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今週のキーワード

AI創薬とDDS
臨床応用と市場拡大の光と影

16
件

記事数

5
カ国

対象国

1
件

AI薬臨床入り

1500億
ドル

GLP-1市場

今週の全16記事 ― 5軸評価で読むべき記事を選ぶ
各列の見方 ― 技術新規性：ブレークスルー度合い 実用化距離：製品として使える近さ 市場インパクト：業界全体への影響規模
データ信頼性：定量データ・査読の有無 日本関連度：日本の企業・サプライチェーンとの直接的関連性

# 記事タイトル 種別 技術
新規性

実用化
距離

市場
インパクト

データ
信頼性

日本
関連度 一行サマリ

#01 経口ペプチドFDA承認 新製品
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○

経口IL-23受容体拮抗ペプチド「イコロキンラ」がFD
A承認。SNAC等DDS技術で注射剤同等の効果と経口
利便性を両立、患者アドヒアランス向上に貢献。

#02
AlphaFold
3が創薬革新

学術的ブ
レークス

ルー

●●●●
●

●●○○
○

●●●●
●

●●●●
○

●●●●
○

AlphaFold 3がタンパク質構造と分子間相互作用を高
精度予測。創薬期間を大幅短縮し、計算化学とウェッ
トラボの融合を加速するブレークスルー。

#03 AIとノードバイオ統合 解説記事
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○

AIとノードバイオロジー統合で疾患細胞応答予測を加
速。AlphaFold活用でターゲット特定と薬剤設計を効
率化し、次世代創薬エンジン構築を目指す。

#04 AI/MLが精密ナノ医療 解説記事
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

AI/MLが創薬のターゲット特定、仮想スクリーニング
、精密ナノ医療を推進。医用画像解析やゲノムデータ
解釈でR&D;効率化と個別化医療を加速。

#05
ABL
Bioの二重特異ADC

製品発表
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

ABL Bioの二重特異性ADC「ABL209」が米国第1相試
験中。EGFR/MUC1を二重標的とし、不均一ながんへ
の高い抗腫瘍活性と低毒性を示し次世代ADCとして期
待。

#06 APOSMで小分子設計 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

●
●●●○

○

APOSMがペアワイズ優先学習でジェネラティブ小分
子設計を改善。ノイズや疎なデータでもリード最適化
を加速し、ターゲット達成率とサンプリング効率を向
上。

#07 AI創薬の検証危機 業界レポ
ート

●●○○
○

●●●●
●

●●●●
○

●●●●
●

●●●●
○

AI創薬は投資加速も臨床成果不足と高い脱落率が課題
。AlphaFoldの限界、データ共有、規制整合性の必要
性をMDPIが指摘し検証危機を警告。

#08 ProtaiのAIMS-Fold 製品紹介
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●○

○

Protaiが構造プロテオミクスガイド型生成AI「AIMS-
Fold」を発表。PROTACs設計を革新し、タンパク質
柔軟性を考慮した高精度予測でインビボ検証薬を設計
。

#09 AI設計薬が臨床試験へ 企業戦略
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●●

○

Isomorphic LabsがAlphaFold 3活用でAI設計のがん
・免疫治療薬を臨床試験へ。エンドツーエンドAIプラ
ットフォームで創薬期間を劇的に短縮。

#10 GLP-1市場競争激化 市場概観
●●●○

○
●●●●

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●●

●

GLP-1市場は経口薬とトリプルアゴニスト開発で競争
激化。Eli Lilly、Novo Nordiskが主導し、1500億ドル
規模の代謝性疾患治療薬市場を牽引。

#11 ThinkBio.AiがAI創薬 製品紹介
●●●○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

ThinkBio.AiがAI創薬ツール市場をリード。ターゲッ
ト特定、ドラッグリパーパシング、臨床試験計画を革
新し、R&D;タイムラインを大幅短縮。
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# 記事タイトル 種別 技術
新規性

実用化
距離

市場
インパクト

データ
信頼性

日本
関連度 一行サマリ

#12 Latent Labsの生成AI 技術紹介
●●●●

●
●●○○

○
●●●●

○
●●●○

○
●●●○

○

Latent Labsの生成AI「Latent-X1/Y」がde novo分
子設計を革新。マクロ環状ペプチド・抗体候補を数週
間で生成し、創薬期間を劇的に短縮。

#13 UVAのYuelDesign 学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●○

○
●●●●

○
●●●○

○

UVAがAI拡散モデル「YuelDesign」を開発。タンパ
ク質柔軟性を考慮した薬物設計でCDK2標的化に成功
し、構造ベース創薬の精度と成功率を向上。

#14
AI大規模スクリーニン
グ

学術論文
●●●●

○
●●○○

○
●●●●

○
●●●●

○
●●●●

○

インペリアル・カレッジ・ロンドンがフローマップAI
「DeCAF-Pearl」を開発。AlphaFold 3同等精度で大
規模分子スクリーニングを実用化し、計算効率を大幅
向上。

#15 FDA非臨床試験合理化 規制動向
●●●○

○
●●●●

●
●●●●

○
●●●●

●
●●●●

●

FDAがバイオロジクス・複合製剤の非臨床試験を合理
化。ADCにNAMs適用で非ヒト霊長類使用削減を可能
にし、開発加速とコスト効率向上に貢献。

#16 AI抗体設計データ課題 解説記事
●●○○

○
●●●●

●
●●●○

○
●●●○

○
●●●○

○

AI抗体設計の信頼性はトレーニングデータ品質に依存
。AlphaFoldの進歩にも関わらず、抗体-抗原構造デー
タの品質と堅牢なデータインフラの必要性を指摘。

●●●●○ High ●●●○○ Med-High ●●○○○ Med ●○○○○ Low | 背景黄色＝注目記事
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今週、判断に影響しうる3つの問い

❶ AI創薬の「検証危機」は、あなたのR&D;戦略に織り込まれているか？
MDPIが指摘するように、AI創薬への多額の投資にも関わらず、臨床的成果の不足と高い脱落率が課題です（#07）。Alp
haFold 3のような高精度予測モデルの登場は期待大ですが（#02）、その予測が実臨床に繋がるか、データ品質は十分か
（#16）、自社のAI戦略を再評価すべきです。

❷ DDS技術の進化は、自社の既存注射剤ポートフォリオを陳腐化させないか？
経口ペプチド「イコロキンラ」のFDA承認（#01）は、DDS技術が注射剤の有効性と経口の利便性を両立できることを示
しました。GLP-1市場でも経口薬開発競争が激化しており（#10）、患者アドヒアランス向上の観点から、既存の注射剤
が経口剤に置き換わる可能性を真剣に検討する必要があります。

❸ FDAの規制合理化は、日本の新薬開発スピードを加速する機会となるか？
FDAがバイオロジクスや複合製剤の非臨床試験を合理化し、NAMs（新代替アプローチ法）の適用を拡大したことは（#1
5）、開発期間とコスト削減に直結します。日本の製薬企業がこの国際的な規制動向に迅速に対応し、NAMs導入を進めら
れるかが、グローバル競争力維持の鍵となります。

日本企業にとっての「機会 vs 脅威」

日本企業にとっての「機会 vs 脅威」マトリクス

機会大・脅威小 機会大・脅威大

影響小（参考） 脅威大・機会小

←
 機

会
 →

← 脅威 →

経口DDS AI構造予測

AI検証課題

GLP-1市場

FDA規制

AI高速探索

AI臨床入り

AIデータ質

項目 象限 ↑ 機会 ↓ 脅威

● 経口DDS 機会大 経口化技術導入 注射剤市場縮小

● AI構造予測 注意 創薬効率化 技術格差拡大

● AI検証課題 脅威大 堅実な開発 投資回収困難

● GLP-1市場 注意 巨大市場参入 競争激化

● FDA規制 機会大 開発期間短縮 規制対応遅れ

● AI高速探索 機会大 探索効率向上 競争力低下

● AI臨床入り 注意 新規モダリティ 開発競争激化
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● AIデータ質 脅威大 データ基盤強化 AI信頼性低下
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深掘り ① ― FDA、非臨床試験合理化で開発加速
#15 | 2026/06/04 | FDA | 技術新規性●●●○○ 実用化距離●●●●● 市場インパクト●●●●○ データ信頼性●●●●●
日本関連度●●●●●

米国FDAはバイオロジクス・複合製剤の非臨床試験を合理化する新方針を発表。特にADC（抗体薬物複合体）では、細
胞毒性ペイロードが明確な場合、3ヶ月毒性試験をげっ歯類のみで実施可能とし、非ヒト霊長類（NHP）の使用削減に
繋がる。

このガイダンスは、インビトロ試験や計算毒性学モデルなどのNAMs（New Approach Methodologies）の適用拡大を
促し、安全性評価を最適化しつつ医薬品開発を加速させる。動物福祉向上と開発コスト・期間削減に大きく貢献する。

▶ 技術者の視点

FDAのこの決定は、国際的な3R原則（代替、削減、改善）推進の明確なシグナルであり、日本の製薬企
業にとっても開発戦略を再考する大きな機会です。特にADC開発においては、NHP試験の削減はコスト
とリードタイムに直接的な影響を与えます。ただし、NAMsの信頼性、関連性、再現性を確保するため
のデータ提出要件は厳しくなる可能性があり、その準備が重要です。AIを活用したインシリコ毒性予測
モデルの精度向上と、その検証データ蓄積が急務となります。【機会】は、開発期間とコストの大幅削
減、動物福祉への貢献による企業イメージ向上。【脅威】は、NAMsへの対応遅れによる国際競争力低
下、およびAIモデルの検証不足による承認遅延リスク。【次のアクション】日本の規制当局との連携強
化、NAMs導入に向けたR&D;投資、AI毒性予測モデルの社内検証体制構築を急ぐべきです。

深掘り ② ― 経口ペプチド「イコロキンラ」FDA承認
#01 | 2026/06/04 | Dermatology Times | 技術新規性●●●●○ 実用化距離●●●●● 市場インパクト●●●●○
データ信頼性●●●●○ 日本関連度●●●●○

