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医薬創成情報科学専攻の
10年を振り返って

　京都大学大学院薬学研究科医薬創成情報科学専攻は、平成15年度採
択の21世紀COEプログラム「ゲノム科学の知的情報基盤・研究拠点形
成」を発展させるかたちで、平成19年度に設置されました。薬学研究科の
改組、および文部科学省と京都大学の支援を受けることによって形成され
た１講座４分野、および化学研究所附属バイオインフォマティクスセンター
の協力講座２分野の体制でスタートしました。医薬創成情報科学専攻の設
置は、21世紀COEプログラムが基盤となって組織改革につながった初め
てのモデルケースとして、そして今では頻繁に使われるようになった「異分
野融合」をいち早く先取りしたモデルケースとして注目を集めました。

　平成16年度の国立大学法人化、平成18年度の薬剤師教育６年制の開
始に伴う薬学部再編につづいて、医薬創成情報科学専攻が設置された平
成19年度は薬学研究科にとって一連の組織改革の始まりの年となりまし
た。平成18年度の薬学部再編に伴って、平成22年度には薬学研究科修士
課程が再編され、薬科学と医薬創成情報科学の２専攻の体制になりまし
た。そしてさらにその２年後には、薬学部６年制薬学科の上に４年制博士
課程薬学専攻が設置されました。薬科学、医薬創成情報科学、薬学の３
専攻体制になったことによって、近年急速に発展し、高度化・多様化しつ
つある創薬科学、医療薬学に対応できる能力を有する人材を育成するため
の教育研究基盤が整いました。

　そのなかにあって、医薬創成情報科学専攻は、従来型の創薬の枠を超
えて、設置の趣旨であるゲノム科学、創薬科学と情報科学の融合とその発
展によって、先端創薬研究に対応できる人材の育成と世界最先端の研究を
行ってきました。この10年間で、修士課程129名の修了者、博士後期課程
44名の学位取得者を輩出してきました。一方、研究面では、数多くのユ
ニークな研究成果を生み出し、著名な一流科学誌や各専門分野の一流国
際誌への発表、国際的なライフサイエンス統合データベースの構築を行っ
てきました。

　ヒトiPS細胞作製法の確立（2007年）やスーパーコンピューター「京」
の共用開始（2012年）、次世代DNAシーケンシングの普及など、この10
年の間に日本、そして世界における創薬スキームを変える画期的な出来事
がありました。さらに、AIの急速な進歩は、今後の創薬を根本的に変える
可能性があります。このような意味でも、医薬創成情報科学専攻の設置
は、この10年とその先にもつづく「異分野融合」型創薬を先取りしたもの
であったと言えます。

　今後も、京都大学大学院薬学研究科は、医薬創成情報科学専攻を中心
にして、引きつづき世界最高水準の創薬の教育研究拠点としての先導的役
割を担っていく所存です。

中山 和久薬学研究科長・薬学部長
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医薬創成情報科学専攻の10年と展望

教員の受章・受賞

【 展  望 】

薬学研究科・副研究科長 掛谷　秀昭

　薬学研究科医薬創成情報科学専
攻は、平成29年度に設立10周年
を迎えた。本専攻は、コンピュータ
科学の進歩に支えられたケモイン
フォマティクスやバイオインフォマ
ティクスを核とする情報科学を創薬
科学と融合するIT（Information 
Technology）創薬科学者を育て
ることを使命としている。複雑な
ネットワークを構成する多因子の解
析と統合が得意な情報科学を創薬
科学・ゲノム科学に結びつけるの
は、生命科学と情報学という、大き
な学問領域にまたがった広い視野
を持った研究者の育成が必要であ
る。さらに最近では、人工知能（AI: 
Artificial Intelligence）の進歩も

著しく医療・創薬現場などへの利
用も可能になりつつある。本専攻
は、この融合学問領域であるIT創
薬研究の重要性をいち早く予見して
おり、近年の日本政府の政策でも
あるIT研究を支える先駆的な試み
であり、設置後10年間、情報科学
と創薬を結びつけるIT創薬研究と
人材を順調に育んでいる。
　研究成果の一例として、統合ゲノ
ミクス分野を中心に開発された基礎
生命科学及びIT創薬研究を推進す
るためのウェブリソースであるゲノム
ネット（http://www.genome.jp）
は、システム生物学データベース
KEGG（Kyoto Encyclopedia 
of Genes and Genomes）を は

