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「ペプチド創薬を加速する分⼦動⼒学シミュレーションと深層学習」 
東京⼯業⼤学 情報理⼯学院 情報⼯学系 教授 秋⼭ 泰 様 

ペプチド創薬は、従来型の低分⼦創薬と⽣体⾼分⼦を⽤いる抗体創薬との中間に位置するモダリティとして

注⽬され、標的特異性の⾼い薬剤を⽐較的安価に製造可能であるなど優れた利点を持つ。⼀⽅、細胞膜透過

性の低さなど特性上の課題が残されており、それらを設計時に予測する⼿法が待望されている。我々は⼆次

元 REMD/REST 法を導⼊した分⼦動⼒学シミュレーション（約 200 レプリカ × 500 ナノ秒程度）によ

る膜透過性予測法を開発した。また⽂献や特許からの網羅的データ収集とデータ拡張の併⽤により、深層学

習モデルの開発も進めてきた。 

本講演では、両者のアプローチの得失などを紹介する。 

 
アドバンスソフト株式会社 セミナー事務局 
〒101-0062 東京都千代⽥区神⽥駿河台四丁⽬ 3 番地 新お茶の⽔ビルディング 17 階⻄  
TEL: 03-6826-3971 FAX: 03-5283-6580  
URL: http://www.advancesoft.jp/ E-mail: office@advancesoft.jp 
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アドバンスソフト株式会社についてと
先生のご紹介

第2回 アドバンス・シミュレーション・セミナー 2024
（東京工業大学 情報理工学院 情報工学系

教授 秋山 泰 様）

2024年5月17⽇（⾦）開催
アドバンスソフト株式会社
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技術第４部 ●● ●●

22

アドバンスソフトとは
産業界のニーズ

シミュレーション技術

統合化

連成
ソフトの商用化

産業界での実用化

・・・・・

・・・・・

流体解析FrontFlow

二相流解析FrontFlow/MP

構造解析FrontSTR

管路系解析FrontNet

プリポストREVOCAP

独自開発ソフト

・・・・・

デジタル
エンジニアリング

・・・・・

第一原理計算 PHASE

戦略的革新シミュレーションソフトウェアの開発 (2005～2007)

戦略的基盤ソフトウェアの開発 (2002～2004)

アドバンストソフト
株式会社設立

(2002)

半導体DESSERT
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製造開発設計研究調査

事業分野

産業の主要な分野のあらゆるフェーズで直面する課題に対し、

科学技術計算によるソリューションをご提供します。

流体解析分野

構造解析分野

ナノ分野

半導体分野

プリポスト

連携計算、
統合システム
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ご経歴
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生命情報学、計算創薬、HPC 等の研究に従事。

秋山 泰 先生 のご紹介

ご研究内容

慶應義塾大学 大学院理工学研究科 博士課程修了 工学博士。1990年
工業技術院 電子技術総合研究所 研究官。1990年
京都大学 化学研究所 助教授。1992年
新情報処理開発機構 研究室⻑。1996年
産業技術総合研究所 生命情報科学研究センター⻑。2001年
東京工業大学 大学院情報理工学研究科 教授。2007年
組織変更により現職。2016年
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DB PPI
Asia Hub for
e-Drug Discovery 

TSUBAME
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Research and Development in the Pharmaceutical Industry, CBO report (2021)
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cDNA

2006

PDPS

2540 (2024/5/14)
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Steered MD (StMD) Metadynamics (MTD)
Supervised MD (SuMD)

PaCS-MD(Laio, PNAS2002)
(Harada, JCP2013)

(Sabbadin, JCIM2014)

(Izrailev, LNCSE1999)
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Hydrophilic peptides Hydrophobic peptides
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REUS 28 US 28

T3.0
P100 GPU

V100 GPU

ABCI
V100 GPU

PCIe SXM2
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18 (V100 36
sakura01
sakura02-18

Slurm 20.11.3 
NFS

big
sakura02-15
(28GPU)

Pull-MD

28 REUS
100ns x 4 5

28 REUS
100ns x 4 5

sakura16-18
(6GPU)

USsmall

REUS
100

2020 8 26 12:30 27 12:00 (23:30)
ABCI 1088 Large

(a)
910 (V100 3640 10.3TB

100
 100 130

(b) strong/weak-scaling Singularity
178 V100 712

 Singurarity 90

910 4 28 130
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40 50 mol %
(Z=0 ) 

(a) 0 mol %,  (b)  10 mol %,
(c) 20 mol %,  (d)  30 mol %,
(e) 40 mol %,  (f)   50 mol %

40 50 mol %
z=0

Sugita, et al.
(2022) JCIM
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• ver.2 Z 28
REUS/REST

• 500 PMF
28 8 224GPU P100 2 GPU

• 10 18 40 mol% 
0.94 (MDCK), 0.85 (PAMPA)
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Sugita, et al.
(2022) JCIM

CCS
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Sugita, et al.
(2022) JCIM

CUDA_MPS_ACTIVE_THREAD_PERCENTAGE
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TSUBAME3.0 100 56 90 50
ABCI  V100 220 56 60 75

• Pegasus TSUBAME4.0 H100 GPU
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Middle Molecule IT-based Drug Discovery Laboratory 59

60
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アドバンスソフト
からの情報提供

1. 今後のセミナー予定

2. セミナー資料のダウンロード

3. アーカイブ動画のご案内
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今後のセミナー予定

第3回 2024年6月28⽇（⾦）
14︓00〜15︓30

「デトネーションエンジン開発状況と
シミュレーション事例の紹介」

慶応義塾大学 理⼯学部 機械⼯学科
教授 松尾 亜紀子 様

受付中

第4回 2024年7月12⽇（⾦）
14︓00〜15︓30

「シミュレーションのための情報可視化」
お茶の⽔⼥子大学

大学院人間文化創成科学研究科
教授 伊藤 貴之 様

受付中

- 35 -



Copyright ⓒ2023 AdvanceSoft Corporation. All rights reserved.

下記のURLから、過去のセミナー資料をダウンロード可能です。
https://www.advancesoft.jp/download/
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YouTubeにて、セミナーのアーカイブ動画を配信中
https://www.youtube.com/user/advancesoft

4
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警告 
このレポートに収録されている⽂章および内容については、ご⾃⾝のために役⽴てる⽤途に限定して無料配布しています。 
このレポートを、販売、オークション、その他の⽬的で利⽤するには、著作権者の許諾が必要になります。 
このレポートに含まれている内容を、その⼀部でも著作権者の許諾なしに、複製、改変、配布を⾏うことおよびインター 
ネット上で提供する等により、⼀般へ送ることは法律によって固く禁⽌されています。 
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