様ご負担となります。スーパーコンピュータでの商用ソフトウエアの使用料金は全額お客様

のご負担となります。その他、スーパーコンピュータの使用にあたっては技術料等が別途に必要になります。詳しくはご相談ください。 
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計算メニューの一例と価格表 

料金は基本料金に個別計算料金が加算されます。 

基本料金（スポット契約の場合） 
一般 200,000 円（税別） 

アカデミック 100,000 円（税別） 

計算メニュー（一例） 納期 スポット契約の料金（税別） 

高速ドッキングスクリーニング（インシリコスクリーニング、バーチャルスクリーニング） 

100 万化合物以内（１化合物ライブラリ毎） 2 週間 
一般 400,000 円 

アカデミック 200,000 円 

高信頼性ドッキングスクリーニング（サイトドッキングとブラインドドッキングにも対応） 

1,000 化合物以内（1 化合物ライブラリ毎） 2 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

精密ドッキングスタディー解析・結合様式予測（インデュースドフィット効果（誘導適合効果）を水素原子、側
鎖、主鎖、部分構造や全体構造などの指定部分に適用可能）最安定複合体構造のドッキングモード・ドッキングポ
ーズ予測、相互作用解析、定量的構造活性相関に有効 

10 化合物以内（エナンチオマー、ジアステレオマーを含む） 
生体高分子側 500 残基以下 

2 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

10 化合物以内（エナンチオマー、ジアステレオマーを含む） 
生体高分子側 1,000 残基以下 

2 週間 
一般 300,000 円 

アカデミック 150,000 円 

タンパク質－タンパク質ドッキング解析 

1,000 残基以下（合計残基数） 2 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

類似化合物探索、部分構造検索 

500 万化合物以内（1 化合物ライブラリ毎） 2 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

生体高分子システム立体構造精密化（複合体モデリング、ドッキング解析、相互作用解析、結合様式予測用立体構
造精密化） 
NMR や Cryo-EM 構造など分解能が低い場合、ミッシング残基やミューテーションがある場合 

500 残基以下 1 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

1,000 残基以下 1 週間 
一般 300,000 円 

アカデミック 150,000 円 

リガンド結合部位予測、基質結合部位予測 
リガンド結合部位や基質結合部位が不明な場合 

500 残基以下 1 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

1,000 残基以下 1 週間 
一般 300,000 円 

アカデミック 150,000 円 

スクリーニング用三次元化合物ライブラリ構築 

100 万化合物（1 化合物平面構造データベース毎） 2 週間 
一般 400,000 円 

アカデミック 200,000 円 

ホモロジーモデリング（ホモロジー検索、鋳型検索を含む） 

500 残基以下 鋳型配列同一性 40%以上 2 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

1,000 残基以下 鋳型配列同一性 40%以上 2 週間 
一般 300,000 円 

アカデミック 150,000 円 

500 残基以下 鋳型配列同一性 40%未満 3 週間 
一般 300,000 円 

アカデミック 150,000 円 
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1,000 残基以下 鋳型配列同一性 40%未満 3 週間 
一般 400,000 円 

アカデミック 200,000 円 

分子動力学シミュレーション（GPU 対応） 

500 残基以下 1ns 1 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

500 残基以下 10ns 2 週間 
一般 300,000 円 

アカデミック 150,000 円 

500 残基以下 100ns 2 週間 
一般 400,000 円 

アカデミック 200,000 円 

QM/MM 構造最適化計算（B3LYP/6-31G*:AM1:AMBER） 
全系量子化学計算用安定構造準備、量子化学計算レベルでの結合自由エネルギー計算用 

300 残基以下 QM 領域 10 残基以下、High Layer（低分子） 分
子量 500 以下 

2 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

全系量子化学計算一点計算（MP2/6-31G) 

300 残基（300 フラグメント）以下（金属タンパクを除く、基底関
数に STO-3G や 3-21G を用いた場合でも周期表 Kr までの系） 

2 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

ファーマコフォアモデリング、ファーマコフォアベースバーチャルスクリーニング（構造ベース、リガンドベー
ス） 

ファーマコフォアモデリング 2 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

ファーマコフォアモデリング用リガンド及びデコイ三次元構造準備 
（100 化合物以内、10 コンフォメーション / 1 化合物） 

2 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

ファーマコフォアベーススクリーニング 
100 万コンフォメーション以内（1 化合物につき 100 コンフォメー
ション処理する場合は 1 万化合物以内） 
（別途、スクリーニング用三次元化合物ライブラリ構築が必要） 

2 週間 
一般 300,000 円 

アカデミック 150,000 円 

分子設計、ドラッグデザイン、リード最適化 
精密ドッキング解析などから候補となった骨格化合物について、合成ルートから原材料調査と反応条件検索を実施
し、合成可否を判断して目的化合物をデザインします（デザインした化合物の標的との親和性については、別途に
対応する個別計算を実施していただく必要があります）目的活性及び合成達成を保証するものではありません 

合成目的化合物の合成ルートの提示がある場合 
1 骨格 20 化合物以内 

2 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

合成目的化合物の合成ルートの提示がない（合成ルートの調査が必要
な）場合 
1 骨格 20 化合物以内 

3 週間 
一般 400,000 円 

アカデミック 200,000 円 

詳細報告書等 2 週間 
一般 200,000 円 

アカデミック 100,000 円 

実際の受託研究サービスではお客様のご要望に合わせて、これら個別計算メニューの組み合わせで対応することになります。 

納品物はお客様の使用環境に変換した結果データ類の電子媒体、簡易報告書、簡単な結果報告が基本となります。 

詳細報告書が必要な場合は詳細報告書等オプションも選択して頂く必要があります。 

最高品位の成果報告 

受託研究内容にもよりますが、詳細報告書は、通算で数万報の論文を精読し、数十報の論文を執筆、20 年
以上の国際査読誌論文レフェリー経験のある研究者が、そのまま論文として投稿可能な状態にまで短期間
で仕上げて提出します。 