経口IL-23受容体拮抗薬ペプチド「イコロキンラ」が中等度〜重度尋常性乾癬治療薬として米国FDAに承認された。注
射製剤に匹敵する有効性と経口投与の利便性を両立し、DDS技術のブレークスルーを示す。

SNACのような透過促進剤技術が、ペプチドの酵素分解と腸管透過性不良という課題を克服。経口バイオアベイラビリ
ティは約1%と低いものの、臨床的に意義のある薬物濃度を達成し、患者アドヒアランスを劇的に向上させる。

▶ 技術者の視点

経口ペプチドのFDA承認は、DDS技術の成熟度を示す画期的なマイルストーンです。特にSNACのよう
な透過促進剤は、これまで困難とされてきたペプチドの経口吸収を可能にし、患者QOL向上に大きく貢
献します。ただし、バイオアベイラビリティが約1%という点は、高用量投与や厳格な食事条件が必要
となる可能性があり、コストや副作用プロファイルに影響を与える可能性があります。この数値の改善
が今後のDDS研究の焦点となるでしょう。【機会】は、既存注射剤の経口化による市場拡大、DDS技術
の他疾患領域への応用。【脅威】は、経口剤へのシフトによる既存注射剤市場の縮小、DDS技術開発競
争の激化。【次のアクション】自社パイプラインの注射剤候補について、経口DDS技術導入の可能性を
評価し、DDS専門企業との連携を検討すべきです。
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深掘り ③ ― AlphaFold 3が創薬を革新
#02 | 2026/06/06 | IntuitionLabs / dev.to | 技術新規性●●●●● 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●●
データ信頼性●●●●○ 日本関連度●●●●○

AlphaFoldとAlphaFold
3は、タンパク質構造と分子間相互作用予測を劇的に進歩させ、創薬期間を大幅に短縮。AlphaFold
3は、タンパク質複合体、タンパク質-リガンド、核酸との相互作用も高精度で予測可能。

UniProtデータベース上のほぼ全てのタンパク質の予測構造が公開され、構造生物学における構造的カバレッジが飛躍
的に拡大。インシリコでの薬物-ターゲット結合可視化を可能にし、計算化学とウェットラボ実験の融合を加速。

▶ 技術者の視点

AlphaFold 3の登場は、AI創薬のゲームチェンジャーであり、タンパク質だけでなく核酸やリガンドと
の相互作用予測まで可能になった点は学術的ブレークスルーです。これにより、ターゲット特定からリ
ード最適化までの期間が劇的に短縮される可能性は非常に高いです。しかし、#07や#16の記事が指摘
するように、AIモデルの予測が必ずしも生体内の動的な挙動や臨床結果に直結するわけではなく、検証
の重要性は依然として高いです。特に、翻訳後修飾やタンパク質の柔軟性（#13参照）のモデリングは
今後の課題です。【機会】は、新薬開発のスピードアップとコスト削減、これまで困難だったターゲッ
トへのアプローチ。【脅威】は、AI技術導入の遅れによる国際競争力の大幅な低下、AI予測結果の過信
による開発失敗リスク。【次のアクション】AlphaFold 3のAPIや公開モデルの活用をR&D;部門で即座
に開始し、自社データとの統合によるAIモデルのカスタマイズを検討すべきです。

その他の注目記事
AI創薬の臨床的成果不足と検証危機（MDPI）
技術新規性●●○○○ 実用化距離●●●●● 市場インパクト●●●●○

AI創薬への投資加速と初期段階の期間短縮にも関わらず、臨床的検証の不足と高い脱落率が課題。AlphaFoldの限界、
データ共有、規制の整合性が必要と指摘。

GLP-1市場、肥満症向け経口薬とトリプルアゴニスト開発で競争激化（DataM Intelligence）
技術新規性●●●○○ 実用化距離●●●●○ 市場インパクト●●●●●

GLP-1市場は経口薬とトリプルアゴニスト開発で競争激化し、1500億ドル規模に。Eli LillyとNovo
Nordiskが主導し、患者利便性と効果向上を追求。

Isomorphic Labs、AlphaFold 3を活用しAI設計のがん・免疫治療薬を臨床試験へ（IntuitionLabs）
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●●○○ 市場インパクト●●●●○

AlphaFold 3を含むAIモデルで設計されたがん・免疫治療薬が臨床試験入り。AIが創薬プロセス全体を加速し、臨床応
用へ近づく重要なマイルストーン。

インペリアル・カレッジ・ロンドン、フローマップAIモデル「DeCAF-Pearl」で大規模分子スクリーニングを実用化（Imperial College London）
技術新規性●●●●○ 実用化距離●●○○○ 市場インパクト●●●●○

フローマップAI「DeCAF-Pearl」が、AlphaFold
3同等精度で大規模分子スクリーニングを大幅に効率化。計算コスト削減でAI創薬の初期探索を加速。
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今週のアクション提案

記事評価マトリクスと機会/脅威分析を踏まえたアクション提案です。

▍即時（今週中）
• 【R&D;】AlphaFold 3の公開モデルやAPIの活用可能性を評価し、自社創薬パイプラインへの導入を検討。

• 【経営企画】FDAの非臨床試験合理化ガイダンス（#15）が自社開発戦略に与える影響を分析し、NAMs導入に
向けたロードマップ策定を開始。

▍短期（1ヶ月）
• 【DDS開発】経口ペプチド製剤の成功事例（#01）を参考に、既存注射剤の経口化DDS技術の調査と、外部パ
ートナーシップの可能性を検討。

• 【R&D;】AI創薬の「検証危機」（#07,
#16）を踏まえ、AIモデルの予測信頼性評価と、高品質なトレーニングデータ構築戦略を策定。

▍中長期（四半期〜）
• 【経営企画】GLP-1市場（#10）のような巨大市場におけるAI創薬の競争激化に対応するため、AI駆動型創薬
プラットフォームへの戦略的投資を検討。

• 【R&D;】タンパク質柔軟性を考慮したAI設計（#13）や大規模スクリーニングAI（#14）など、次世代AI創薬
技術の動向を継続的にモニタリングし、中長期的なR&D;計画に反映。

troy-technical.jp 独自キュレーション。記事著作権は各原著作者に帰属。 | Gemini API + Claude | 2026-06-13
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経口ペプチド「イコロキンラ」が中等度〜重度尋常性乾癬
治療薬として米国FDA承認、DDS技術進歩が奏功

概要

中等度から重度の尋常性乾癬を対象とする経口IL-23受容体拮抗薬ペプチド「イコロキ
ンラ」が米国FDAにより初めて承認され、注射製剤の有効性と経口投与の利便性を両
立する画期的な進歩を示しました。このDDSブレークスルーは、SNACのような透過促

進剤技術を活用し、酵素分解と腸管透過性不良というペプチド製剤の課題を克服した
ものです。患者アドヒアランスの劇的な向上が期待される一方、経口バイオアベイラ
ビリティは依然として約1%と低く、高用量や厳格な投与条件が必要となる場合があり

ます。本承認は、内分泌学分野での成功を皮膚科学に応用したものであり、今後の経
口ペプチド治療薬開発に大きな影響を与えるでしょう。

公開日 2026年06月04日  Dermatology Times  アメリカ



詳細

主要成果

2026年6月4日、中等度から重度の尋常性乾癬を適応とする経口IL-23受容体拮抗薬ペプ
チド「イコロキンラ」が米国FDAによって承認されました。これは、注射製剤に匹敵す
る効果と経口投与の利便性を両立させる画期的なDDS（Drug Delivery System）の進歩
を示しています。

技術・臨床詳細

イコロキンラの承認は、SNAC（Salcaprozate Sodium）などの透過促進剤技術を活用
し、ペプチド製剤が持つ酵素分解への脆弱性や腸管透過性の低さという長年の課題を克
服した結果です。従来の経口ペプチドのバイオアベイラビリティは約1%と低いものが
多かった中、この技術により臨床的に意義のある薬物濃度を達成しました。経口投与
は、注射に伴う不快感や注射部位反応を回避し、患者のアドヒアランスを大幅に向上さ
せることが期待されます。特に、IL-23経路は乾癬の主要な病態生理学的ドライバーであ
り、その経口阻害は治療選択肢を広げるものです。しかし、最適な効果を得るためには
依然として高用量や厳格な食事制限下での投与が必要となる場合があります。

背景・業界文脈

これまでペプチド製剤は、その生体内不安定性から注射剤が主流でした。特に糖尿病治
療薬セマグルチドの経口製剤「リベルサス」の成功以降、経口ペプチドDDSの研究開発
が加速しています。イコロキンラの承認は、内分泌学分野で確立された経口ペプチド技
術を皮膚科学に応用した初の成功事例となり、他の疾患領域への展開を後押しするでし
ょう。この進歩は、患者中心の治療アプローチを強化し、慢性疾患管理における新たな
パラダイムを提示します。



今後の展望

イコロキンラの承認は、今後数年間で多様な疾患に対する経口ペプチド治療薬の研究開
発をさらに加速させることが予想されます。特に、慢性疾患において長期的なアドヒア
ランスが重要な要素となるため、患者の治療負担を軽減する経口製剤の需要は高まる一
方です。今後は、バイオアベイラビリティのさらなる向上、投与回数の削減、そしてよ
り広範なペプチド分子へのDDS技術の適用が次の目標となるでしょう。これにより、製
薬業界全体のイノベーションが促進され、より多くの患者に恩恵をもたらす可能性を秘
めています。

元記事: https://www.dermatologytimes.com/view/the-emerging-role-of-oral-peptide-therapeutics-in-

dermatology

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.dermatologytimes.com/view/the-emerging-role-of-oral-peptide-therapeutics-in-dermatology
https://www.dermatologytimes.com/view/the-emerging-role-of-oral-peptide-therapeutics-in-dermatology


AlphaFoldとAlphaFold 3がタンパク質構造・分子間相互
作用予測を革新、創薬期間を大幅短縮

概要

AlphaFoldとその後継であるAlphaFold 3が、タンパク質の構造と分子間相互作用の予
測を劇的に進歩させ、従来の創薬プロセスにかかる期間を大幅に短縮しています。
AlphaFold 3は、単一鎖タンパク質だけでなく、タンパク質複合体、タンパク質-リガン

