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生命科学は、計算科学（シミュレーション・統計学・構造科学・ディープラーニング・AIなど）が
融合することにより、加速的に発展しつつあります。さらに、この知識の融合は「計算生命科学」
として、創薬分野、農学や医学、健康関連分野に多様性をもたらし、アカデミア・産業界のイノ
ベーションの推進力となっています。本講義では、バイオインフォマティクス、生命科学データ
ベース、統計学およびシミュレーション科学そしてAIやディープラーニングの活用など多岐に
わたる入門的な講義を配信してきました。7年目を迎える今年度は「生命科学のためのシミュ
レーション技術とデータサイエンス：基礎から医療と人工知能の融合領域へ」と題して、生命の
データサイエンスの基礎に始まり、分子シミュレーション、AIを医療分野に活用している最新
事例を取り上げます。日本バイオインフォマティクス学会・CBI学会の企画協力を得て、生命科
学と理工学の学際研究領域である計算生命科学に興味を持たれる方々に、その現状と将来の
展望を学んでいただくとともに、異分野間の接点や融合研究の面白さを感じていただくことで、
この学際的研究分野で活躍する人材の拡充・育成に寄与することを目指しています。

共　催：神戸大学計算科学教育センター、神戸大学産官学連携本部、神戸大学大学院科学技術イノベーション研究科、京都大
学 大学院医学研究科 ビッグデータ医科学分野、計算科学振興財団、産業技術総合研究所 細胞分子工学研究部門、
兵庫県立大学大学院シミュレーション学研究科、理化学研究所 医科学イノベーションハブ推進プログラム、理化学研
究所 計算科学研究センター、量子科学技術研究開発機構　

後　援：兵庫県、神戸市、神戸医療産業都市推進機構、NPO法人バイオグリッドセンター関西

神戸市中央区港島南町7-1-48　神戸新交通ポートライナー「京コンピュータ前駅」を降りてすぐ

毎週水曜日 ［全15回］17:00 - 18:30
神戸大学計算科学教育センター　セミナー室208より配信
対象：大学生、大学院生、ポスドク、大学教員、研究所・企業の研究者
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計算生命科学の基礎VII
生命科学のためのシミュレーション技術とデータサイエンス:
基礎から医療と人工知能の融合領域へ
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企画協力：CBI学会、日本バイオインフォマティクス学会
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講義は神戸大学計算科学教育センターで行ない、インターネットを通じて中継
する会議システムWebexを使用して配信します。直接受講に加えて、どこからで
もオンライン受講が可能です。

神戸大学計算科学教育センターホームページの申込フォームからお申込み
下さい。本講義案内についても公開しています。
　 http://www.eccse.kobe-u.ac.jp/distance_learning/life_science7/

参加申込

受講方法

神戸大学計算科学教育センター

代謝は一連の生化学反応の総称であり、学術的側面はもちろんの
こと医学・農学・環境学などの応用的側面においても興味深い。特
に、代謝はしばしばネットワークの視点から解析される。ここでは、
そのような代謝ネットワーク解析について紹介する。基礎から始め
近年の動向についても紹介する。特に、進化解析、メタボローム相
関ネットワーク解析、標的化合物合成経路の列挙・探索、未知反応
経路予測、Reverse Ecologyなどについて触れる。

10.7
［水］

代謝ネットワーク解析：基礎と応用
竹本 和広 （九州工業大学 大学院情報工学研究院 
　　　　　生命化学情報工学研究系 准教授）

生命科学分野では、ヒトゲノム計画を端緒として、他分野に先駆け
てビッグデータ時代を迎え、ゲノム塩基配列やアミノ酸配列に機械
学習・深層学習の方法を適用するインフォマティクス解析、分子構
造を対象としたシミュレーション解析などが行われてきた。本講義
では、社会全体に急速に応用が広がっている機械学習・深層学習の
方法の原理と、それがタンパク質のアミノ酸・立体構造の解析にど
のように応用されているのかを、実例を交えて紹介する。

10.14
［水］

機械学習・深層学習と生命科学
中村 周吾 (東洋大学 情報連携学部 教授)