じめ最新のケモインフォマティク
ス技術やバイオインフォマティクス
技術によって、分子情報、医薬知
識、環境情報などを統合的に検索
可能であり、分野を超えて世界中
の研究者が利用している。また、
薬理ゲノミクス分野、ケモゲノミク
ス分野、システムバイオロジー分
野、システムケモセラピー（制御分
子学）分野、分子設計情報分野な
どを中心に、IT創薬研究に必須で
あるケミカルバイオロジー、システ
ム生物学、ケモインフォマティク
ス、バイオインフォマティクスなど
の研究領域を牽引している。

2007年
2007年
2009年
2012年
2013年

2013年

紫綬褒章
生命科学啓明賞
日本薬学会奨励賞
日本薬学会奨励賞
第3回バイオビジネスアワード
JAPAN・バイオ先端知賞
Banyu Chemist Award

岡村　均
掛谷秀昭
大石真也
土居雅夫
掛谷秀昭

大野浩章

氏名賞受賞年 氏名賞受賞年

2014年
2014年

2016年
2016年
2016年
2017年

日本神経科学学会奨励賞
情報処理学会
バイオ情報学研究会功労賞
第56回東レ科学技術賞
日本薬学会賞
第1回小林がん学術賞
日本内分泌学会第37回研究奨励賞

山口賀章
五斗　進

岡村　均
藤井信孝
掛谷秀昭
土居雅夫

　医薬創成情報科学専攻の10周年記念事業の一
環である記念シンポジウムにおいては、薬学・医
学分野の各界から、先端的な融合領域であるIT
創薬の未来を展望するため、世界の科学を牽引す
る4名の先生（宮野悟東大医科研ヒトゲノム解析
センター長（情報学）、柴崎正勝微生物化学研究
会微生物化学研究センター長（薬科学）、柳沢正
史筑波大学国際統合睡眠医科学研究機構長（脳
科学）、山中伸弥京都大学iPS細胞研究所長（医
学））を迎え、KEGGをはじめとした医薬創成情報
科学専攻の教育・研究成果を考察し、IT創薬の未
来を展望する。
　医薬創成情報科学専攻は、薬学研究科の施設
整備の道標としても用いられている。薬学研究科
本館南北棟が2007年4月に竣工し、その10年後
の本年2017年4月には、藤多記念ホールを含む
医薬系総合研究棟が竣工され、まさに医薬創成

情報科学の進展とともに、薬学研究科の建物が新
しく生まれ変わりつつある。故藤多哲朗京都大学
名誉教授は、難治性の多発性硬化症の予防・治療
薬フィンゴリモドの開発者である。医薬創成報科
学専攻の発足時は「京都大学大学院薬学研究科
医薬創成情報科学専攻設置・施設竣工記念行事」
を挙行した。一方、平成28年度末に、医薬系総合
研究棟が竣工し、本日、竣工記念行事の一環とし
て「京都大学大学院薬学研究科医薬創成情報科
学専攻10周年記念シンポジウム」を挙行する。医
薬系総合研究棟には、「薬学オープンサイエンスラ
ボ」が設置され、IT創薬研究に関するさらなる教
育・研究の基盤施設としての充実が期待される。
　薬学研究科医薬創成情報科学専攻は、設置後
10年間の教育・研究成果を基盤として、今後も教
職員一同、医薬創成情報科学専攻発のIT創薬及
び国際的プレゼンスの格段の向上を目指し、教
育・研究を展開していく。
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KEGG：創薬・医療への展開
京都大学化学研究所・特任教授  
金久　實