ド、核酸との相互作用も高精度で予測可能になりました。UniProtデータベースに登録
されているほぼ全てのタンパク質の予測構造が公開されたことで、構造生物学におけ
る構造的カバレッジが飛躍的に拡大し、計算化学とウェットラボ実験の融合を加速さ

せています。

公開日 2026年06月06日  IntuitionLabs / dev.to  アメリカ



詳細

主要成果

AlphaFoldと最新のAlphaFold 3は、タンパク質構造と分子間相互作用の予測能力を劇的
に向上させ、創薬研究のタイムラインを大幅に圧縮する革命をもたらしています。特に
AlphaFold 3は、その予測範囲を単一鎖タンパク質からタンパク質複合体、タンパク質-

リガンド、さらには核酸との相互作用にまで拡大し、創薬ターゲットの特定とリード化
合物の設計を加速しています。

技術・臨床詳細

AlphaFoldの技術は、深い学習アルゴリズムを用いてアミノ酸配列からタンパク質の立
体構造を高精度で予測することを可能にしました。AlphaFold 3では、この能力がさら
に進化し、様々な生体分子間の複雑な相互作用をモデル化できるようになりました。こ
れにより、インシリコでの薬物-ターゲット結合の可視化がより正確になり、実験的な
検証の前に潜在的な候補を効率的に絞り込むことが可能となります。UniProtデータベ
ース上のほぼ全ての既知タンパク質の予測構造が公開されたことで、構造生物学研究者
は実験的に構造を決定する時間とコストを大幅に削減できるようになりました。これ
は、特に低分子薬、抗体薬、ペプチド薬の開発において、初期探索から最適化までの期
間を劇的に短縮する上で極めて重要です。

背景・業界文脈

従来の創薬プロセスは、タンパク質の立体構造決定にX線結晶構造解析やNMR分光法な
ど時間とコストがかかる実験手法を要し、これがボトルネックとなっていました。
AlphaFoldの登場は、このボトルネックを解消し、構造情報に基づいた合理的な薬物設
計（Structure-Based Drug Design, SBDD）をより多くの研究者が利用できるようにしま
した。製薬業界では、AI駆動型創薬プラットフォームへの投資が加速しており、
AlphaFoldのような基盤モデルは、ターゲットのスクリーニング、リード化合物の最適
化、作用機序の解明に不可欠なツールとなっています。



今後の展望

AlphaFold 3の登場は、AI創薬の新たな時代を切り開くものです。将来的には、タンパク
質の動態、翻訳後修飾、そしてより複雑な細胞内環境での挙動の予測へと能力が拡張さ
れることが期待されています。これにより、AIが創薬サイクルの初期段階だけでなく、
前臨床・臨床開発段階における薬剤の有効性と安全性の予測にも貢献する可能性が高ま
ります。製薬企業はAIとウェットラボ実験の連携をさらに強化し、創薬の成功確率と効
率性を飛躍的に向上させるためのエンドツーエンドのプラットフォーム構築を進めるで
しょう。

元記事: https://dev.to/tyson_cung/alphafold-and-the-protein-folding-revolution-what-developers-need-

to-know-3dp

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://dev.to/tyson_cung/alphafold-and-the-protein-folding-revolution-what-developers-need-to-know-3dp
https://dev.to/tyson_cung/alphafold-and-the-protein-folding-revolution-what-developers-need-to-know-3dp


AIとノードバイオロジー統合により細胞応答予測を加速、
次世代創薬エンジン構築へ

概要

人工知能と「ノードバイオロジー」の統合が、疾患によるヒト細胞応答を予測するこ
とでターゲット特定を加速し、創薬を革新すると提唱されています。AlphaFoldのよう
なAIモデルは合理的な薬物設計において極めて重要であり、インシリコでの薬物-ター

ゲット結合可視化を可能にし、開発期間を短縮します。このアプローチは、ノードタ
ーゲットの発見と効果的な薬剤設計における人間とAIの協調的な役割を強調するもの
です。

公開日 2026年06月05日  amacad.org  アメリカ



詳細

主要成果

AI（人工知能）と「ノードバイオロジー」を統合することで、疾患に対するヒト細胞の
応答を予測し、薬物ターゲットの特定を加速するという革新的な創薬アプローチが提案
されています。この融合により、未来の創薬エンジンが構築され、創薬プロセスの効率
性と成功率が劇的に向上することが期待されます。

技術・臨床詳細

ノードバイオロジーは、細胞内シグナル伝達経路や遺伝子ネットワークにおける主要な
制御点（ノード）を特定することに焦点を当てています。これらのノードが疾患状態に
おいてどのように機能的に変化するかを理解することで、より効果的な治療介入点を特
定できます。AlphaFoldのような先進的なAIモデルは、タンパク質の構造予測能力を活
かし、薬物とターゲットの結合様式をコンピュータ上で高精度に可視化（インシリコ）
することを可能にします。これにより、ウェットラボでの実験を行う前に、多数の候補
分子の中から有望なものを効率的に絞り込むことができ、ターゲット特定からリード化
合物最適化までの期間を大幅に短縮できます。このAI駆動型のアプローチは、複雑な生
物学的システムを解読し、疾患の根本原因に迫ることで、よりパーソナライズされた治
療法の開発につながる可能性があります。

背景・業界文脈

従来の創薬は、膨大な数の化合物をスクリーニングする「総当たり」的なアプローチに
依存し、多大な時間とコストを費やしてきました。しかし、成功率は依然として低いま
までした。AIの進歩、特にAlphaFoldによるタンパク質構造予測のブレークスルーは、
創薬プロセスに合理的な設計と予測の要素を強く導入しました。ノードバイオロジーと
の組み合わせは、疾患の複雑なメカニズムをより深く理解し、これまで見過ごされてき
た治療ターゲットを発見する新たな道を開きます。これは、製薬業界が直面するR&D効
率の課題を解決し、より迅速に革新的な治療法を患者に届けるための重要なステップと
なります。



今後の展望

AIとノードバイオロジーの統合は、創薬の未来を形作る上で極めて重要な要素です。こ
のアプローチがさらに成熟すれば、ターゲットのバリデーション、バイオマーカーの発
見、さらには臨床試験のデザインに至るまで、創薬プロセスのあらゆる段階でAIがより
大きな役割を果たすようになるでしょう。人間とAIが協調し、それぞれの強みを活かす
ことで、これまで治療困難とされてきた疾患に対する画期的な薬剤の開発が加速される
ことが期待されます。これにより、創薬の「成功率」と「スピード」の両面で大幅な改
善が見込まれ、患者のアンメットメディカルニーズに応える新たな薬剤が次々と生まれ
る可能性を秘めています。

元記事: https://www.amacad.org/publication/daedalus/building-drug-discovery-engine-future-ai-

empowered-nodal-biology

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.amacad.org/publication/daedalus/building-drug-discovery-engine-future-ai-empowered-nodal-biology
https://www.amacad.org/publication/daedalus/building-drug-discovery-engine-future-ai-empowered-nodal-biology


AI/機械学習が創薬のターゲット特定と精密ナノ医療を推
進、候補薬選定と生物経路分析を高度化

概要

機械学習（ML）と深層学習（DL）戦略が、ターゲット特定と精密ナノ医療の向上を通
じて創薬を前進させています。これらの技術は、仮想スクリーニングとバイオ活性予
測を活用して候補薬の優先順位付けを洗練し、タンパク質-リガンド相互作用モデリン

グと生物経路分析を用いて治療特異性を高めています。特に深層学習は、医用画像解
析、ゲノムデータ解釈、タンパク質構造予測において大きな影響を与えています。

公開日 2026年06月09日  Dove Medical Press  アメリカ



詳細

主要成果

機械学習（ML）と深層学習（DL）の戦略が、創薬におけるターゲット特定と精密ナノ
医療の分野で画期的な進歩をもたらしています。これらのAI技術は、薬物候補の選定プ
ロセスを高度化し、治療薬の特異性と有効性を向上させることで、創薬全体の効率を高
めています。

技術・臨床詳細

MLとDLは、膨大な生物学的・化学的データから複雑なパターンを学習し、創薬プロセ
スの様々な段階で応用されています。ターゲット特定においては、遺伝子発現データ、
プロテオミクスデータ、疾患関連ネットワークなどを解析し、新しい治療ターゲットを
予測します。また、仮想スクリーニングとバイオ活性予測により、何百万もの化合物の
中から最も有望な候補を迅速に特定し、ウェットラボでの実験コストと時間を削減しま
す。タンパク質-リガンド相互作用モデリングは、薬剤とターゲット分子がどのように
結合するかを詳細にシミュレーションし、最適化された結合特性を持つ化合物の設計を
可能にします。さらに、生物経路分析を通じて、薬剤が細胞内の複数の経路に与える影
響を予測し、より特異的で副作用の少ない治療薬の開発に貢献します。深層学習は、特
に医用画像解析における疾患診断、ゲノムデータにおける遺伝子変異の特定、そして
AlphaFoldのようなモデルによる高精度なタンパク質構造予測において、その能力を最
大限に発揮しています。

背景・業界文脈

従来の創薬プロセスは、時間とコストがかかる上に成功率が低いという課題を抱えてい
ました。しかし、ビッグデータの増加とAI技術の進化により、製薬業界はデータ駆動型
のアプローチへと移行しつつあります。MLとDLは、研究者が人間では処理しきれない
複雑なデータセットを解析し、より情報に基づいた意思決定を下すことを支援します。
これにより、初期段階のリード化合物の発見から前臨床開発に至るまでの期間が短縮さ
れ、R&Dパイプライン全体の生産性が向上しています。精密ナノ医療の分野では、AIが
ナノキャリアの設計、薬物放出プロファイルの最適化、標的細胞への送達効率の向上に
貢献し、個別化医療の実現を加速させています。



