
AI技術を用いた医薬品分子設計













分子の構造（カフェイン、低分子医薬品）

カフェイン

低分子抗癌剤:レナリドミド
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MOLCURE は AI分子設計を実用化するために
2013年に設立された慶應発ベンチャー

東大・慶應の科学者が中心の25名程度のチーム
東京大学エッジキャピタル様などから合計5億円の出資を受けている

2018年に製薬企業向けAI分子設計サービスをローンチ

すでに国内外の大手製薬企業 6社が創薬に使用

MOLCUREの会社略歴
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Wet Labバイオラボ



Wet Lab独自ロボットでの
実験自動化
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AI標的探索

etc.

vb

AI分子設計

低分子の設計

vb

近似式による高速・高精度・少数データ駆動のAI（特許）
AI医療機器/法律等の領域でも実用化済み

中分子・高分子の設計が可能なAI（特許）
人間を上回る精度で実用化済み
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FRONTEOの人工知能Concept Encoder

特許取得済 ライフサイエンス領域向けに開発した新規人工知能エンジン

オミックス情報電 子 カ ル テ バイタル情報 臨床検査値医 学 論 文

特許番号：特許第6346367号
登録日：2018/06/01

診 療 記 録

検査・バイタル情報等との共解析テキスト情報のベクトル化・数値化

AI医療ビジネス支援 および AI医療ソフトウェアの開発

診断支援 AIプログラム 発症予防 AIプログラム 医療情報分析 AI 創薬支援 AI
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AIエンジン（Concept Encoder）

2018年 特許取得 登録番号：特許第6346367号 登録日：2018/06/01
人工知能 技術

【診断】認知症診断支援AIプログラム 【予測/予防】転倒転落予測AIプログラム

【医療DX】内閣府 AIホスピタルPJ 技術協力 【創薬】AI創薬支援 Drug Discovery

慶応義塾大学病院

NTT東日本関東病院

藤田医科大学

内閣府「戦略的イノベー

ション創造プログラム

(SIP)」の「AI（人工知

能）ホスピタルによる高度

診断・治療システム」プロ

ジェクトへ参加

2019年 AMED研究終了
2020年 AI認知症診断 特許取得

2021年 世界初となるAIMD臨床試験入り
2023年 世界初の言語系AI医療機器承認へ！

共同研究・開発

共同研究・開発

導入企業

2020年 特許取得

他

武田薬品工業（株）

中外製薬（株）

2020年 転倒予防学会 推奨

2020年 特許取得

特許申請中

FRONTEO LSAI 実績（一部抜粋）
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膨大な論文情報を一瞬に探索 複雑な遺伝子・分子間の関連性を可視化

論文検索では気が付きにくい
新たな作用メカニズムや適応症の発見

Keyword検索では見つからない情報の発見
網羅性を持った情報の全体像の把握

Drug Discovery Software
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