タンパク質の配列・立体構造データの蓄積に伴い、データ駆動型
アプローチの重要性がますます高まってきている。本講義では、タ
ンパク質立体構造の全体的および局所的比較を軸に、構造イン
フォマティクス技術の基礎と役割を紹介する。また応用事例とし
て、産総研人工知能研究センターで開発しているデータベースな
どを紹介する。

10.21
［水］ タンパク質構造インフォマティクス基礎

富井 健太郎 (産業技術総合研究所 人工知能研究センター 
　　　　　　研究チーム長)

メタボローム解析、メタボロミクス、リピドミクスと呼ばれる分
野では、スペクトルの抽出、検索、代謝物の同定等において計算
機をフル活用する。しかしゲノム解析に比較すると未整備な部
分が多く、分野の概観が難しい。本講義では、質量分析の仕組
み、化合物構造の表現方法、同定の基準など、基本的な情報解
析の流れを解説する。NMRによる解析には触れず、タンデム質
量分析計に基づいた解析を中心に紹介する。

10.28
［水］ 質量分析インフォマティクスの基礎

有田 正規 (情報・システム研究機構 国立遺伝学研究所 教授)

シングルセルゲノミクスは、従来の組織学的な細胞分類では見えな
かった新規の細胞種の同定を可能にし、ヒトの初期発生など入手
困難なサンプルにおける細胞状態の変化を明らかにしている。複数
の細胞状態への変化を検出することで分化の分岐点を決定し、
我々の体をつくりだす細胞運命決定機構の分子メカニズムに迫る
ことができる。さらに、シングルセルレベルでのTCR/BCRの配列決
定法が従来のレパトア法にとって変わろうとしている。本講義では
シングルセル解析の現状を紹介する。

11.4
［水］ 細胞レベルでの解体新書 「シングルセルゲノミクス」

渡辺 亮 (京都大学 大学院医学研究科 特定准教授)

構造生命科学のための
分子シミュレーション

第2編生命のデータサイエンスの基礎第1編

現在、新型コロナウイルス感染症は、世界的に大きな問題になって
きている。小康状態に仮に落ち着いたとしても、第二波や、
SARS-CoV-3のような更に新しいコロナウイルスが広がる可能性
も考えられる。COVID-19のような感染症には、長い時間をかけた
準備ができないため、リポジショニングのような、既に知られている
薬剤の転用が重要であるが、我々は、このような時代にどのような
シミュレーション手法と機械学習手法が貢献可能かを実例と共に
考えてみたい。

11.11
［水］

新型コロナウイルス感染症治療薬探索を
目指したシミュレーションと機械学習
関嶋 政和 (東京工業大学 情報理工学院 准教授)
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11.18
［水］

� � � �� � � � �� � �� � � �� � � � �� � � �� � � ��� � � � � � � �� � � �
� � �  �� � � � � � � � �� � � �
� � � � � �� � ��� � �� �  (大阪大学 微生物病研究所 教授)

クライオ電顕をはじめとするタンパク質立体構造解析技術の発展
により、構造データを起点とした創薬支援研究が再び注目されてき
ている。しかし、構造データの中には、特定の条件や環境に依存し
た構造情報もあり、そのままのデータでは創薬へ適用が難しいもの
がある。分子シミュレーションは、このような問題を補完できる技術
として注目されている。講義では、構造データと創薬を橋渡しする
高度なインシリコ創薬支援技術について基礎と応用事例について
紹介する。

11.25
［水］ 分子シミュレーションを活用した

インシリコ創薬支援
広川 貴次 (産業技術総合研究所 上級主任研究員／筑波大学 教授)

今日、分子シミュレーションはタンパク質等の分子動態研究・創薬
研究の一方法として普及している。しかし、シミュレーションが実験
にとって代わるわけではない。むしろ実験データと融合することで
分子シミュレーションは更に役に立つ。その一般的枠組みは，ベイ
ズ統計学に基づいたモデル構築（ベイズモデリング、機械学習のひ
とつ）によって与えられる。講義では、その枠組みを概説し、具体例
を紹介する。

12.2
［水］

分子シミュレーションと計測データの融合
高田 彰二 (京都大学 大学院理学研究科 教授)