今後の展望

AI/ML技術の創薬への統合は今後も加速し、さらなるイノベーションが期待されます。
特に、マルチオミクスデータの統合解析や、リアルワールドデータ（RWD）を用いた臨
床アウトカムの予測精度向上が進むでしょう。また、AIは新しいモダリティ（例：細胞
治療、遺伝子治療）の設計と最適化においても中心的な役割を果たすようになります。
規制当局との連携を通じて、AIモデルの検証と標準化が進めば、より多くのAI駆動型薬
剤が臨床開発から市場へと投入されるようになるでしょう。これにより、治療が困難な
疾患に対する画期的な薬剤の発見と開発が加速され、患者の生活の質を向上させる新た
な治療法が提供されることが期待されます。

元記事: https://www.dovepress.com/advancing-drug-discovery-with-ai-machine-and-deep-learning-

strategies--peer-reviewed-fulltext-article-IJN

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.dovepress.com/advancing-drug-discovery-with-ai-machine-and-deep-learning-strategies--peer-reviewed-fulltext-article-IJN
https://www.dovepress.com/advancing-drug-discovery-with-ai-machine-and-deep-learning-strategies--peer-reviewed-fulltext-article-IJN


ABL BioのEGFR/MUC1二重標的二重特異性ADC
「ABL209」が米国第1相試験を進行中、World ADC
Koreaで前臨床データを発表

概要

ABL Bioは、米国で第1相臨床試験中の二重特異性ADC候補薬「ABL209（NEOK002）」

を「第5回World ADC South Korea 2026」で発表しました。ABL209は、EGFRとMUC1

の両方を標的とし、トポイソメラーゼI阻害剤をペイロードとして搭載しており、従来
のモノクローナルADCの限界を克服し、健常細胞への毒性を低減しつつ、不均一な腫

瘍に対する抗がん効果を最大化することを目指しています。発表では、前臨床段階で
の強力な抗腫瘍活性と良好な毒性プロファイルが示され、次世代ADC開発における大
きな可能性を示唆しています。

公開日 2026年06月07日  Seoul Economic Daily  韓国



詳細

主要成果

ABL Bioは、米国で第1相臨床試験を進めている二重特異性抗体薬物複合体（ADC）候補
薬「ABL209（NEOK002）」に関する前臨床データを、「第5回World ADC South Korea
2026」で発表しました。この発表は、不均一ながんに対する治療指数を向上させ、次世
代ADCとして確立するための重要な一歩となります。

技術・臨床詳細

ABL209は、癌細胞に多く発現するEGFR（上皮成長因子受容体）とMUC1（ムチン1）の
二つの標的を同時に認識する二重特異性抗体を基盤としています。ペイロードには強力
な抗がん作用を持つトポイソメラーゼI阻害剤を採用し、プロテアーゼ切断可能なリン
カーを介して抗体に結合させています。この二重標的戦略は、腫瘍細胞への結合特異性
を高めることで、健常細胞への毒性を低減しつつ、抗がん効果を最大化することを目指
しています。前臨床データでは、ABL209がデュアルポジティブ細胞に対してサブナノ
モラーレベルの細胞毒性を示し、さらに抗原陰性細胞に対しても強力な傍観者効果
（bystander killing）を発揮することが確認されました。これにより、腫瘍内の抗原発
現の不均一性を克服し、より広範な患者群への適用可能性が期待されます。現在、ABL
Bioの子会社であるNeok Bioを通じて米国で第1相臨床試験が進行中であり、安全性、忍
容性、薬物動態、そして予備的な抗腫瘍活性が評価されています。

背景・業界文脈

抗体薬物複合体（ADC）は、特定の抗原を発現する腫瘍細胞に薬剤を特異的に送達する
ことで、高い有効性と低い全身毒性を両立させる治療モダリティとして注目されていま
す。しかし、従来のモノクローナルADCは、腫瘍内の抗原発現の不均一性により、一部
の細胞にしか薬剤が届かないという限界がありました。ABL209のような二重特異性
ADCは、この課題を克服するために開発された次世代ADCであり、複数の抗原を同時に
標的とすることで、治療効果の向上と耐性獲得の抑制を目指します。本製品の開発は、
特に固形がん、中でも乳がんなどの不均一性が顕著な腫瘍において、新たな治療選択肢
を提供する可能性を秘めています。



今後の展望

ABL209の第1相臨床試験の進展は、今後の二重特異性ADCの開発ロードマップにとって
重要な意味を持ちます。特に、米国での臨床試験は、より厳格な規制環境下での安全性
と有効性の評価機会を提供します。ABL Bioは、この前臨床データを基盤として、
ABL209のさらなる臨床開発を加速させ、最終的には多様な固形がん患者に対する革新
的な治療薬として市場に投入することを目指しています。この技術が成功すれば、既存
のADC治療に抵抗性を示す患者や、より攻撃的な腫瘍を持つ患者に対する新たな希望と
なるでしょう。

元記事: https://en.sedaily.com/finance/2026/06/08/abl-bio-to-showcase-bispecific-adc-at-world-adc-

korea

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://en.sedaily.com/finance/2026/06/08/abl-bio-to-showcase-bispecific-adc-at-world-adc-korea
https://en.sedaily.com/finance/2026/06/08/abl-bio-to-showcase-bispecific-adc-at-world-adc-korea


バイオRxiv発表：APOSMがペアワイズ優先学習でジェネ
ラティブ小分子設計を改善、リード最適化を加速

概要

bioRxivで発表されたAPOSMは、絶対スコアの代わりにペアワイズ優先学習を用いてサ
ロゲートモデルを強化することで、ジェネラティブ小分子設計を改善するアクティブ
ラーニングアルゴリズムです。この手法は、フラグメントベースのジェネレーターと

メッセージパッシンググラフニューラルネットワークを組み合わせ、分子最適化ベン
チマークにおけるターゲット達成率とサンプリング効率を向上させます。これによ
り、スクリーニング測定のノイズやスパース性によって生じるリード最適化の課題に

対処することを目指しています。

公開日 2026年06月10日  bioRxiv  アメリカ



詳細

主要成果

bioRxivにプレプリントとして公開された研究により、APOSM（Active-learning with

Pairwise Preference for Small-Molecule design）という新しいアクティブラーニングア
ルゴリズムが導入されました。APOSMは、従来の絶対スコアに依存するのではなく、
ペアワイズ優先学習を用いてサロゲートモデルの精度を高めることで、ジェネラティブ
な小分子設計能力を大幅に改善します。

技術・臨床詳細

APOSMは、分子設計における探索的アプローチと最適化アプローチを効果的に統合し
ています。具体的には、このアルゴリズムは以下の主要な技術要素を組み合わせていま
す。

フラグメントベースのジェネレーター: 分子を構成する既知の化学フラグメントを基
盤として、新しい化合物を生成する。

メッセージパッシンググラフニューラルネットワーク (MPNN): 分子の構造情報を効
率的にエンコードし、その特性を予測する。

ペアワイズ優先学習: 従来の「良いか悪いか」の絶対評価ではなく、「AはBより良
い」という相対的な好み（ペアワイズ優先度）から学習する。これにより、ノイズが
多い、あるいはデータが疎らなスクリーニング測定環境においても、より堅牢なサロ
ゲートモデルを構築できる。

この組み合わせにより、APOSMは分子最適化ベンチマークにおいて、ターゲット分子
の特性（例：結合親和性、選択性）達成率を向上させるとともに、有望な候補分子を効
率的にサンプリングする能力を高めます。特に、リード化合物の精製プロセスで直面す
る、実測値のノイズや不完全性といった課題に対する有効な解決策を提供します。



背景・業界文脈

小分子創薬の初期段階、特にリード最適化フェーズでは、膨大な数の化合物の中から目
的の生物学的特性を持つものを見つけ出す必要があります。しかし、実験的なスクリー
ニングは高コストで時間がかかり、得られるデータもノイズや欠損が多いことが課題で
した。近年、AIを用いたジェネラティブ分子設計が注目されていますが、その性能は学
習データの質に大きく依存します。APOSMのようなアクティブラーニングアルゴリズ
ムは、限られた実験データから効率的に最適な学習を行い、AIモデルの性能を最大化す
ることで、この課題に対処しようとするものです。これにより、創薬研究者はより少な
い実験回数でより良い分子を設計できるようになります。

今後の展望

APOSMの開発は、AI駆動型創薬における重要な一歩であり、特にリード最適化の効率
化に貢献すると期待されます。将来的には、このペアワイズ優先学習の原理が、他の創
薬フェーズ（例：ヒット探索、前臨床開発）や、他のモダリティ（例：ペプチド、バイ
オポリマー）の設計にも応用される可能性があります。スクリーニングデータの質に左
右されにくい、よりロバストなAI創薬モデルの実現は、新薬開発のコストと期間をさら
に短縮し、より多くの革新的な治療法を患者に届けるための基盤となるでしょう。この
技術は、製薬企業がR&Dパイプラインの生産性を向上させる上で不可欠なツールとなる
可能性を秘めています。

元記事: https://www.biorxiv.org/content/10.64898/2026.06.06.730554v1

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.biorxiv.org/content/10.64898/2026.06.06.730554v1


AI創薬の臨床的成果不足と検証危機：AlphaFoldの限界と
規制の課題をMDPIが指摘

概要

MDPIのレビュー記事は、2022年から2026年のAI創薬の現状を議論し、多額の投資と早
期段階での開発期間短縮がある一方で、臨床的検証の不足と高い臨床脱落率が継続し
ていると指摘しています。AlphaFoldなどのAIモデルはタンパク質構造予測を進歩させ

たものの、タンパク質の動態、翻訳後修飾、タンパク質-リガンド相互作用のモデリン
グには課題が残ります。著者は、変革的な臨床成果を達成するために、より強固な検
証フレームワーク、データ共有の改善、および規制基準の整合性の必要性を強調して

います。

公開日 2026年06月12日  MDPI  スイス



詳細

主要成果

MDPIのレビュー記事は、AI創薬分野への多大な投資と早期開発段階の加速にもかかわ
らず、臨床における検証済みの影響が限定的であり、高い臨床脱落率が依然として課題
であることを明らかにしました。これは、AIモデルの性能と実世界の臨床結果との間に
存在するギャップを示唆しています。