　KEGG (Kyoto Encyclopedia of Genes and 

Genomes, http://www.kegg.jp/) は、1995年より

京都大学化学研究所金久研究室が開発・提供を行って

いるデータベースで、ゲノムのシーケンスデータをはじ

めとした生命科学の大量データを解釈し有効利用する

ための標準リソースとして国際的に広く利用されてい

る。京都大学化学研究所と薬学研究科は2003年8月

から2008年3月まで21世紀COEプログラム「ゲノム

科学の知的情報基盤・研究拠点形成」を共同で推進

し、これを契機にKEGGデータベースの創薬・医療への

展開が始まった。当初は「生命知識システム」、医薬創

成情報科学専攻設置後は「統合ゲノミクス」という分野

名の協力講座で薬学研究科に参加したことは、研究面

でもそれ以外の面でも貴重な経験であった。KEGGで

は日本医薬情報センター（JAPIC）との契約の下に、医

薬品添付文書情報の提供サービスを行っているが、こ

れは藤井信孝教授ととも当時の首藤紘一理事長を訪問

して始まったものである。このサービスはKEGGの利用

者層の拡大につながり、月間100万近くのKEGGウェブ

サイト訪問者（Unique visitors）には、Google等から

アクセスした一般の人々が多数含まれている。

　1990年代に行われたヒトゲノム計画の大きな目的

は、ヒト疾患の遺伝要因を明らかにし、診断・治療・予

防につながる新しい方法論を開拓することであった。ヒ

トゲノムのシーケンシングは2000年代初めに完了した

が、この当初目的は最近になってようやく達成されつつ

ある。旧文部省ヒト・ゲノムプログラムの中で開始した

KEGGデータベースは、ゲノムの情報から細胞・個体・

エコシステムといった高次生命システムの機能情報を解

読するための知識のレファレンスとして開発してきた。と

くにまず生命システムを分子間の相互作用・反応ネット

ワークとして記述したPATHWAYデータベースを開発

し、KEGGパスウェイマッピングの方法論を開発した。

その後この方法論はゲノムに限らず遺伝子・分子レベル

の様々な大量データの解釈のために、また創薬・医療

等での有効利用のために拡張してきた。後者については

2005年にKEGG DRUGデータベース、2008年に

KEGG DISEASEデータベース、2010年にはKEGG 

MEDICUS統合インターフェースの提供を始め、現在は

新たなKEGG NETWORKデータベースの開発を行っ

ている。

　KEGGにおける疾患・医薬品情報はKEGG PATHWAY

などの分子ネットワーク情報と統合した利用を前提とし

ている。すなわち疾患は分子ネットワークのゆらぎ状態

であるとの観点から、各疾患ごとにゲノムのゆらぎ（先

天的・後天的な遺伝子バリアントなど）と環境のゆらぎ

（化学物質等だけでなく病原菌や体内細菌叢を含む）を

列挙する形でKEGG DISEASEを、また医薬品はゆら

ぎ状態にある分子ネットワークを補正する別のゆらぎ物

質であるとの観点から、各医薬品と標的分子との相互

作用、薬物代謝、これらの関連パスウェイを含めた形で

KEGG DRUGを構築してきた。今年度より開発を始め

たKEGG NETWORKでは、疾患に関与するヒトゲノム

のバリエーション（多様性）を、生体システムを構成す

るネットワーク要素のバリエーションとして蓄積し、

ClinVarやdbSNPをはじめとした既存データベースと

の対応づけを行う。これによりクリニカルシーケンス

データの解釈や遺伝子バリエーションを伴う希少疾病

用医薬品の探索などで活用されることを期待している。
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医薬創成情報科学専攻分野紹介

