
 
 

 

 
 

 
 
 

Mixed Reality による創薬支援システムの開発と応用 
 

坂本亘†1 関嶋政和†1 
 

概要：創薬において創薬標的タンパク質や薬候補化合物の立体構造の可視化は重要な役割を果たしている。しかし、

現在多くの分子構造描画システムでは本来 3 次元の立体構造を 2 次元のディスプレイで描画している。本来 3 次元で

あるタンパク質や薬候補化合物の立体構造は、その相互作用や化合物の最適化を考える上で、3 次元で可視化した方

がより有用な知見が得られると考えられる。そこで、本研究ではタンパク質や化合物の立体構造を Mixed Reality(複合

現実) を実現するデバイスである HoloLens を用いて複合現実で描画するシステムを開発した。HoloLens の性能に起

因する表示上のパフォーマンスに課題はあるものの、今後課題を解決していくことで、創薬において本システムは有

用なものになると考えられる。 
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1. はじめに     

 現在、一つの新薬を開発するためには約 30 億ドルと 10-

12 年間の期間が必要とされると言われている[1]。そのた

め、これらのコストを削減する為の情報技術を活用した創

薬支援(IT 創薬) システムの需要が高まっている[2][3]。一

方、タンパク質の立体構造情報は近年急速に充実してきて

おり、タンパク質立体構造情報データベースである PDB 

の登録データ数は、2006 年からの 10 年間でおよそ 3 倍

になった[4]。そのため、近年では立体構造情報を活用した

SBDD(Structure-based Drug Discovery) が広く用いられてい

る。SBDD の中には、薬剤標的となるタンパク質に対して

効果のある化合物を探すために、標的タンパク質と化合物

の立体構造情報を用いて計算機シミュレーションなどを行

う手法である Structure-based virtual screening[5] や、一般的

な薬剤よりも小さいフラグメント分子から出発し、実験的

に決定した結合状態の構造を用いてより薬らしい化合物へ

と化合物を変化させていく Fragment evolution[6] などが含

まれ、いずれも創薬において有用な手法である。これらの

手法に共通することは、いずれもタンパク質の立体構造情

報の可視化が重要であるという点である。しかし、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、近年ではそれらのデバイスを安価で入手し、開発

することも可能になってきている。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、より

現実世界に近い形で見ることが可能になると考えられる。

例えば、アメリカの Case Western Reserve University では医

学生の教育として人体の模型や心臓のホログラムを MR で

行っている[7]。分子構造についても同様で、3 次元の構造
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は、3 次元で見て、その立体構造や相互作用を確認するこ

とが有用であると考えられる。 

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 Molecular Rift[8] があり、タンパク質や化合物を Oculus 

Rift 上に表示させたり、Kinect を用いてジェスチャーで操

作したりする機能が実現されている。しかし、VR 向けヘッ

ドマウントディスプレイでは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、簡単には移動が出来ないという

問題もある。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

数人で共有を可能にするほか、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タンパク質

分子構造の確認などの利用法を想定して HoloLens を対象

にした分子構造描画システムを開発した。 

 

図 1 HoloLens  
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2. 開発 

2.1 開発の概要 

 本研究では、Microsoft 社の開発している HoloLens(図１) 

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。HoloLens に関する詳細なスペックを表１に

示す。 

表 1  HoloLens の基本性能 

項目  

スピーカー ビルトインスピーカー 

無線 LAN Wi-Fi 802.11ac 

Bluetooth Bluetooth 4.0 LE 

OS Windows 10 

CPU Intel 32 bit architecture (1GHz) 

GPU Custom built Microsoft Holographic 
Processing Unit（HPU 1.0） 

ストレージ 64GB Flash 

RAM 2GB 

電源 2.5A ／ 5.2V 

重量 579g 

 

開発環境においては、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。 

 本システムを開発するにあたって、実装した機能は大き

くわけてタンパク質の 3 次構造情報ファイルの読み込み

と、読み込んだタンパク質の複数の HoloLens での共有で

ある。また、開発にあたって本システムに期待される機能

を図 2 にまとめた。実装済みのものは青、今後実装してい

くものは緑で示した。以下ではそれぞれの実装について述

べる。 

2.2 Universal Windows Platform とそれに付随する開発上

の問題について 

具体的な実装の記述に先立ち、HoloLens の開発において

重要となる Universal Windows Platform(UWP) について述

べる。UWP とは、簡単に言えば Windows10 の Windows ス

トアで配信されているアプリケーションの規格のことであ

る。そして、UWP に対応したアプリケーションは、

Windows10 だけでなく、Windows タブレットや Windows 

Phone、そして Xbox や HoloLens でも動作する。逆に、

図 2 本システムに期待される機能 
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HoloLens では従来の Windows 用アプリケーションは動作