技術・臨床詳細

本レビューは、2022年から2026年までのAI創薬の進捗を分析し、AlphaFoldのような画
期的なAIモデルがタンパク質構造予測において著しい進歩を遂げたことを認めていま
す。これにより、初期の薬物候補探索フェーズは大幅に効率化されました。しかし、記
事では、AIモデルがまだ完全に解決できていないいくつかの重要な技術的課題が強調さ
れています。これには、タンパク質の複雑な動態（例：コンフォメーション変化）、多
様な翻訳後修飾（例：リン酸化、グリコシル化）、そして薬物とターゲット間の精密な
タンパク質-リガンド相互作用の正確なモデリングが含まれます。これらの要素は、薬
物の有効性、安全性、および作用機序を決定する上で極めて重要であり、現在のAIモデ
ルでは十分な精度で捉えきれていない可能性があります。結果として、初期の有望な候
補が臨床試験で失敗する「検証危機」が生じています。

背景・業界文脈

近年、製薬業界はAI技術に巨額の投資を行い、創薬の効率化とスピードアップを目指し
てきました。初期段階の化合物設計やターゲット特定においては、AIが顕著な進歩を示
し、開発期間の短縮に貢献しています。しかし、これらの進歩が臨床試験での成功率の
向上に直接結びついていない現実があります。高い臨床脱落率は、新薬開発の経済性を
悪化させる主要因であり、AI投資の真のROI（投資収益率）を疑問視する声も上がって
います。本記事は、データ共有の不足、多様なバイオデータセットの標準化の遅れ、そ
してAIモデルの透明性と解釈可能性の課題が、強固な検証フレームワークの構築を妨げ
ていると指摘しています。



今後の展望

AI創薬が真に革新的な臨床成果を達成するためには、多角的なアプローチが必要です。
まず、より高品質で多様な生物学的データセットの構築と業界全体でのデータ共有の促
進が不可欠です。次に、AIモデルの予測能力を向上させるだけでなく、その予測が実際
の生物学的システムや臨床環境でどのように機能するかを検証するための、より厳格な
フレームワークが求められます。さらに、各国・地域の規制当局がAI駆動型薬剤の評価
と承認に関する整合性のある基準を確立することが、イノベーションの促進と患者アク
セスの確保の両面で重要となります。今後のAI創薬は、単なる技術開発に留まらず、研
究者、開発者、規制当局が協力して、信頼性と再現性のある臨床的価値を創出するエコ
システムを構築することが鍵となるでしょう。

元記事: https://www.mdpi.com/1424-8247/19/6/916

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.mdpi.com/1424-8247/19/6/916


Protaiが構造プロテオミクスガイド型AI「AIMS-Fold」を
発表、誘導近接治療薬設計を革新

概要

Protaiは、構造プロテオミクスデータによって誘導される生成AIフレームワーク
「AIMS-Fold」を発表し、PROTACsや分子接着剤のような誘導近接治療薬設計を革新し
ます。AIMS-Foldは、既存のアプローチとは異なり、実験的な構造プロテオミクスデー

タ（XL-MSやHDX-MS）を統合することで、より生物学的に意味のあるマルチステー
トかつ柔軟なタンパク質複合体コンフォメーション予測を可能にします。このプラッ
トフォームは、強力で生体利用性があり、インビボで検証されたKAT6A分解薬の設計

を可能にし、PROTAC発見における精度と効率を向上させました。

公開日 2026年06月10日  BioSpace  アメリカ



詳細

主要成果

Protaiは、構造プロテオミクスデータをガイドとする生成AIフレームワーク「AIMS-

Fold」を発表しました。この革新的なプラットフォームは、PROTACs（プロテオリシス
標的キメラ）や分子接着剤などの誘導近接治療薬の設計を目的としており、従来のAIモ
デルでは困難だった生物学的に意味のあるタンチパク質複合体構造の予測精度を劇的に
向上させます。

技術・臨床詳細

AIMS-Foldは、他の主要なAIアプローチと一線を画す特徴として、実験的に得られた構
造プロテオミクスデータ（例：クロスリンク質量分析法（XL-MS）や水素重水素交換質
量分析法（HDX-MS））をAI予測プロセスに直接統合します。これにより、AIモデルは
静的な構造予測に留まらず、タンパク質の柔軟性や複数の機能状態に対応するマルチス
テートコンフォメーションをより正確に予測できるようになります。誘導近接治療薬
は、標的タンパク質とE3ユビキチンリガーゼなどの生体分子を近接させることで、標的
タンパク質の分解や活性化を誘導します。このような複雑な分子間相互作用を正確にモ
デル化する能力は、薬剤設計において極めて重要です。実際、AIMS-Foldは、強力で高
い生体利用性を持ち、さらにインビボで有効性が検証されたKAT6A分解薬の設計を可能
にしました。これは、PROTACsの発見と最適化プロセスにおける精度と効率を大幅に向
上させることを実証しています。

背景・業界文脈

PROTACsや分子接着剤といった誘導近接治療薬は、従来の阻害剤とは異なる作用機序を
持つ革新的なモダリティとして、近年大きな注目を集めています。しかし、これらの薬
剤の設計は、ターゲットタンパク質、E3リガーゼ、そして薬剤分子の三者間複合体の形
成という複雑な課題を伴います。特にタンパク質の動的な挙動や複数のコンフォメーシ
ョンを考慮に入れることは、成功率を高める上で不可欠でした。既存のAIツールはタン
パク質構造予測に優れているものの、このような動的かつマルチステートな相互作用の
予測には限界がありました。ProtaiのAIMS-Foldは、このギャップを埋めるものであり、
創薬研究者がより効率的に有効な誘導近接治療薬を設計できる基盤を提供します。



今後の展望

AIMS-Foldの登場は、誘導近接治療薬分野における創薬プロセスの変革を予感させま
す。実験データとAI予測のシームレスな統合は、新薬開発のサイクルを加速し、より多
様な疾患ターゲットへの応用を可能にするでしょう。将来的には、このアプローチが
PROTACsだけでなく、他の新規モダリティ（例：RNAターゲット薬、ペプチドベース
薬）の設計にも拡張される可能性があります。AIMS-Foldによって設計されたKAT6A分
解薬のインビボでの成功は、その技術的信頼性と実用性を強く裏付けており、今後の臨
床開発への進展が期待されます。これにより、これまで治療が困難だった疾患に対し
て、より効果的で副作用の少ない新たな治療選択肢が提供されることが見込まれます。

元記事: https://www.biospace.com/press-releases/protai-introduces-aims-fold-establishing-structural-

proteomics-guided-ai-for-induced-proximity-drug-design

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.biospace.com/press-releases/protai-introduces-aims-fold-establishing-structural-proteomics-guided-ai-for-induced-proximity-drug-design
https://www.biospace.com/press-releases/protai-introduces-aims-fold-establishing-structural-proteomics-guided-ai-for-induced-proximity-drug-design


Isomorphic Labs、AlphaFold 3を活用しAI設計のがん・
免疫治療薬を臨床試験へ

概要

Isomorphic Labsは、AlphaFold 3を含むAlphaFold由来のAIモデルを活用し、初のAI設
計によるがんおよび免疫疾患治療薬を臨床試験に進めています。同社は、生物学的デ
ータを統合して新規治療候補薬を迅速に生成するエンドツーエンドのAI創薬プラット

フォームを構築することで、創薬のタイムラインを劇的に短縮することを目指してい
ます。AlphaFold 3の高い精度でのタンパク質-DNA、RNA、および小分子相互作用の
予測能力が、この加速に不可欠な役割を果たしています。

公開日 2026年06月06日  IntuitionLabs  イギリス



詳細

主要成果

Isomorphic Labsは、AlphaFold 3を含む最新のAlphaFold由来AIモデルを駆使し、自社で
計算設計した最初のがんおよび免疫疾患治療薬を臨床試験段階へと進めました。これ
は、AIが創薬プロセス全体を加速し、臨床応用に近づいていることを示す重要なマイル
ストーンです。

技術・臨床詳細

Isomorphic Labsが開発しているAI創薬プラットフォームは、膨大な生物学的データを統
合し、それに基づいて新規の治療候補薬を迅速に生成するエンドツーエンドのアプロー
チを採用しています。特に、Google DeepMindによって開発されたAlphaFold 3は、そ
の卓越した予測能力で、タンパク質単体の構造だけでなく、タンパク質とDNA、RNA、
さらには小分子との複雑な相互作用を高精度で予測することを可能にしています。この
能力は、薬物とターゲットの結合様式を詳細に理解し、より効果的で選択性の高い薬剤
を設計する上で不可欠です。AIによるインシリコでのスクリーニングと最適化は、従来
のウェットラボ実験に比べて時間とコストを大幅に削減し、数年かかっていた創薬のリ
ードタイムを劇的に短縮する可能性を秘めています。Isomorphic Labsは、このプラット
フォームを活用して、がんや自己免疫疾患といったアンメットメディカルニーズが高い
領域での新薬開発を加速させています。

背景・業界文脈

創薬におけるAIの活用は、ここ数年で急速に進展しており、特にAlphaFoldの登場はタ
ンパク質構造予測の分野に革命をもたらしました。Isomorphic Labsは、この技術をさら
に発展させ、AIを単なるツールではなく、創薬プロセス全体を駆動する「エンジン」と
して位置づけています。同社の戦略は、AIが初期のターゲット特定からリード最適化、
さらには前臨床段階、そして最終的には臨床試験へと続くパイプライン全体を効率化す
ることを目指しています。AI主導の創薬は、これまで高コストで成功率が低かった新薬
開発のモデルを変革し、より多くの患者に迅速に治療法を届ける可能性を秘めていま
す。



