
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

名古屋⼤学、インテージヘルスケア 
AI 創薬を活⽤した胃酸抑制剤に関する共同研究を開始 

 
国⽴⼤学法⼈東海国⽴⼤学機構 名古屋⼤学（本部︓愛知県名古屋市、総⻑︓杉⼭直）と、株式会社イ

ンテージヘルスケア （本社:東京都千代⽥区、代表取締役社⻑ ︓仁司与志⽮)は、AI 創薬による胃酸抑制
剤の共同研究を開始しました。 

 
 
■共同研究の概要 

国⽴⼤学法⼈東海国⽴⼤学機構 名古屋⼤学細胞⽣理学研究センターおよび同⼤学⼤学院創薬科学研
究科が⾏う 「胃酸抑制剤に関する研究」の研究開発テーマにおいて、インテージヘルスケアなどのもつ
AI 創薬プラットフォーム「Deep Quartet （ディープカルテット）」をはじめとする技術を活⽤し、
化合物（新薬の候補となるもの）のデザインを⾏います。名古屋⼤学は提供される新規化合物の化学合
成と評価実験、および結合構造解析を⾏うことで新薬開発を⽬指します。 

 
■共同研究の背景 
  名古屋⼤学では、同⼤学細胞⽣理学研究センターの阿部⼀啓准教授が⾏う、X 線結晶学や電⼦顕微鏡

による胃プロトンポンプ※1 の構造解析によって、胃酸抑制剤の作⽤機序などを明らかにしていく研究
や、同⼤学⼤学院創薬科学研究科横島聡教授が⾏う、天然物のもつ複雑な構造の合成研究を進めてきま
した。 



インテージヘルスケアは株式会社理論創薬研究所、株式会社アフィニティサイエンスとともに、AI
創薬による実践的な新規化合物デザインを製薬企業および⼤学などの研究機関と進めております。 

  今回の共同研究に先⾏して⾏われた両者の取り組みからは、すでに AI 創薬による新規化合物とクラ
イオ電⼦顕微鏡※2 による構造解析の結果が得られており、今後論⽂などでの発表も計画しています。
これまでの両者の成果を基盤とし、新規性 ・特許性のある化合物をデザインすることで、新たな胃酸抑
制剤の開発を⽬指します。 

 
  また、この共同研究はインテージヘルスケアが実施する 「インテージヘルスケア AI 創薬アカデミッ

クプログラム（INTAGE Healthcare AI drug discovery Academic Program︓IAAP）」の⼀環として
実施するものです。 

 
※１．胃プロトンポンプ︓胃の表⾯にある膜タンパク質で、胃酸（H+）を細胞内から胃の中へと輸送す

る膜タンパク質であり、胃酸に関連する疾患 （胃潰瘍、逆流性⾷道炎等）の治療のためのドラッグター
ゲットのこと 

 
※２．クライオ電⼦顕微鏡 ︓細胞や⽣体分⼦を無固定 ・無染⾊の状態で観察する⼿法のことであり、タン

パク質などの分⼦構造解析を結晶化せずに⾏うことが出来る 
 
 
【「インテージヘルスケアAI創薬アカデミックプログラム」について】 
AI創薬プラットフォーム「Deep Quartet」などAIによる計算アプローチにより新薬開発の化合物探索及
び化合物デザインを⾏うとともに、インテージヘルスケアが化合物の提供までを⾏うことにより、アカ
デミアの持つ研究テーマにおいて医薬品候補化合物を⾒出す共同研究によるスタートアッププログラム
です。 
アカデミアのもつ研究テーマとモデルに対して、インテージヘルスケアらがAIによる化合物デザインを
⾏い実際の化合物までを提供、アカデミアにてin vivo ないしは in vitroの評価実験を⾏い、新薬の候補
化合を⾒出そうとするものです。 
このプログラムによりAI創薬による医薬品開発を促進し、加速させます。 
 
 
【「Deep Quartet(ディープカルテット)」について】 

AI 創薬プラットフォーム「Deep Quartet」は、インテージヘルスケアと株式会社理論創薬研究所、株
式会社アフィニティサイエンスが 3 社連携で提供するサービスです。「Deep Quartet」は、深層強化学
習の技術である(1)Deep reinforcement learning、ファーマコフォアモデルを⽤いるソフトウェア
(2)LigandScout、網羅的なターゲット予測を可能とする機械学習ベースの技術(3)CzeekS を組み合わせ
た⼀連のフローであり、ここに (4)メディシナルケミスト(有機合成化学者）の知⾒を加えることで、
Quartet（四重奏）による AI 創薬プラットフォームを実現しています。 

技術の詳細や事例については、以下の論⽂を参照ください。 
 



・Design and synthesis of DDR1 inhibitors with a desired pharmacophore using deep generative 
models. ChemMedChem 2021;16:955–58. 

・ Strategies for design of molecular structures with a desired pharmacophore using deep 
reinforcement learning. Chem Pharm Bull (Tokyo) 2020;68(3):227-33 

 
 
【株式会社インテージヘルスケア】 https://www.intage-healthcare.co.jp/  
株式会社インテージヘルスケアは、ヘルスケア領域のマーケティングリサーチおよび医薬品開発・製造
販売後調査・安全性業務⽀援をコアビジネスと位置付けています。インテージグループのヘルスケア領
域を担う各社※と⼀体となり、ソリューションを提供。それにより、ヘルスケア領域のあらゆる課題に対
して、「医療消費者」起点のデータの価値化による、最適な意思決定をサポートしていきます。 
※ 株式会社協和企画、株式会社インテージリアルワールド、株式会社プラメド、Plamed Korea Co., Ltd. 
 
 
【国⽴⼤学法⼈東海国⽴⼤学機構 名古屋⼤学】https://www.nagoya-u.ac.jp/ 
名古屋⼤学は、1939 年に最後の帝国⼤学として開学、⽇本の基幹的総合⼤学として発展してきまし
た。世界トップレベルの研究、国際通⽤性のある質の⾼い教育の実践、キャンパスの国際化などに取り
組んでいます。2020 年からは東海国⽴⼤学機構として、次代の⾰新的⼤学モデルの創出を⽬指してい
ます。 