せず、UWP 向けのアプリケーションしか動作しない。注す

べき点としては、UWP は従来の Windows 用アプリケーシ

ョンとは実行環境が異なることである。UWP では.NET 

Core Framework をサポートしており、.NET Core Framework 

ではセキュリティが強化されているため、従来では利用可

能であったいくつかの API が使えなくなっている。例えば

ファイル IO は必ず非同期で書かなければならず、(非同期

処理は.NET Framework 4.5 からサポートされたため、.NET 

Framework 3.5 の Unity 上では動作せず、互換性がない) エ

ンドユーザーの許可も必須になった。また、それぞれのア

プリケーションを保護された領域内で動かすため、外部の

プロセスを呼べない、レジストリに書き込めないといった

問題が存在する。このため、従来では動いていたコードが

動かないことが多々あり、本研究においてはこの問題の解

決が重要であった。 

2.3 タンパク質の立体構造情報ファイルの読み込み 

本機能を実装するにあたって、(1)PyMol[9] や Jmol[10] 

などの既存の分子構造描画システムで構造ファイルを読み

込み 3 次元モデルに変換してから本システムで読み込む

方法と、(2) タンパク質の 3 次元構造ファイルを本システ

ムで直接読み込む方法の 2 つの方法が考えられる。 

当初は(1) で実装を進めたが、既存の分子構造描画シス

テムで作成したファイルだと HoloLens で扱うにはポリゴ

ン数が大きくなってしまい、実行速度が大幅に低下するこ

とで実用に耐えられなくなってしまった。また、UWP では

セキュリティ上外部プロセスを呼ぶことはできないため、 

HoloLens から外部プロセスを直接呼び出すことはできな

い。そのため、本システム実行中に既存の分子構造描画シ

ステムを用いて 3 次元モデルを作成するには外部のサー

バー上で既存の分子構造描画システムを動作させ、本シス

テムと連携させるためにエンドポイントを用意する必要が

ある。さらに、3 次元モデル化してから読み込むと、予め

3 次元化したモデルを含めてコンパイルする場合は問題が

ないが、実行中に読み込むとファイルが大きすぎてしばら

く動作が固まったようになってしまった。以上の問題点か

ら、本システムでは(2) のようにタンパク質の 3 次元構造

情報記述ファイルを構造解析し、内部で 3 次元モデルを生

成する方法を採用した。 

タンパク質の 3 次元構造情報の記述のフォーマットと

して有名なものとしては PDB や SDF、MOL、MOL2 があ

るが、本研究では最も一般的に利用される 

PDB フォーマットで記述されたファイルを読み込みの対

象にした。 

2.3.1 PDB ファイルの構造解析 

PDB ファイルは基本単位が行(行指向) であり、1 行はヘ

ッダとアノテーションから構成される。ATOM、HETATM、

TER、END のヘッダ以外はコメント行であり、ATOM、

HETATM ヘッダは座標に関するデータが記述されており、

TER はポリペプチド鎖の終了を表し、END はこの PDB フ

ァイルの終了を表す。その他にも本システムで扱うヘッダ

として、HELIX や SHEET、CONECT があり、HELIX はα

ヘリックスをとるアミノ酸の位置が残基番号で示され、

SHEET は同様にβシートを表し、CONECT はタンパク質

分子ではない原子間の結合が記述されている。 

本システムで特に重要なのが ATOM、HETATM で始まる

行であり、ATOM はポリペプチドの各原子の座標、HETATM

はタンパク質以外(水分子や ATP、金属イオン、結合する低

分子など) の座標が記述されている。 

本システムでは PDB ファイルを 1 行ずつ END まで読み

込み、ヘッダの内容によって場合分けし、それぞれのヘッ

ダに対応したアノテーションの構造を読み込み、ヘッダご

とに異なるリストに格納している。また、Unity は左手座

標系であるが PDB ファイルは右手座標系なので、X 座標の

符号を反転している。あとはその座標に従い、Unity に標

準で備わっている基本モデルの１つである Cube として原

子の種類で色分けして表示している。Sphere ではなく

Cube を採用しているのは、Unity の基本モデルの Sphere 