今後の展望

Isomorphic LabsがAI設計治療薬を臨床試験に進めたことは、AI創薬分野における大きな
期待を高めます。今後、これらの薬剤の臨床試験結果が良好であれば、AIが創薬の各段
階で果たす役割はさらに拡大するでしょう。特に、AlphaFold 3のような高度なAIモデル
は、疾患の複雑な生物学的基盤を解明し、より個別化された精密医療を実現するための
鍵となると期待されています。製薬業界全体でAIへの投資が続く中、Isomorphic Labsの
ような企業は、AI技術を実用的な治療薬開発に橋渡しする先駆者として、その動向が注
目されます。AIと人間の専門知識の融合は、創薬の未来を根本的に変え、患者の治療ア
ウトカムを向上させる新たな時代を切り開くでしょう。

元記事: https://intuitionlabs.ai/articles/isomorphic-labs-alphafold-ai-drug-discovery-trials

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://intuitionlabs.ai/articles/isomorphic-labs-alphafold-ai-drug-discovery-trials


GLP-1市場、肥満症向け経口薬とトリプルアゴニスト開発
で競争激化、代謝性疾患治療薬市場は1500億ドル規模へ

概要

GLP-1市場は、特に肥満症および代謝性疾患向け経口療法薬とトリプルアゴニストの開
発により、激しい競争に突入しており、関連市場は1500億ドル規模に達すると予測さ
れています。Eli Lilly（レタトルチド、オルフォルグリプロン）とNovo Nordisk（カグ

リセマ、アミクレチン、経口セマグルチド）が、注射剤および経口剤、次世代複合生
物製剤の両方で強力なパイプラインを主導しています。Structure Therapeuticsのアル
ニグリプロンや、Merck、AstraZeneca、Roche、Viking Therapeuticsの候補薬も、経口

投与と高い減量効果を重視した第2相臨床試験で有望なデータを示しています。

公開日 2026年06月08日  DataM Intelligence  アメリカ



詳細

主要成果

GLP-1受容体作動薬市場は、肥満症および代謝性疾患を対象とした経口治療薬とトリプ
ルアゴニストの開発競争が激化し、その市場規模は1500億ドルに達すると予測されてい
ます。この動きは、患者の利便性と治療効果の向上を追求する業界全体の傾向を反映し
ています。

技術・臨床詳細

GLP-1市場では、革新的な薬剤が次々と登場し、多様な治療選択肢を提供しています。
Eli Lillyは、GIP/GLP-1/グルカゴンのトリプルアゴニストであるレタトルチド
（retatrutide）や、非ペプチド経口GLP-1受容体作動薬であるオルフォルグリプロン
（orforglipron）など、強力なパイプラインを展開しています。一方、Novo Nordisk

は、GLP-1とアミリンの併用剤カグリセマ（CagriSema）、そしてGLP-1とアミリンにグ
ルカゴンを加えた次世代複合薬アミクレチン（Amycretin）、さらに既存の経口セマグ
ルチド（oral semaglutide）で市場を牽引しています。これらの薬剤は、単一のGLP-1受
容体作動薬と比較して、より強力な体重減少効果や血糖コントロール改善効果を示すこ
とが期待されています。特に、経口投与製剤の開発は患者のアドヒアランスを大幅に向
上させる可能性があり、その進展が市場競争を一層激化させています。Structure

Therapeuticsのアルニグリプロン（aleniglipron）や、Merck、AstraZeneca、Roche、
Viking Therapeuticsなどの候補薬も、第2相臨床試験で promising なデータを示してお
り、経口経路での優れた減量効果に焦点を当てています。

背景・業界文脈

肥満症と2型糖尿病は、世界中で患者数が増加している主要な公衆衛生上の課題であ
り、効果的で安全な治療法の需要が非常に高いです。GLP-1受容体作動薬は、体重減
少、血糖コントロール、心血管イベントリスクの低減において優れた効果を示し、これ
らの疾患の治療パラダイムを変革してきました。注射剤が先行していたこの分野におい
て、経口投与の利便性は、より広範な患者へのアクセスを可能にし、市場の爆発的な成
長を促しています。また、単一のアゴニストから複数の腸管ホルモン（GIP、グルカゴ
ンなど）を標的とするトリプルアゴニストへの移行は、より強力な代謝改善効果を追求
する次世代治療薬開発のトレンドを示しています。



今後の展望

GLP-1市場の競争は今後も激化し、経口剤の開発競争はさらに加速するでしょう。各社
は、優れた有効性、良好な安全性プロファイル、そして患者の利便性を兼ね備えた製品
の開発に注力します。トリプルアゴニストやその他の新規複合生物製剤が、さらなる体
重減少や代謝改善効果をもたらすことで、治療の選択肢は多様化し、個別化医療の進展
が期待されます。市場規模が1500億ドルに達する見込みであることから、この分野は製
薬業界にとって最大の成長ドライバーの一つであり続けるでしょう。AIを活用した開発
期間短縮や製造コスト削減も、この競争における重要な要素となります。

元記事: https://www.datamintelligence.com/blogs/glp-1-analogues-market-obesity-drug-pipeline-oral-

therapies-triple-agonists

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.datamintelligence.com/blogs/glp-1-analogues-market-obesity-drug-pipeline-oral-therapies-triple-agonists
https://www.datamintelligence.com/blogs/glp-1-analogues-market-obesity-drug-pipeline-oral-therapies-triple-agonists


ThinkBio.AiがAI創薬ツール市場をリード、ターゲット特
定と臨床試験計画を革新

概要

AIは、ターゲット特定、ドラッグリパーパシング、および臨床試験計画を強化するこ
とで、創薬プロセス全体にわたって大きな価値を生み出しています。ThinkBio.Ai、
Schrödinger、Insilico Medicineなどのプラットフォームは、機械学習、生成AI、マルチ

オミクスデータ統合を活用して、R&Dの様々な段階を加速しています。AIは初期段階
のタイムラインを大幅に短縮できるものの、生物学的発見を臨床的成果に結びつけ、
より強力な根拠を持つ疾患関連ターゲットを特定することが重要であると強調されて

います。

公開日 2026年06月09日  BioStock Info  スウェーデン



詳細

主要成果

AIは、創薬研究開発（R&D）の全段階において価値創造の中心となり、特にターゲット
特定、既存薬再利用（ドラッグリパーパシング）、そして臨床試験計画の最適化におい
て、その有効性を確立しています。ThinkBio.Aiのような先進的なプラットフォームがこ
の分野をリードしています。

技術・臨床詳細

ThinkBio.Ai、Schrödinger、Insilico Medicineといった主要なAIプラットフォームは、機
械学習（ML）、生成AI、およびマルチオミクスデータ統合といった最先端技術を駆使
して、創薬プロセスの各段階を加速しています。これらのツールは、例えば、以下のよ
うな機能を提供します。

ターゲット特定: 膨大なゲノム、プロテオミクス、メタボロミクスデータから疾患関
連の遺伝子やタンパク質を特定し、新たな治療ターゲット候補を提案します。

ドラッグリパーパシング: 既存の承認薬や開発中止薬の中から、新たな疾患への治療
効果を持つものを見つけ出し、開発コストと時間を削減します。

リード化合物最適化: 生成AIを用いて、目的の特性を持つ新規化合物を設計し、薬物
動態学（PK）、薬力学（PD）、毒性などの予測を通じて最適化を支援します。

臨床試験計画: 患者の選択、試験デザインの最適化、バイオマーカーの特定などをAI

が支援し、臨床試験の成功確率と効率を向上させます。

AIは、これらのプロセスにおいて、従来数ヶ月から数年かかっていた作業を数週間で完
了させる能力を持ち、特に初期段階のタイムラインを大幅に短縮します。しかし、単に
生物学的発見を加速するだけでなく、それらを信頼性の高い臨床的成果に変換し、疾患
に真に関連するターゲットをより強固な科学的根拠に基づいて特定することが、AI創薬
の真価を問う点となります。



背景・業界文脈

製薬業界は、新薬開発コストの高騰と成功率の低さという長年の課題に直面していま
す。AIの導入は、これらの課題に対処するための強力なソリューションとして期待され
ており、世界中でAI駆動型創薬への投資が加速しています。AIは、データサイエンス、
計算化学、生物学の専門知識を融合し、創薬研究者がより複雑な問題を解決し、より多
くの情報に基づいた意思決定を下せるように支援しています。各企業は、自社のパイプ
ラインを強化するために、AIスタートアップとの提携やAI技術の内製化を進めていま
す。

今後の展望

AI創薬ツールの進化は止まらず、今後もその適用範囲と影響力は拡大するでしょう。特
に、以下のような進展が期待されます。

基盤モデル（Foundation Models）の活用: 大規模な生物学的・化学的データで事前
学習されたモデルが、より汎用的な創薬タスクに応用され、転移学習を通じて迅速な
新薬開発を可能にする。

リアルワールドデータ（RWD）との統合: 臨床現場から得られる大規模なRWDをAI

が解析し、より正確な疾患理解と治療反応予測に貢献する。

AIとウェットラボの自律化: AIが実験計画を立て、ロボットがそれを実行し、得られ
たデータをAIが解析して次の実験にフィードバックする、という自律的な研究サイク
ルが確立される。

これらの進展により、AIは創薬の「成功率」と「スピード」をさらに向上させ、これま
で治療困難だった疾患に対する革新的な治療法を、より迅速に患者に届けるための鍵と
なるでしょう。

元記事: https://www.thinkbio.ai/resources/biopharma-ai-tools-drug-discovery-clinical-research/

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.thinkbio.ai/resources/biopharma-ai-tools-drug-discovery-clinical-research/


Latent Labsの生成AIが分子設計を根底から変革、マクロ
環状ペプチド・抗体候補を数週間で生成

概要

Latent Labsは、創薬において既存ライブラリからのスクリーニングではなく、意図に
基づいた「de novo（デノボ）」分子設計を可能にする生成AIプラットフォーム
「Latent-X1」と「Latent-Y」を発表しました。Latent-X1はマクロ環状ペプチドとタン

パク質ミニバインダーの全原子生成モデルを、Latent-Yは生物学におけるエキスパー
トレベルの構造ベース設計を可能にするAI科学者として機能します。このアプローチ
により、発見期間を数年から数週間に短縮し、ポートフォリオの生産性を劇的に向上