システムケモセラピー（制御分子学）

1. 多因子疾患（がん、感染症、心疾患、神経変性疾患、
免疫疾患、糖尿病など）に対する次世代化学療法の
開発を指向した先端的ケミカルバイオロジー研究

2. 創薬リード化合物の開拓を指向した新規生理活性物
質の天然物化学・天然物薬学

3. ケモインフォマティクス、バイオインフォマティクス
を活用したメディシナルケミストリー研究およびシス
テム ケモセラピー研究

4. 有用物質生産・創製のための遺伝子工学的研究（コ
ンビナトリアル生合成研究等）

教授　掛谷 秀昭 准教授　服部 明

助教　西村 慎一

システムバイオロジー

1. 再生、老化における分子時計の細胞内時間ネット
ワーク機構の解明

2. 分子時計の異常による慢性疾患（高血圧、発癌、神
経変性疾患）の発症機構の解明と治療法開発

3. 生体リズムにおける時間の生成と調律の仕組みの生
命階層を貫くシステムバイオロジーの樹立

4. リガンド、受容体の解析による時間を調律する創薬
研究

教授　岡村 均 准教授　土居 雅夫

講師　Jean-Michel Fustin 助教　山口 賀章

薬理ゲノミクス ・ ゲノム創薬科学

1. ゲノム包括的解析による新規創薬標的の発見とターゲットバリデーション

2. バイオインフォマティックによるin silico創薬研究

3. 生体内オーファンＧ蛋白質共役型受容体のリガンド探索

4. 遺伝子改変動物、病態動物を用いた遺伝子の個体レベルの機能解析
准教授　平澤 明

分子設計情報

1. バイオインフォマティクス：ゲノムワイドなデータからの情報処理技術による
知識発見

2. 先端情報科学技術の創出による生命情報解析・創薬技術の高度化

3. 薬物投与データからの生体分子間ネットワーク推定による創薬インフォマ
ティクス

4. 生体分子の生命機構の理解に向けた情報抽出技術の高精度化

5. システムズバイオロジー：計算機による模倣からの生命現象の解析・理解

教授　馬見塚 拓

助教　Canh Hao Nguyen

旧教員
藤井信孝（教授）、金久 實（教授）、北浦和夫（教授）、辻本豪三（教授）、奥野恭史（准教授）、五斗 進（准教授）、石川文洋（特定助教）、
烏山昌幸 （助教）、小寺正明（助教）、Timothy Peter Hancock（助教）、村田克美（助教）、志賀元紀（助教）、瀧川一学（助教）、
時松敏明（助教）、林 豊（特任助教）、服部正泰（助教）、木村郁夫（助教）、寺澤和哉（特定助教）、山田 誠（助教）

ケモゲノミクス・薬品有機製造学

1. 複雑な化学構造を有する生物活性化合物の合成と創
薬展開

2. 複雑な化学構造を一挙に構築するための新反応の   
開発

3. 新しいペプチド・ペプチドミメティクスの化学合成法
の開発と応用

4. Gタンパク共役型受容体リガンド・プローブの創製

5. 化合物ライブラリーの構築と応用

教授　 大野 浩章 准教授　大石 真也

助教　井貫 晋輔

統合ゲノミクス

1. ウイルスのゲノム解析

2. 微生物群集と環境の相互作用

3. 創薬と環境保全への応用を目指した化学・ゲノム・
医薬知識の統合

教授　 緒方 博之 助教　遠藤 寿

助教　Romain Blanc-Mathieu
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Chemogenomics ・ Bioorganic Medicinal Chemistry

ケモゲノミクス ・ 薬品有機製造学

教授 大野 浩章　准教授 大石 真也
助教 井貫 晋輔

Chemogenomics ・ Bioorganic Medicinal Chemistry
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Chemogenomics ・ Bioorganic Medicinal Chemistry Chemogenomics ・ Bioorganic Medicinal Chemistry
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京都大学大学院薬学研究科
医薬創成情報科学専攻
10周年記念シンポジウム

2017年7月3日（月）

IT創薬を目指した京都大学大学院医薬創成情報科学専攻の開設10周年記念シンポジウムを
新築された医薬系総合研究棟・藤多記念ホールにて開催します。

京都大学大学院薬学研究科医薬系総合研究棟
藤多記念ホール

宮野  　悟（東京大学医科研ヒトゲノム解析センター長）
柴崎  正勝（公益財団法人微生物化学研究会微生物化学研究所所長）
柳沢  正史（筑波大学国際統合睡眠医科学研究機構長）
山中  伸弥（京都大学iPS細胞研究所所長）

開場10時30分　開演11時（終了予定午後5時35分）

日　時

場　所

特別講演　日本から世界への科学発信

医薬創成情報科学専攻10周年記念事業会・京大薬友会主 催

京都大学大学院薬学研究科HPより事前登録参加申込

無料参加費

事前登録制
（300名 先着順）

大学院生・
学部生歓迎

▲

医薬創成情報科学専攻の紹介
※昼食時（軽食をご用意いたします）およびコーヒーブレイク時には、各研究分野の紹介ブースでのフリーディスカッションや
医薬系総合研究棟の紹介がございます。

