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広川　貴次、齋藤　裕
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drug design, drug discovery
informatics, machine learning

本講義では、バイオインフォマティクスとケモインフォマティクスによる創薬研究の目的・原理・現
状を理解することを目標とします。タンパク質立体構造に基づく医薬品探索（Structure-based
drug design）、化合物情報に基づく医薬品探索（Ligand-based drug design）の基礎を学び、蓄
積・共有されつつある遺伝情報・構造生物学の膨大なデータを活用する機械学習による生体分子設計
を紹介します。
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12/1  広川

【講義日程・担当】
木曜、４限・５限のうち、以下の日程・担当で講義を行う。
10/13 広川
11/17 広川
11/24 広川

　　　Docking (探索/スコアリング、Induced-Fit、バーチャルスクリーニング）

12/8  広川
12/15 齋藤

【講義内容】
広川担当分
１．化合物情報に基づく医薬品探索
        分子表現と類似性検索
        化合物データベース
        記述子による薬らしさの表現、ファルマコフォア、最適化手法
２．タンパク質立体構造に基づく医薬品探索
　　　Pre-Docking（レセプターモデリング、分子動力学、標的タンパク質同定）

特に定めない

　　　Post-Docking（ポーズ判定、高精度エネルギー計算、相互作用フィンガープリント）
３．応用事例解説
        タンパク質-タンパク質阻害剤探索、ドラッグリポジショニング等

齋藤担当分
４． 機械学習による生体分子設計
　　　機能性タンパク質の設計
　　　mRNAの設計（翻訳効率の向上）
　　　プロモーターDNAの設計（転写活性の向上）

オンライン講義を行う。

出席、小テスト、およびレポートによる。

asai@k.u-tokyo.ac.jp

日本語

特に定めない

オンライン講義を予定している。
オンライン講義URLは変更されることがあるので、毎回確認して参加すること。
２０１９年度の情報生命科学特別講義Ⅲを履修して単位を取得したものは、本科目を履修できない。
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