だと 1 つあたりの三角形ポリゴン数が 768 であるが、Cube 

を用いることで 12 に抑えることができるためである。こ

れを Chavent[11] らの手法をもちいてシェーダーで加工し

ている。 

2.3.2 PDB ファイルの配置場所について 

ファイルの配置場所は、予め HoloLens 内に配置した

PDB ファイルだけでなく、Microsoft OneDrive 上に配置し

た PDB ファイルや外部のサーバーに配置した PDB ファ

イルも読み込みができるようにした。ローカルに配置した

ファイルの読み込みには従来の.NET Framework で動いて

いた API が使えないという問題があるが、ランタイム時に

リソースを読み込みできる Unity の Resources という機能

を使い実現した。 

2.3.3 読み込んだタンパク質の共有について 

タンパク質の共有では(1)Microsoft がオープンソースで

開発している HoloToolkit-Unity[12] 内の Sharing Service を

用いるか、(2)Unity5.1 から導入されたマルチプレイヤ用の

ネットワークシステム UNET を用いるか、(3) 数々の Unity 

製ゲームで採用された実績のある外部サービスである

Photon Unity Networking(PUN)[13] を用いるかの選択肢が

ある。 

 (1) では自分でサーバーを用意しなければならないが、

(2) ではそれぞれのデバイスにクライアント、サーバーの

役割を持たせることができるのでサーバーレスでも動作し、

(3) は SaaS(Software as a Service) 型での利用もサポートし

ているのでこちらでサーバーを用意する必要がないという

特徴がある。今回は実装のしやすさを考え、自前でサーバ

ーを用意する手間はあるものの、(1) の Sharing Service を
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採用した。Sharing Service を用いることで、サーバー・ク

ライアント型であることを利用し遠隔でも利用しやすいと

いうメリットがある。例えば、P2P(Peer to Peer) 等で実装す

る場合、NAT 配下のホスト同士の接続する際に NAT トラ

バーサル(NAT 超え) について何らかの対処をしなければ

ならない。また、P2P は大学や企業などネットワークによ

っては制限されているというデメリットもある。サーバー

は、Microsoft Azure 上に Windows Server 2016 Datacenter を

インストールした仮想マシンを用意し、通信には UDP の

ポート 20600 番-20604 番を使用した。複数の HoloLens で

ホログラムを操作できるようにすると、お互いに同時に動

かしたりした際にホログラムの座標の更新が頻繁に発生し、

ホログラムの位置が正しく定まらない。そこで、本システ

ムでは 1 台のホロレンズを操作用(プライマリ)、他のホロ

レンズはホログラムの確認用(セカンダリ) に分けている。

まず、プライマリのホロレンズで本システムを起動すると、

サーバー上にセッションを作成する。次に、セカンダリの

ホロレンズを起動すると、サーバー上にセッションがあれ

ば加わり、なければ何もしない。このとき、セカンダリの

ホロレンズではサーバーにセッションを作成することはで

きない。プライマリのホロレンズでホログラムを動かした

りした際に、サーバーにホログラムの座標と角度を送信し、

セカンダリのホロレンズでサーバーからその情報を受け取

って描画している。また、HoloLens では毎回アプリケーシ

ョンを起動した座標が原点の座標となるため、起動するた

びに座標系が変わってしまう。当然複数の HoloLens でも

異なった座標系となるため、ホログラムを座標で固定した

としても毎回異なった場所にホログラムが配置されてしま

う。そこで、HoloLens の空間認識機能(図 3) をもちいて、

HoloLens が認識した空間でのホログラムの座標(空間アン

カー) も共有することで複数の HoloLens でも同じ場所に

ホログラムが表示されるようにした。 

 

図 3 HoloLens による空間認識  

3. 本システムの特徴と想定される利用法 

3.1 特徴 

 