スパコンと人工知能でがんの臨床シークエンス支援を新ステージへ
宮野 悟（東京大学医科学研究所ヒトゲノム解析センター長）

協奏機能型不斉触媒が拓く環境調和型医薬合成
柴崎 正勝（公益財団法人微生物科学研究会・微生物科学研究所所長）

睡眠覚醒の謎に挑む
柳沢 正史（筑波大学国際統合睡眠医科学研究機構長）

iPS細胞研究の現状と医療応用に向けた取り組み
山中 伸弥（京都大学iPS細胞研究所所長）

日本から世界への科学発信
特別講演

要旨

京都大学大学院薬学研究科
医薬創成情報科学専攻
10周年記念シンポジウム
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医薬創成情報科学専攻10周年記念シンポジウム 要旨

不斉触媒

スパコンと人工知能で
がんの臨床シークエンス支援を
新ステージへ

東京大学医科学研究所
ヒトゲノム解析センター

宮野 悟

協奏機能型不斉触媒が拓く
環境調和型医薬合成

（公財）微生物化学研究会
微生物化学研究所

柴崎 正勝

　以下に記すα-アルキルアミドの直接的触媒的不斉

アルドール反応の開発は可能であろうか？数年前の問

題提起であるならば、世界中のほとんどの有機化学

者の答えは “極めて困難”であろう。アミドα位水素

の酸性度の低さを考えると共生成物なしの原子効率

100％の触媒的不斉炭素-炭素結合生成反応は不可

能に近いと考えて当然である。

　この極めて困難な問題を解決に導いたアイディア

は、我々が２０年以上に亘って主張している協奏機能

型不斉触媒のコンセプトである。このコンセプトの

基、我々は様々な触媒的不斉反応（特に触媒的不斉

炭素-炭素結合生成反応）の開発に成功している。

数ヶ月前になるが、抗腫瘍性天然物として注目されて

いるロイシノスタチンAの不斉全合成を達成した。本

全合成中逆合成が示すごとく、我々が開発した四つの

触媒的不斉合成が利用されている。協奏機能型不斉

触媒の力量が十分に発揮されていると考える。

　がんを理解するためのゲノムを初めとするデータの

増大は、スパコンや人工知能技術を活用した新たな

領域を生み出した。ゲノムだけでなく医学・生命科学

分野の論文知識の集積も膨大になっている。

PubMedには2600万件を超える論文が登録されて

おり、がんをキーワードに検索すると2016年だけで

20万報を超える論文がヒットする。化合物の特許情

報も1500万件以上ある。全て電子化され、機械学習と

自然言語処理技術を使ってコンピュータで読み取れる。

その中で、個々人のオミクスデータの臨床翻訳と解釈の

ために人工知能技術などを統合したIBM Watsonの応

用システムがMemorial Sloan-Kettering Cancer 

Centerなど数十カ所に導入された。2015年7月に東

大医科研にもIBM Watson for Genomicsをがん

の臨床シークエンス支援研究を目的として導入し、

血液腫瘍及び消化器がんを中心にその応用と有効

性を検証してきた。IBM Watson for Genomics

は上述のビッグデータをベースにもった学習する

データベースである。がんのゲノムの変異データや

RNAデータをアップロードすると、理由と共にドラ

バ―遺伝子と分子標的薬が十数分で示唆されてく

る。また、入力のための変異検出には、ヒトゲノム解

析センターのスーパーコンピュータSHIROKANEを

活 用し、ゲノム 解 析パイプラインGenomon 

(https://github.com/Genomon-Project)を開

発し利用してきた。これは、血液腫瘍をはじめとし

てがんゲノム研究で実績のあるデータ解析パイプラ

インで、WGS解析、WES解析、RNA-seq解析、

SV解析などが可視化も含めスムーズにできるように

なっている。また、データマネージメントシステム、

生体認証によるセキュリティ管理、網羅的多地点カ

メラによる安全・データ事故管理などのシステムを

構築してきた。そして、現在、血液腫瘍では、全遺