させることに成功しました。

公開日 2026年06月05日  CVPR (Computer Vision and Pattern Recognition)  アメリカ



詳細

主要成果

Latent Labsは、その生成AIプラットフォーム「Latent-X1」と「Latent-Y」を通じて、創
薬における分子設計のパラダイムを根本から変革しています。従来のスクリーニング手
法とは異なり、これらのAIは明確な意図に基づいてゼロから分子を設計する「de

novo」創薬を実現し、マクロ環状ペプチドや抗体候補薬を数週間という驚異的な速さで
生成・検証しています。

技術・臨床詳細

Latent Labsの技術は、以下の二つの主要なプラットフォームに支えられています。

Latent-X1: これは、マクロ環状ペプチドとタンパク質ミニバインダーのための全原
子生成モデルです。分子の構造を原子レベルで詳細に制御し、特定の標的への高い結
合親和性と選択性を持つ分子を設計できます。このモデルは、複雑なコンフォメーシ
ョンを持つ分子でも、安定性と薬理学的特性を考慮して効率的に生成することが可能
です。

Latent-Y: 「AI科学者」として機能するエージェンティックAIであり、生物学におけ
るエキスパートレベルの構造ベース設計能力を提供します。既存の知識や実験データ
を活用し、自律的に設計空間を探索し、最適な候補分子を提案します。

これらのAIは、研究室で検証済みの抗体およびペプチド候補薬を設計することに成功し
ており、その能力は既存の創薬プロセスに比べて卓越しています。このアプローチによ
り、通常数年を要する創薬の発見フェーズが数週間にまで短縮され、R&Dポートフォリ
オ全体の生産性を飛躍的に高めることができます。AIが分子の物理化学的特性、結合特
性、そして代謝安定性を高精度で予測するため、実験室での失敗率を低減し、より迅速
に臨床開発に繋がる候補を特定することが可能になります。



背景・業界文脈

従来の創薬は、既知の分子ライブラリをスクリーニングすることに大きく依存してお
り、探索できる化学空間には限界がありました。また、リード化合物の最適化には、多
大な時間とリソースを要する試行錯誤の実験が不可欠でした。生成AIの登場は、このボ
トルネックを解消し、無限に近い化学空間から、特定の疾患メカニズムに適合する全く
新しい分子構造を設計する道を開きました。これにより、これまで創薬が困難だったタ
ーゲットや、既存薬では対応できない疾患に対する新しい治療法の開発が加速されるこ
とが期待されています。

今後の展望

Latent Labsの生成AI技術は、創薬の未来を形作る上で極めて重要な要素です。この技術
がさらに成熟すれば、ターゲットの特定から前臨床開発まで、創薬プロセスのあらゆる
段階でAIが中心的な役割を果たすようになるでしょう。特に、AIが自律的に実験計画を
立て、ロボットが実行し、AIが結果を解析して次のステップに進むという「自律型ラ
ボ」の実現に貢献する可能性を秘めています。これにより、創薬のスピードと効率がさ
らに向上し、患者のアンメットメディカルニーズに応える革新的な治療法が、かつてな
い速さで市場に投入されることが期待されます。製薬業界全体におけるAIへの投資と協
力が加速する中で、Latent Labsのようなパイオニア企業の動向は、今後も注視されるで
しょう。

元記事: https://cvpr.thecvf.com/virtual/2026/invited-talk/40397

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://cvpr.thecvf.com/virtual/2026/invited-talk/40397


UVAがAI拡散モデル「YuelDesign」を開発、タンパク質
柔軟性を考慮した薬物設計でCDK2標的化に成功

概要

バージニア大学（UVA）チームが開発した「YuelDesign」フレームワークは、AI拡散
モデルを用いてリガンド生成時にタンパク質の柔軟性を明示的にモデル化すること
で、構造ベースの薬物設計を大きく進歩させました。このアプローチは、タンパク質

結合部位を静的ではなく動的に扱うことで、従来の多くのAI手法の主要な限界を克服
します。CDK2のような挑戦的なターゲットでのベンチマークテストにより、
YuelDesignが現実的な、柔軟なターゲットにより適した薬物候補を生成できることが

実証されました。

公開日 2026年06月06日  IntuitionLabs  アメリカ



詳細

主要成果

バージニア大学（UVA）の研究チームが開発した「YuelDesign」フレームワークは、AI

拡散モデルを活用してタンパク質の柔軟性を薬物設計プロセスに組み込むことで、構造
ベースの薬物設計に画期的な進歩をもたらしました。この手法は、タンパク質結合部位
を動的な存在として捉え、従来のAIアプローチが抱えていた主要な限界を克服します。

技術・臨床詳細

YuelDesignの核心は、AI拡散モデルを使用してリガンドを生成する際に、標的タンパク
質の結合部位が示す内在的な柔軟性を明示的に考慮する点にあります。従来の多くのAI

創薬モデルでは、タンパク質の構造を静的なものとして扱い、結合ポケットの特定の形
状に合うリガンドを設計していました。しかし、生体内ではタンパク質は常に動的に構
造を変化させており、この柔軟性がリガンドとの結合に大きな影響を与えます。
YuelDesignは、タンパク質結合部位の複数の可能なコンフォメーション（形状）を学習
し、これらの動的な状態に最適に適合するリガンドを設計することができます。この能
力は、特にアロステリック結合部位や、薬物によって誘導されるコンフォメーション変
化を伴うターゲット（例：Gタンパク質共役受容体）に対して重要です。CDK2（サイク
リン依存性キナーゼ2）のような、その柔軟性で知られる挑戦的なターゲットでのベン
チマークテストにおいて、YuelDesignは既存の静的モデルと比較して、より現実的で機
能的に優れた薬物候補を生成できることを明確に実証しました。これにより、初期の薬
物候補の結合親和性と選択性が向上し、臨床開発へと進む可能性が高まります。

背景・業界文脈

構造ベースの薬物設計は、ターゲットの3D構造情報に基づいて薬物を設計する強力なア
プローチですが、タンパク質の動的な性質を見過ごすことで、しばしば予測と現実の乖
離が生じていました。AI、特に深層学習モデルはタンパク質構造予測（AlphaFoldな
ど）やリガンド生成において大きな進歩を遂げてきましたが、タンパク質の柔軟性を効
率的かつ正確にモデリングすることは未解決の課題でした。YuelDesignのような革新的
なフレームワークは、このギャップを埋め、より現実世界に近い条件で薬物設計を可能
にすることで、AI創薬の成功率を向上させることが期待されます。これは、製薬業界が
R&Dコストを削減し、新薬開発のスピードを加速させる上で極めて重要です。



今後の展望

YuelDesignのような、タンパク質柔軟性を考慮したAI駆動型薬物設計アプローチの登場
は、創薬の未来を大きく変える可能性を秘めています。今後、このフレームワークは、
より広範な疾患ターゲット、特に複雑な構造を持つ膜タンパク質やプロテイン-プロテ
イン相互作用阻害剤の設計に応用されることが期待されます。さらに、実験データとの
統合を深め、AIモデルがリアルタイムで実験結果から学習し、設計プロセスを継続的に
改善するアクティブラーニングサイクルへの発展も考えられます。これにより、AIが提
供する分子候補の品質と多様性がさらに向上し、アンメットメディカルニーズに対する
画期的な治療薬の開発が加速されるでしょう。最終的には、創薬の成功率を高め、患者
が新しい治療法にアクセスするまでの時間を短縮することに貢献します。

元記事: https://intuitionlabs.ai/articles/yueldesign-ai-drug-design-protein-flexibility

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://intuitionlabs.ai/articles/yueldesign-ai-drug-design-protein-flexibility


インペリアル・カレッジ・ロンドン、フローマップAIモデ
ル「DeCAF-Pearl」で大規模分子スクリーニングを実用
化、AlphaFold 3を凌駕する効率

概要

インペリアル・カレッジ・ロンドンの研究者らが開発したAIモデル「DeCAF-Pearl」

は、フローマップを基盤とし、大規模分子スクリーニングを初めて実用的なレベルに
引き上げました。このモデルは、64基のGPUを使用した場合、約18時間で100万分子
をタンパク質ターゲットに対してスクリーニング可能であり、AlphaFold 3のような既

存の最先端コフォールディングモデルよりも大幅に計算コストを削減しつつ同等の精
度を達成します。この革新は、仮想スクリーニングとAIベースの創薬プログラムにお
けるスケーラブルな合成データ生成を加速させます。

公開日 2026年06月10日  Imperial College London  イギリス



詳細

主要成果

インペリアル・カレッジ・ロンドン（ Imperial College London）の研究者たちは、
Genesis Research Teamとの共同研究により、フローマップに基づいた新しいAIモデル
「DeCAF-Pearl」を開発し、大規模な分子スクリーニングを初めて実用的なレベルに引
き上げることに成功しました。このモデルは、既存の最先端コフォールディングモデル
と比較して、計算コストを大幅に削減しながら同等の精度を実現します。

技術・臨床詳細

DeCAF-Pearlは、ディープラーニングの一種であるフローマップ（Flow Maps）を基盤
とする生成AIモデルです。この技術の最大の強みは、タンパク質と結合分子の正確な三
次元形状を同時に、かつ高速に生成するコフォールディング（cofolding）能力にありま
す。具体的には、このモデルは64基のGPUを利用することで、約18時間で最大100万個
の分子を一つのタンパク質ターゲットに対して仮想的にスクリーニングすることが可能
です。これは、AlphaFold 3のような既存の最先端モデルが同等の精度を達成するため
に必要な計算ステップ数を大幅に削減することに成功していることを意味します。この
ような計算効率の向上は、創薬における初期探索段階、特にヒット化合物の発見におい
て極めて重要です。DeCAF-Pearlは、結合親和性予測、分子特性最適化、およびAIモデ
ルのための大規模な合成データ生成に活用され、リード化合物の発見から最適化までの
プロセスを劇的に加速させます。その精度と速度は、従来のインシリコスクリーニング
の限界を押し広げ、ウェットラボでの実験負担を軽減する可能性を秘めています。