計算は古来より生命科学に貢献してきた。アリストテレスは家畜乳の
成分比較に計算を用いたし、統計学・検定はフィッシャーが農場で開発
したものである。それでも計算生命科学に新鮮味があるのは、測定装
置の飛躍的な性能向上によって生命科学における計算の重要性が増
したからだろう。データがシェアされる今日では、居間で計算すること
によって動物研究の再現性を植物で調べ、新興ウイルスの性質を調べ
ることができる。講義では事例と共に計算生命科学発展のカギを探る。

12.9
［水］

計算によって「何かが説明できる」という信念が
迫り来る未知のウイルスに出会ったとき
緒方 法親 (株式会社日本バイオデータ 代表取締役／
　　　　　次世代バイオ医薬品製造技術研究組合 
　　　　　事業部 顧問（ゲノム技術）)

医療と人工知能の融合領域第3編

計算生命科学の基礎Ⅶ スケジュール

近年、AI（機械学習）技術は、工学のみならず、自然科学、社会科学分
野においても多用され、AI技術への関心が高まっている。本講義で
は、AI技術の医療応用に関し、我々が取り組んでいる最新の活用事
例である、前立腺癌の術後の再発予測手法、および、創薬ターゲット
探索のための患者層別化手法について紹介する。具体的には、両者
で用いているAI技術の詳細を各々説明し、その有用性を紹介する。

12.16
［水］

AI医療の最新活用事例
上田 修功 (理化学研究所 革新知能統合研究センター 副センター長)

2.3
［水］ AIの医療応用における規制・責任・品質論

鎮西 清行 (産業技術総合研究所 健康医工学研究部門 副研究部門長)

機械学習の医療応用が始まっている。企業による製品開発への応用だ
けでなく、自身でディープラーニングを試してみたいドクターも多数い
る。この講義では、製品開発または研究開発そして臨床試用に際して
知っておくべき規制や法的事項の概要と、関連する責任や品質につい
て学ぶ。ソフトウェアの品質、連続的に変化する機械学習アルゴリズムと
規制要求の関係、令和元年改正薬機法の新制度などにつき紹介する。

1.20
［水］ 運動意図推定とロボットリハビリテーション

森本 淳 (理化学研究所 バトンゾーン研究推進プログラム ロボティクス
　　　　  プロジェクト 人間機械協調研究チーム チームリーダー)

少子高齢化の社会的背景から、日本をはじめとした先進諸国にお
いてロボティクス技術を用いた運動アシストシステムの開発が盛
んとなっている。ここでは、外骨格ロボットをはじめとした運動アシ
スト技術のこれまでの発展を概説するとともに、私たちの研究グ
ループにおける、運動意図推定手法をはじめとした研究開発やリハ
ビリテーション応用の活動について紹介する。

現在、中和活性や細胞傷害活性などの、様々な機能を持つ抗体が画期
的な効果を示す医薬品として臨床応用されている。本講義では、これま
で開発されてきたバイオ医薬の背景について解説するとともに、バイオ
医薬として展開が大いに期待されている機能抗体をいかにデザインす
るか、それを実現するための計算科学の可能性について議論したい。

1.27
［水］ 抗体医薬の分子デザインに叶う

計算生命科学の可能性
鎌田 春彦 (医薬基盤・健康・栄養研究所 創薬デザイン研究センター 
　　　　　バイオ創薬プロジェクト プロジェクトリーダー)

今、医療現場が変わりつつある。電子カルテに集積される医療ビッグ
データ、それを用いた人工知能による診断支援、さらには、スマートフォ
ンやスマートスピーカといった新たなデバイスからの患者情報など、
様々な材料、技術が登場している。しかし、生成される多様なデータの
相当な部分は自然言語文であり、今後もそれはただちに変わりそうに
ない。つまり、医療データの利活用には、この自然言語文を扱う技術が
必須となる。講義では、カルテビッグデータを用いた診断支援、つぶや
きを用いた感染症流行推定、スマートデバイスで患者の声を集める試
みなど、進行中の研究テーマの概要を具体的にご説明し、議論したい。

1.13
［水］

自然言語処理が拓く医療AIの未来
荒牧 英治 (奈良先端科学技術大学院大学 先端科学技術研究科 教授)

過去の講義を視聴できますアーカイブサイト 公開中アーカイブサイト 公開中