継続的研究成果発表による信頼性 

分子機能研究所が独自に研究している研究成果は継続して国際査読誌に受理されており、MFDD インシリ
コ創薬受託研究サービスの品質の信頼性に努めています。 
受託研究結果を公開する場合、上記の研究成果も引用していただく必要があります。 
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圧倒的費用対効果 

研究的価値が高ければ高いほど費用が膨らみますが、ご予算内で課題解決に努めますので、まずはご相談
ください。アカデミックではさらにリーズナブルな費用で対応します。 

受託研究期間終了後も査読論文受理や特許明細書出願まで徹底的にサポートを行っており、英文・和文に
関係なく即日校正にも対応します。論文中の図表に必要な高品位図表作成等にも対応しています。 

業務仕様書作成のための事前調査・事前検証には費用は掛かりません。受託研究契約を締結するまで費用
は発生しません。 

受託研究サービスの流れ 

お問い合わせ 

まずはお問い合わせフォームまたは電話にてご連絡ください。 

▼ 

秘密保持契約 

具体的な課題に対するヒアリング前に秘密保持契約をいたします。 

▼ 

ヒアリング 

日程調整を行い、現状の確認やお客様のご要望などをお伺いいたします。 

▼ 

業務仕様書・お見積り書提案 

ヒアリングした内容を元に 1 週間程度で文献調査、実施可能性検討を実施し、納期を含む業務仕様書とお見積り書
をご提案させていただきます。 

▼ 

ご契約・発注 

発注に際して受託研究契約を取り交わせていただきます。本契約締結をもって正式発注とさせていただきますの
で、あわせて発注書をお送りください。 

▼ 

サービスのご提供 

業務仕様書に基づいて受託研究を実施いたします。 
受託研究と同時に多数の文献調査を実施しますので、最善の手法をご提案させていただく場合があります。 
お客様にご納得いただける場合は、追加費用のご負担なしに、納期までに変更研究を実施します。 
なお、お客様より直接ご指示のあった追加研究に関しては新たなお見積りと納期変更が伴います。 

▼ 

納品・報告 

成果物に対して、ご確認いただきます。お客様で検収していただいたのちに、結果報告と質疑応答に対応いたしま
す。瑕疵等が見つかった場合には修正を行い、納品いたします。 

▼ 

ご入金 

納品と同時に請求書を発行させていただきますので、通常は翌月末までに入金をお願いします。 
翌月末締め、翌々月末入金にも対応いたします。分割でのお支払いなどにも対応しますのでご相談ください。 

知的財産権 

分子機能研究所の提供する MFDD インシリコ創薬受託研究サービスでは分子機能研究所が担当した部分に
知的財産権が発生します。成果物の一部または全部を使用する場合、分子機能研究所を連名に入れていた
だく必要があります。連名にすることにより、学会や論文などの発表で必要なサポートが受けられます。 



分子機能研究所 MFDD インシリコ創薬受託研究サービス 

© 2003-2023 Institute of  Molecular Function 

知的財産権を分子機能研究所が完全に放棄する必要のある場合は、学術利用と商用利用で条件が異なりま
すが、いずれの場合にも受託料金とは別途にロイヤリティーに関する契約を取り交わしていただきます。 

受託研究結果の無保証 

MFDD インシリコ創薬受託研究サービスでは、事前に十分な調査・検証を行い、お客様が納得されたのち
に、受託研究契約を締結し、発注していただいています。逆に、ヒアリングや事前調査で明らかに技術範
囲を超える課題については対応できない旨をお伝えすることがありますので、ご了承ください。 

免責事項 

MFDD インシリコ創薬受託研究サービスは学術研究であり、お客様にとって必要な結果を保証するもので
はありません。期待した結果が得られない可能性もある事をご理解の上、発注してください。 
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お問い合わせ先 

分子機能研究所 
1986 年から 1992 年に九州大学大学院農学研究科農芸化学農業薬剤化学江藤守総研究室（1994 年アメリカ化学会農薬研究国際賞

受賞、2004 年瑞宝中綬章叙勲受賞）とその流れを汲む大学での遷移状態アナログ薬剤の合成・生物活性と分子設計研究から始ま

り、1992 年から 2001 年まで東京大学大学院薬学系研究科薬化学首藤紘一研究室（2005 年タミバロテン承認、2010 年瑞宝中綬

章叙勲受賞）で実験創薬化学、特に、レチノイド化学を展開、1998 年からポストゲノム創薬を先導する「コンピュータ分子設計法

の高度化とその有効性の実験的検証研究」に関する国家プロジェクト（東京大学分子細胞生物学研究所）に参画、1980 年代からコ

ンピュータ薬物分子設計（CADD）システムの研究分野を牽引してきた東京大学薬学部医薬分子設計学研究室、東京大学発ベンチ

ャー株式会社医薬分子設計研究所から 2003 年に独立。2005 年にそれまで確立した手順のなかったホモロジーモデリング過程を

科学的根拠に基づいて世界で最初に標準化した国産初のホモロジーモデリングソフトを研究開発製品化、商用としては現在も国産

唯一のホモロジーモデリングソフト。2006 年には世界で初めて生体高分子側のインデュースドフィット効果も取り扱え、かつ、試

行化合物の電荷をコンフォメーション毎に任意半経験分子軌道法でアサインしながらドッキングできる商用としては現在も国産唯

一のドッキングシミュレーション、バーチャルスクリーニングソフトを研究開発製品化している民間の研究機関。 
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