背景・業界文脈

創薬における初期探索段階は、莫大な時間とコストがかかるボトルネックであり、数百
万から数十億個の化合物の中から有望な候補を特定する必要があります。AI、特にタン
パク質構造予測や分子生成に特化したモデル（AlphaFoldなど）の登場により、このプ
ロセスは大きく変革されつつあります。しかし、これらのモデルは依然として高い計算
資源を必要とする場合があり、超大規模なスクリーニングの実用化には課題がありまし
た。DeCAF-Pearlの開発は、AIの計算効率とスケーラビリティを向上させることで、創
薬研究者がこれまでにない規模で分子探索を行えるようにするという、業界の喫緊のニ
ーズに応えるものです。これは、製薬企業がR&Dパイプラインをより迅速かつコスト効
率よく前進させる上で重要な意味を持ちます。



今後の展望

DeCAF-Pearlのような技術は、AIベースの創薬プログラムの未来を形作る上で不可欠な
要素となるでしょう。大規模な仮想スクリーニングが可能になることで、より多様な化
学空間の探索、新規モダリティ（例：タンパク質-タンパク質相互作用阻害剤）の設
計、およびこれまでターゲット化が困難だった疾患へのアプローチが加速されることが
期待されます。将来的には、このモデルが、特定の薬物特性を持つ分子を逆設計する能
力をさらに強化し、自律的な創薬研究フローの中核を担う可能性もあります。この革新
は、新薬開発の成功確率を高め、より迅速に患者に革新的な治療法を届けるという製薬
業界の目標達成に大きく貢献するでしょう。グローバルな製薬企業は、このようなAIの
効率化技術を積極的に導入し、競争力を強化していくと見られます。

元記事: https://www.imperial.ac.uk/news/articles/engineering/computing/2026/researchers-develop-ai-

model-that-makes-large-scale-molecular-screening-practical-for-the-first-time/

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)

https://www.imperial.ac.uk/news/articles/engineering/computing/2026/researchers-develop-ai-model-that-makes-large-scale-molecular-screening-practical-for-the-first-time/
https://www.imperial.ac.uk/news/articles/engineering/computing/2026/researchers-develop-ai-model-that-makes-large-scale-molecular-screening-practical-for-the-first-time/


#15 FDAがバイオロジクスと複合製剤の非臨床試験を合理
化、ADCにNAMs適用で非ヒト霊長類使用削減へ

概要

米国FDAの医薬品評価研究センター（CDER）は、抗体薬物複合体（ADC）やCD3二重
特異性T細胞誘導剤を含むバイオロジクスおよび複合製剤の非臨床試験を合理化してい
ます。特に、明確な細胞毒性ペイロードを持つADCについては、3ヶ月毒性試験をげっ

歯類のみで実施可能とし、非ヒト霊長類の使用削減につながる可能性があります。こ
のガイダンスは、非臨床安全性評価を最適化し、安全性基準を維持しながら医薬品開
発を加速することを目的としています。

公開日 2026年06月04日  FDA  アメリカ



詳細

主要成果

米国FDAの医薬品評価研究センター（CDER）は、バイオロジクスおよび複合製剤の非臨
床試験の合理化を進める新たな方針を発表しました。この方針により、特に抗体薬物複
合体（ADC）やCD3二重特異性T細胞誘導剤などの先進的なモダリティにおいて、新代
替アプローチ法（NAMs）の受け入れが拡大されます。

技術・臨床詳細

CDERの新しいガイダンスは、特定のバイオロジクスおよび複合製剤の非臨床安全性評
価要件を柔軟化するものです。特に、明確に特性評価された細胞毒性ペイロードを持つ
ADCに関しては、従来のげっ歯類と非げっ歯類（通常は非ヒト霊長類）の両方で実施さ
れていた3ヶ月間の一般毒性試験を、げっ歯類のみで実施することが許容される可能性
があります。これは、非ヒト霊長類の使用を削減し、動物福祉の向上に貢献するだけで
なく、前臨床開発のスピードとコスト効率を大幅に改善するものです。NAMsには、イ
ンビトロ試験、計算毒性学モデル、オルガノイド、ヒューマンオンチップデバイスなど
が含まれ、これらは薬剤の潜在的な毒性メカニズムや薬物動態をより早期かつ正確に予
測するために利用されます。CDERは、これらの新しい手法が信頼性、関連性、再現性
を満たす限り、従来の動物試験データを補完または代替できると判断しています。この
合理化は、細胞および遺伝子治療、バイオシミラーなど、急速に進化するバイオ医薬品
分野全体に波及効果をもたらすことが期待されます。

背景・業界文脈

医薬品開発、特にバイオ医薬品の開発は、その複雑性から非常に高いコストと時間を要
します。非臨床試験は、薬剤のヒトへの投与前の安全性プロファイルを確立するために
不可欠ですが、動物実験の倫理的側面や、ヒトの反応との相関性の問題が長年議論され
てきました。近年、科学技術の進歩により、従来の動物試験を補完または代替できる
NAMsが開発され、その検証が進んでいます。 FDAのこの決定は、 3R原則
（Replacement, Reduction, Refinement - 代替、削減、改善）を推進し、より効率的で倫
理的な医薬品開発プロセスへの移行を促す国際的な規制動向と一致しています。製薬企
業にとっては、開発期間の短縮とコスト削減、そして動物福祉への配慮という複数のメ
リットを享受できる機会となります。



今後の展望

FDAのこの新しいアプローチは、今後の医薬品開発における非臨床評価のあり方を大き
く変えるでしょう。NAMsの受け入れ拡大は、AIや機械学習を活用したインシリコ毒性
予測モデルの開発をさらに加速させ、より多くの革新的な治療法が迅速に患者に届く道
を拓きます。今後、CDERは特定の製品クラスや疾患領域におけるNAMsの適用範囲をさ
らに明確化し、製薬企業が新しいガイドラインに効果的に適応できるよう支援すること
が予想されます。これにより、安全性と有効性の高水準を維持しつつ、動物実験の負担
を最小限に抑え、新薬の市場投入を加速させるという目標達成に大きく貢献するでしょ
う。この動きは、DDS技術の進展とも密接に連携し、より安全で効率的な薬剤送達シス
テムの開発にも良い影響を与えます。

元記事: https://www.fda.gov/about-fda/center-drug-evaluation-and-research-cder/cder-streamlined-

nonclinical-studies-and-acceptable-new-approach-methodologies-nams

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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#16 AI抗体設計の信頼性はトレーニングデータに依存：
AlphaFold時代のデータ品質課題を指摘

概要

AlphaFoldのようなタンパク質AIの進歩は、タンパク質フォールディングと相互作用を
実験に近い精度で予測できる新たな計算抗体発見時代を到来させました。しかし、こ
れらのモデルのトレーニングに用いられる抗体-抗原の構造データの品質が依然として

課題として残っています。記事は、現実世界でのAIモデルの信頼性は、堅牢なデータ
インフラに最終的に依存すると強調しています。

公開日 2026年06月04日  Drug Discovery News  アメリカ



詳細

主要成果

タンパク質AI、特にAlphaFoldのような革新的な技術の登場は、抗体発見における計算
アプローチの新たな時代を切り開きました。これにより、タンパク質のフォールディン
グや分子間相互作用を実験データに近い高精度で予測することが可能になりましたが、
AIモデルの信頼性は、トレーニングに用いられる抗体-抗原の構造データの品質に決定
的に依存するという課題が浮上しています。

技術・臨床詳細

AlphaFoldに代表されるタンパク質AIは、アミノ酸配列からタンパク質の三次元構造を
高精度で予測する能力を持ち、抗体設計プロセスに革命をもたらしました。この技術
は、計算化学的なスクリーニングや最適化を加速し、ウェットラボでの実験負担を大幅
に軽減します。しかし、AIモデルが新たな抗体を設計したり、既存の抗体の結合特性を
最適化したりする能力は、その学習に用いられる抗体-抗原複合体の構造データの質と
量に直接的に影響されます。現在の課題は、公開されている構造データセットの多く
が、必ずしも多様性、網羅性、あるいは一貫した高品質を保証するものではないという
点です。例えば、特定の抗体クラスや抗原タイプに偏りがあったり、実験的なノイズが
含まれていたりするデータは、AIモデルの汎化能力や予測精度を低下させる可能性があ
ります。記事では、AIモデルが現実世界の創薬課題に適用される際の信頼性を確保する
ためには、より包括的で検証済みの構造データセットを構築することが不可欠であると
指摘しています。

背景・業界文脈

抗体医薬品は、がん、自己免疫疾患、感染症など、幅広い疾患領域で大きな成功を収め
ており、その市場規模は拡大の一途をたどっています。しかし、新規抗体の発見と最適
化は依然として時間とコストのかかるプロセスです。AIの導入は、このプロセスを加速
し、より効率的に有望な抗体候補を特定する可能性を秘めています。データ駆動型のア
プローチが主流となる中で、トレーニングデータの「品質」は、AI創薬のボトルネック
から成功の鍵へと変化しています。製薬企業やバイオテック企業は、AI技術への投資を
増やすとともに、独自の高品質データセットの構築やデータキュレーションの重要性を
認識し始めています。



今後の展望

AI抗体設計の将来は、データの質と管理体制の改善にかかっています。今後、より大規
模で高品質な抗体-抗原複合体の構造データセットが構築されるにつれて、AIモデルは
さらに洗練され、その予測精度と信頼性を向上させるでしょう。これには、実験的構造
決定技術（例：クライオ電子顕微鏡、X線結晶構造解析）の進歩と、AIプラットフォー
ムとの連携強化が不可欠です。また、合成データ生成、アクティブラーニング、フェデ
レーテッドラーニングといった手法が、限られた実測データからAIモデルの性能を最大
化する上で重要な役割を果たす可能性があります。これにより、AIは、治療効果が高
く、副作用の少ない革新的な抗体医薬品を、より迅速かつコスト効率よく開発するため
の強力なツールとなり、患者のアンメットメディカルニーズに応える新たな治療選択肢
を提供することが期待されます。

元記事: https://www.drugdiscoverynews.com/can-better-training-data-fix-ai-antibody-design-17211

収集日: 2026年06月12日 | 自動記事収集・翻訳システム (Gemini API使用)
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