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概要：医薬品の開発費が年々増加する中，様々な病気に対して有効な医薬品を効率よく開発するためには，
薬剤標的となるタンパク質と薬候補化合物の立体構造について理解を深めることが重要である．現在広く

使われている Pymolや Jmolといった 2次元平面における分子構造表示システムは，本来 3次元であるタ

ンパク質や化合物を 2次元に射影し，可視化している．本研究では，創薬に重要なタンパク質と化合物の

立体構造を 3次元のまま可視化する目的で、Mixed Realityを実現するヘッドマウントディスプレイを用

いて分子構造可視化システムを構築した．
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Abstract: It is important to understand the structure of proteins and drug candidate compounds for efficient
development of drugs against various diseases, since the cost of drug discovery is getting higher. Previous
visualization systems of molecules such as Pymol and Jmol projects proteins and molecules on 2D displays,
however, they have originally 3-dimesional structure. In this study, we developed the visualization system
with Mixed Reality to visualize 3D structue of proteins and molecules as it is.
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1. はじめに

新たな医薬品の開発は, 我々人間が健やかに生活するた

めになくてはならないものである. しかし,創薬研究にお

いて 1 つの新たな医薬品を開発するのに平均 10 から 12

年もの期間と 30億ドルものコストがかかると言われてお

り [20], この研究開発費はさらなる増加の一途をたどって

いる. そのため, 創薬を効率化するための新しい技術が世
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界的規模で模索されており, その中で, これらのコストを削

減するために情報技術を利用した効率的な創薬方法に関心

が寄せられている.

一方, 様々なタンパク質の立体構造が年々解明されてお

り, 情報として蓄積されていっている. 実際, タンパク質立

体構造データベースの Protein Data Bank（PDB） [8]に

登録されている立体構造の数はこの 10年で約 3倍に増加

している [9]．

薬剤設計の主な方法としては,タンパク質立体構造情報に

基づいて化合物探索を行う SBDD (Structure-based Drug

Design) [10], 特定のタンパク質と特異的に結合する化合物

(リガンド)の活性や，医薬品のターゲットとの相互作用に

必要な特徴を持つ官能基群と、それらの相対的な立体配置
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も含めた概念 (ファーマコフォア)などの性質を用いて化合

物探索を行う LBDD (Ligand-based Drug Design) [10]な

どが挙げられるが, タンパク質の立体構造について深い知

見を有していることは重要である.

一方で，Virtual Reality(仮想現実．以下，VRと表記)

やMixed Reality(複合現実．以下，MRと表記)の技術向

上と共に，それらを実現するためのヘッドマウントディス

プレイ型のデバイスが開発されている. これにより, 近い

将来我々の生活にはVRやMRが現在より身近になると予

想される. 近年, 医療の現場においても手術のシミュレー

ションシステムや支援システムとして VR, MRが既に導

入され始めている [3]．

現在，タンパク質の構造を可視化する際には，Pymol [6]

