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1 背景
新たな薬を開発する創薬産業にかかるコストは年々

上昇しており、現在では一つの新薬を開発するための

コストが約 30億ドルとも言われている [1]。そのため、

情報技術を活用した創薬支援システムの需要が高まっ

ている。また、近年では構造情報を活用する SBDD

(Structure-based Drug Discovery) が盛んに行われて

おり、タンパク質とリガンドの相互作用を確認しなが

ら化合物の最適化が行われている。

SBDDにおいて、タンパク質や化合物の立体構造の

可視化は不可欠なプロセスであるが、現在の分子構造

描画システムでは、本来 3次元である分子構造を 2次

元のディスプレイ上に表示させるのが主流である。し

かし、技術の向上により、ヘッドマウントディスプレ

イを用いた Virtual Reality(VR)と呼ばれる仮想現実

や、Mixed Reality(MR)と呼ばれる複合現実の表現力

が向上している。さらに、それらのデバイスを安価で

入手し、開発できる時代になった。VRやMRの技術

を用いることで、現実世界では本来 3次元であるもの

を、現実世界に近い形で見ることが可能になる。分子

構造についても同様で、3次元の構造は、3次元で見

て、その立体構造や相互作用を確認することが理想で

ある。

既存の研究として、VR向けのヘッドマウントディス

プレイである Oculus Riftを対象に開発されたソフト

ウェアとしてはMolecular Rift[2]があり、タンパク質

やリガンドを Oculus Rift上に表示させたり、Kinect

を用いてジェスチャーで操作する機能が実現されてい

る。しかし、視界がふさがるため周囲との議論がしづ

らく、手元の資料を見るためには一旦ヘッドマウント
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表 1: 開発環境
環境 詳細

OS Windows 10 Pro
ゲームエンジン Unity5.5
統合開発環境 Visual Studio 2015
ヘッドマウントディスプレイ Microsoft Hololens

ディスプレイを外さなければならない。また、PCと

の接続やKinectが必要で、持ち運びにくいという問題

がある。一方で、MRでは現実世界にホログラムを重

ねるため、VRと違い視界が開けており周囲とコミュ

ニケーションを取りやすく、手元の資料なども同時に

見ることができる。また、その中でもHololensはホロ

グラムを複数人で共有したり、PCと接続することな

く単体で動作することができるという特徴がある。本

研究では、遠隔での利用、ホログラムの周りを歩きな

がらの構造の確認などの利用法を想定しており、デバ

イスの特徴からHololensを対象にした分子構造描画シ

ステムを開発した。

2 手法
2.1 ヘッドマウントディスプレイ

本研究では、Microsoftの開発している Hololensと

呼ばれるMR用のヘッドマウントディスプレイを対象

に開発を進めた。

2.2 開発環境

ゲームエンジンには、現状の VR、MR開発におけ

るデファクトスタンダードとなっている Unityを用い

た。Unityのバージョンは、標準で Hololensに対応し

ている 5.5を用いた。

3 特徴
本研究で開発したシステムの特徴

• クラウドに連携したファイルの読み込み 分子を
構成する原子の空間配置を示す三次元の座標ファ

Copyright     2017 Information Processing Society of Japan.
All Rights Reserved.4-625

7ZB-05

情報処理学会第79回全国大会



図 1: 概念図

イルである PDBファイルをあらかじめローカル、

またはMicrosoft Azure上やMicrosoft OneDrive

上に配置することで、タンパク質の 3次元構造を

表示。

• タンパク質の動作 読み込んだタンパク質やリガ
ンドは、自由に動かしたり回転したりすることが

可能。

• ホログラムの共有 Azure上のインスタンスを介し

て、複数台のHololensでホログラムを共有し、表

示する。タンパク質の位置なども共有することが

できる。

4 想定される利用法
• 対面での利用 視界がふさがらないために、タンパ
ク質やリガンドのホログラムと同時に手元の資料

を見ながらの議論が可能。また、ホログラムを複

数人がホログラムを共有し、周囲から歩き回った

り覗き込みながらタンパク質の立体構造やタンパ

ク質とリガンドの結合様式を理解し、リガンドの

最適化についての議論が可能。

• 遠隔での利用 製薬企業におけるタンパク質の立体
構造やリガンドの情報は社外秘であることが多く、

現在は、関係する研究者が 1カ所に集まり議論を

行うことが多いが、本研究で開発したシステムで

はクラウドと連携し、離れたサイト間でホログラ

ムや他者のホログラムに対しての視点の共有も行

うことが可能。

5 課題
Hololensは PCを使わず単体で動作するのがメリッ

トであるが、同時に処理能力が低いのがデメリットで

ある。 Hololensを快適に動作させるには、1秒あたり

図 2: 実行画面

に描画されるフレーム数 (FPS)を 60以上に保つ必要が

ある。3次元モデルのポリゴン数でいうと、1万ほどま

で落とす必要がある。しかし、今回巨大な分子構造を描

画した際に、もっとも単純なタンパク質やリガンドの 3

次元構造でもポリゴン数が 2万を超えてしまったため、

動作が重くなるケースが見られた。また、Hololensで

は外部プロセスを呼べないため内部で PDBファイル

の読み込みから描画まで行っている。この処理では大

量の分子モデルを内部で生成、読み込みする必要があ

るため、同様のデメリットから描画完了までに時間が

かってしまう。

6 まとめ
本研究ではMixed Realityを用いた、特に Hololens

を対象とした分子構造描画システムを開発した。

Hololensでは処理に時間がかかる部分はクラウドで処

理するようにすることで、タンパク質の Surfaceを求

める計算や、Surfaceをそのまま表示するとポリゴン数

が大きくなりすぎるために、ポリゴン数を削減するプ

ログラムなどを動かせるようになれば創薬において本

研究はより有用なものになると考えられる。
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