伝子(WES)を対象にして、ICの受理から人手による

キュレーションも併せた電子化レポート作成までが

１週間足らずのプロセスとなった。本講演ではこの

Watson導入によるがんの臨床シークエンス研究の

概要について報告する。
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睡眠覚醒の謎に挑む

筑波大学
国際統合睡眠医科学研究機構

柳沢 正史

　睡眠・覚醒は中枢神経系を持つ動物種に普遍的な

現象であるが、その制御メカニズムや眠気（睡眠圧）

の神経科学的本態は、いまだ謎に包まれている。覚

醒系を司る神経ペプチド「オレキシン」の十数年にわ

たる研究により新しい睡眠学が展開され、近年では

睡眠・覚醒のスイッチングを実行する神経回路や伝

達物質が少しずつ解明されつつある。昨年、内因性

覚醒系を特異的に抑える新しいタイプの不眠症治療

薬として、オレキシン受容体拮抗薬が上市された。ま

た、覚醒障害ナルコレプシーの根本病因がオレキシン

の欠乏であることが判明しており、オレキシン受容体

作動薬はナルコレプシーの病因治療薬、さらには種々

の原因による過剰な眠気を抑制する医薬となること

が期待されている。

　一方、睡眠覚醒調節の根本的な原理、つまり「眠

気」とは一体何なのか、またそもそもなぜ睡眠が必

要なのか等、睡眠学の基本課題は全く明らかになっ

ていない。私たちはこのブラックボックスの本質に迫

るべく、ランダムな突然変異を誘発したマウスを

8,000匹以上作成し、脳波測定により睡眠覚醒異常

を示す少数のマウスを選別して原因遺伝子変異を同定

するという探索的アプローチを行なってきた。この

フォワード・ジェネティクス研究の進展により、睡眠

覚醒制御メカニズムの中核を担うと考えられる複数の

遺伝子の同定に成功し、現在その機能解析を進めて

いる。

iPS細胞研究の現状と
医療応用に向けた取り組み

　人工多能性幹細胞（iPS細胞）は、線維芽細胞に

Oct3/4, Sox2,  Klf4, c-Mycという４つの遺伝子をレ

トロウイルスベクターで導入することにより樹立され

た。iPS細胞は、自己増殖能と多分化能を有し、遺伝

的背景や個性の明らかな個人から樹立が可能であ

る。このため、細胞移植治療や、病態解明、創薬応用

などへの貢献が期待されてきた。

　我々はiPS細胞の医療現場での実用化に向け、安

全かつ高効率な世界標準となりうるiPS細胞樹立技

術の確立を目指した。エピソーマルベクターを用い、

染色体を傷つけることなくiPS細胞を作製する方法を

確立し、高い効率を確保しながら腫瘍化の原因とさ

れるc-Mycを使わない樹立方法を提案している。ま

た、従来法で用いられてきたフィーダー細胞や異種生

物由来の成分・材料の利用を避けた培養基材や培地

を開発した。

　2014年には理化学研究所の高橋政代博士らのグ

ループにより、加齢黄斑変性の患者さんにiPS細胞か

ら作った網膜色素上皮細胞のシートを移植する、世

界初のiPS細胞を使った臨床研究が開始された。

我々は、臨床用に品質の保証されたiPS細胞を迅速

に提供できるよう、免疫拒絶反応を起こしにくいiPS

細胞株を予め樹立しておく、再生医療用iPS細胞ス

トックを作製するプロジェクトを進め、2015年8月に

は、再生医療用iPS細胞ストックの医療機関や企業

への配布を開始した。

　また、ALSや軟骨無形成症・FOPなど難病の患者

さんから樹立した疾患特異的iPS細胞を用いることに

より、効果的な創薬スクリーニングが行われ、治療薬

のシードとなる発見も報告されている。病態を事前に

把握し適切な治療を提供する「個別化医療」「先制医

療」、候補医薬品の再評価や、既存医薬品のドラッ

グ・リポジショニングなど、さらに新たな展開が期待

できる。

医薬創成情報科学専攻10周年記念シンポジウム 要旨

京都大学
iPS細胞研究所

山中 伸弥
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