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講  師：福澤 薫（ふくざわ かおり） 先生 
 大阪大学大学院薬学研究科 
 量子生命情報薬学分野（化学薬学領域） 教授 
日  時：2024 年 10 月 23 日（水） 講演会 18:00～19:15 【Hybrid】 
 懇親会 19:15～20:15 
場  所：千里ライフサイエンスセンタービル 6 階 千里ルームＡ 
     （懇親会は同ビル 5 階 Port 5） 
定  員：会場参加 80 名、WEB 参加 200 名 
参 加 費：講演会、懇親会とも無料 

参加は事前申込みされた方（申込締切り 10 月 18 日）のみとし、定員になり次第

締切ります。当財団のホームベージの「参加申込」からお申込み下さい。 

https://www.senri-life.or.jp/event_upcoming/shintekijuku-miraisouyaku/ 

＊オンデマンド配信は予定しておりません。 

 



新適塾「未来創薬への誘い」 

 

量子化学計算で観る生命科学と創薬への展開 

福澤 薫 （ふくざわ かおり） 

大阪大学大学院薬学研究科 量子生命情報薬学分野 教授 

 

講演要旨 

 生命科学現象は、生体分子の挙動と分子間の相互作用から成り立っている。量子化学計

算では、分子の電子状態に基づいてこれらを理解することができる。我々は、フラグメン

ト分子軌道 (FMO) 法という日本発の量子化学計算を用いて、タンパク質や核酸、脂質な

どの生体高分子の挙動を原子分子レベルで明らかにし、生命科学現象の解明や創薬分子設

計につなげる研究を行っている 1,2。また FMO 法の創薬現場での実用化を目指した産学官

連携の「FMO 創薬コンソーシアム」を運営し、創薬方法論の開発と共に、計算結果を集約

した「FMO データベース 3」の構築と公開を行っている。 

FMO 計算では、分子間の相互作用エネルギーを定量的に評価することができ、タンパク

質－リガンド間相互作用、タンパク質－タンパク質間相互作用、核酸の相互作用などへの

応用が進んでいる。低分子系では、化合物の結合性予測や新規化合物の提案を目指し、ま

た抗体・中分子・核酸系などの新モダリティでは抗原抗体やウイルスタンパク質の分子認

識メカニズムの評価に加えて、阻害剤の低分子化や RNA を標的とした創薬を目指してい

る。スーパーコンピュータが「富岳」の時代になり、大規模データを扱えるようになった

ため、最近では、古典分子動力学 (MD) 法、ドッキング、機械学習・AI 法などの各種手法

と FMO 法と組み合わせて、多様な構造や水中での熱揺らぎを考慮した構造を作成し、分子

の動的挙動を踏まえた定量的相互作用解析を行っている。実験研究者との連携研究によっ

て、実験結果の理論的解釈のみならず、理論予測が可能になりつつある。講演では、FMO

法の生命科学・創薬分野での利活用について、近年多様化する創薬モダリティやデータサ

イエンスを交えて、最近の進展を紹介する。 
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講師略歴： 

学歴・職歴 

2022 年 4 月 - 現在 ：大阪大学大学院薬学研究科 教授  

2020 年 4 月 – 現在 ：東北大学大学院工学研究科 特任教授（クロスアポイントメ

ント） 

2016 年 10 月 - 2022 年 3 月 ：星薬科大学薬学部 准教授 

2014 年 7 月 - 2016 年 9 月 ：日本大学松戸歯学部 助教 

2000 年 4 月 - 2014 年 6 月 ：みずほ情報総研株式会社  

 

学位：博士（工学） 

 

受賞・その他 

2024 年 第 11 回 「富岳」を中核とする HPCI システム利用研究課題 優秀成果賞  

2019 年 星薬科大学 大谷賞 

2018 年 第 5 回 「京」を中核とする HPCI システム利用研究課題 優秀成果賞 

2017 年 第 4 回 「京」を中核とする HPCI システム利用研究課題 優秀成果賞  

2015 年 第 8 回 資生堂女性研究者サイエンスグラント  

 

所属学会 

日本薬学会、日本化学会、日本薬剤学会、CBI 学会、日本蛋白質科学会、日本コンピュータ

化学会 

 

委員等 

HPCI 計画推進委員、HPCI コンソーシアム理事、CBI 学会評議員、CBI 学会 FMO 研究会主

査、FMO 創薬コンソーシアム代表、日本薬学会構造活性相関部会,幹事、日本薬剤学会デジ

タル製剤学ＦＧ幹事、大阪大学評議員 