図 4 システムの概念図  

本システム（図 4）では、分子を構成する原子の空間配

置を示す 3 次元の座標ファイルである 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

の表示を行うことを可能にした。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

である。図 5～図 8 は実際のタンパク質（PDB ID: 1FKB) を

本システムで表示した様子である。図 5 は Line モデル、

図 6 は Ball モデル、図 7 は Ball and Stick モデル、図 8 は

Ribbon モデルを表す。Surface モデルは計算に時間がかか

る上に、Ball モデルの約 10 倍とポリゴン数が大きくなり

すぎることから現時点では実用的な表示に対応できていな

い。 

 
図 5  Line モデル  

図 6  Ball モデル  
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図 7  Ball and Stick モデル  

 

 
図 8  Ribbon モデル  

 

3.2 想定される利用法 

3.2.1 対面での利用 

本研究では、Mixed Reality を用いてシステムを開発した

ことで視界がふさがらないために、Virtual Reality を用いた

分子構造描画システムでは不可能であったタンパク質やリ

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

が可能である（図 9）。また、複数人がホログラムを共有し、

周囲から歩き回ることが可能なほか、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を可能にしている。 

 
図 9  対面での利用  

3.2.2 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、本システムで

はクラウドと連携する機能を備えており、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

行うことが可能である。 

 

4. まとめと今後の課題 

4.1 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、3 次元のタンパ

ク質の立体構造を 3 次元のまま可視化することを実現し

た。さらに、可視化された立体構造を対面もしくは遠隔で

共有することを可能にした。 

4.2 今後の課題 

現段階では、HoloLens のパフォーマンスに課題があるが、

タンパク質の Surface を求める計算や、ポリゴン数が大き

くなりやすいモデルのポリゴン数を削減するプログラムな

どの、HoloLens では処理に時間がかかるような処理はクラ

ウドで処理し、HoloLens の負荷を軽減することができれば

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。 

HoloLens を快適に動作させるには、1 秒あたりに描画さ

れるフレーム数(FPS) を 60 以上に保つ必要がある[14]。

FPS は様々な要因に左右されるが、その中で最も影響が大

きいのは描画する 3 次元モデルのポリゴン数であり、FPS 

を保つためにはポリゴン数を全体で約 1 万ポリゴン以下

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、残基数 107 と比較的小さいタンパク質やリガ

ンドにおける単純な 3 次元構造である Ball モデルでもポ

リゴン数が 1 万を超える為、動作が重くなっている。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

は大量の原子データから巨大な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ファ

イルの読み込みから描画完了までに時間がかかるケースが

見られた。この問題も、読み込む 3 次元モデルのポリゴン

を削減することで改善できると考えられる。 
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付録 
付録 A ポリゴン数と FPS について 

Protein Data Bank[16] からダウンロードした、サイズの

小さい PDB ID : 1FKB を用いて、本システムで読み込んだ

場合、PyMol で作成したモデルを Unity 読み込んだ場合に

ついてのポリゴン数と、HoloLens で描画した際の FPS に

ついてまとめる。ここでは、PyMol で出力したデータは直

接 Unity でうまく読み込めなかったため、PyMol で出力し

た wrl をオープンソースの 3 次元コンピュータグラフィ

ックスソフトウェアである Belnder[15] で fbx 形式に変換

してから Unity で読み込んでいる。ball や ball and stick で

は本システムの方がポリゴン数が少なく、ribbon や surface 

だと PyMol で描画したモデルの方がポリゴン数が少ない。

これは、本システムでは line や ball and stick はポリゴン数

12 の立方体をベースに描画しているのに対して、PyMol 

のモデルでは一つ一つの ball や stick のポリゴン数が多く、

複数のモデルの組み合わせの ball や ball and stick に対し

ては本システム内で描画したほうがポリゴン数を抑えるこ

とが出来る。一方で、ribbon や surface は複数のモデルの組

み合わせではなく、それ単体で 1 つのモデルである。こち

らに関しては本システムでは無駄なポリゴンを描画してし

まっていると考えられる。いずれにせよ、Microsoft が公

式に述べている快適な動作環境（FPS が 60 以上）を満た

さないのは課題である。 

表 A.2  ポリゴン数 

種類 本システム PyMol 

ball 13620 69216 

ball and stick 27240 95776 

ribbon 12848 8460 

surface 102176 14063 

 

表 A.2  FPS 

種類 本システム PyMol 

ball 25 1 

ball and stick 19 1 

ribbon 4 59 

surface 1 29 
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