や Jmol [7]をはじめとする，分子構造を平面のディスプレ

イに射影して表示するシステム [12] [13] [14]が主流である

が，タンパク質においても VR, MRを用いて 3D描画し,

タンパク質のポケットなどの立体構造情報について更なる

理解を深めることは創薬, 特に SBDDにおいて非常に重要

だと考えられる [16] [17]．

これまでにも, VRデバイスの一種であるOculus Riftを

用いて VR空間上でタンパク質や化合物を表示し, Kinect

を用いて使用者の手の位置, 形, 動きを検知する事でジェ

スチャーにより表示されたタンパク質を表示するなどの機

能が盛り込まれているMolecular Rift [21]や，本システム

と同様のゲームエンジン Unity [4]を用いた分子描画ソフ

トが開発されてきた [15]．しかし, Molecular Riftにおい

ては，Oculus Riftというヘッドマウントディスプレイを

用いた VRのシステムであるため, 視界が完全に塞がって

しまうために表示したタンパク質を観察しながら周囲との

議論をすることや，学会や会議などの場面において手元の

資料を参照しながらタンパク質を観察することが困難であ

る，PCや Kinectとの連携が不可欠なために持ち運びが難

しいといった欠点がある. UnityMolは将来的に VR機器

もサポートするとしてはいるものの，現状では対応出来て

いない．

本研究では，MRの中でも PCなどに接続することなく

単体で動作するという特徴を持つヘッドマウントディスプ

レイを用い，現実の空間に存在するかのようにタンパク質

や化合物を 3D描画する単なるタンパク質 3次元表示デバ

イスではなく，クラウドと連携することで創薬により有用

な統合システムとしての開発を目指した．また，従来から

当研究室で開発してきたシステムをベースにしながらも，

動作が重いこと，描画するタンパク質を変更する際に不都

合があることといった欠点を改善することも目的とする．

2. 開発

本章では，システムの開発に実際に用いたデバイス

である Microsoft HoloLens とその HoloLens で動作する

図 1 Microsoft HoloLens

Holographic アプリケーション開発において用いられる

Universal Windows Platform(UWP)について説明し，統

合開発環境 Unityについての説明を行い，最後に本システ

ム開発において使用した環境について述べる．

2.1 Microsoft HoloLens

前述した MRを実現するデバイスとして，本研究では

Microsoft HoloLensを選択した．Microsoft HoloLensは，

Microsoft社が開発，販売しているヘッドマウントディス

プレイ型のウェアラブルコンピュータで，左右に搭載され

たセンサカメラを用いてユーザーの視界をスキャン，周囲

の現実世界の様子をリアルタイムで環境マッピングし，取

得した 3Dスキャンデータを基にして，透過型ディスプレ

イ上にホログラムを表示することで，前述した MRを実

現している [2]．この HoloLensが他の VR，MRデバイス

と比較して特徴的であるのが，デバイスそのものに OSや

CPUが搭載されたウェアラブルコンピュータであり，ス

タンドアローンで動作するという点である．従来のヘッド

マウントディスプレイ型の VRデバイスであれば，PCと

接続して，映像の処理は PCで，表示はデバイスで，とい

うのが基本であり，実際に動き回って使用する際にはバッ

クパック型の PC を用いたり，他人の補助を必要とした

りしていたが，HoloLensは単独で動作可能である．また，

HoloLensは他の HoloLensと同じホログラムを共有するた

めの Sharing機能を備えていることに加え，従来の VRデ

バイスと異なり視界が開けているために周囲とコミュニ

ケーションが取りやすく，手元の資料なども同時に見るこ

とが可能である．

2.2 Universal Windows Platform

Universal Windows Platform(UWP) とは，1 つのソー

スコードから作成された実行ファイルがWindows10が搭

載された Surface Hubや Xbox Oneといった複数種のデバ

イスで動作するように作られたアプリケーションプラット

フォームである．HoloLensにおいて動作するアプリケー

ションはこの UWPアプリのみで，Windowsフォームア
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プリを含めた従来のデスクトップ PC用アプリは動作しな

い．この UWP アプリはセキュリティが強化されている

が，一方で，ローカルリソースの使用が制限されているた

めに，従来のデスクトップアプリのようにクライアント

PCのファイルや接続されている機器などにアクセスする

にはエンドユーザーの許可が必要であり，実行中の他のプ

ロセスや外部プロセスを呼ぶことが出来ないなどの制約が

存在する．そのため，本システムの開発においてはこれら

の克服が求められた．

2.3 Unity

Unity [4]は，Unity Technologiesが開発した様々なプラッ

トフォームで利用できるゲームエンジンである．Unityは

Mac OSや iOS, Androidから，UWPまで幅広いプラット

フォームを対象としてプロジェクトをビルドすることが出

来るほか，視覚情報が最も重要な Holographicアプリケー

ション開発において，XAML [11]等と異なりアプリケー

ションの実行時の様子を確認しながら開発を進めやすいと

いう点においても，HoloLens向けのアプリケーション作

成に適しているといえる．

2.4 開発環境

本システムの開発にあたって用いた環境を以下，表 1に

まとめる．

表 1 本システムにおける開発環境
環境 詳細

OS Windows 10 Pro

ゲームエンジン Unity 2017.2.1f1

開発言語 C# 4.0

Web アプリ開発フレームワーク ASP.NET 4.0

実行環境 .NET Framework 3.5

統合開発環境 Visual Studio 2015 Update 3

ヘッドマウントディスプレイ Microsoft HoloLens

3. 開発したシステム

本章では，開発したシステムの概要を示すとともに，開

発の方針と，HoloLensに表示されるホログラムの実際の

様子を示す．

3.1 システム全体の概要

本システムの概要図を図 2に示す．Protein Data Bank

（PDB）からダウンロードした pdbファイルをクラウドに

アップロードする．その後，クラウド上で様々なデジタ

ルコンテンツ制作ツール間でデータをやり取りするため

のファイルフォーマットであり，Unityで読み取り可能な

Collada形式の 3Dモデルを作成する．また，HoloLensの

スペック不足を補うため，モデルのポリゴン数を削減して

から，HoloLensのアプリケーション内で 3Dモデルを呼び

出し，描画する．現状のシステム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，Colladaファイルに Pymolなどを用いて変換した

後，クラウドにアップロードする．その後，HoloLensに

ビルドした UWPアプリの UIからこれらのファイルをダ

ウンロードすることで，タンパク質や化合物の 3Dモデル

を描画する．また，ファイルをアップロードするためのコ

ンテナの用意にはMicrosoft Azureを用いた．将来的には，

現在実装中であるモデルの作成とポリゴン削減はクラウド

上で実行される．

3.2 タンパク質の描画

Holographicアプリケーションは，前述したように外部

プロセスを呼ぶ事ができないなど UWPゆえの様々な制約

が存在するため，アプリ起動時の初期状態で配置されてい

ないオブジェクトを外部から呼び出す方法は主に以下の 3

つの方法がある．

( 1 ) AssetBundleを用いてWWWクラスによって追加の

アセットをストリーミングし，ランタイムでインスタ

ンス化する

( 2 ) Resources.Loadを用いてパスを設定し，Resourcesフォ

ルダーにあるアセットを読み込む

( 3 ) WWWクラスによって外部 URLに接続し，特定の形

式のオブジェクトを直接読み込んでシーンに配置する

いずれの手法にもそれぞれメリットとデメリットがある.

以下，表 2に各手法のメリットとデメリットを示す．

表 2 外部リソースのオブジェクトを呼び出す主な手法の比較
手法 メリット デメリット

1 送受信するデータの容量を抑

えられる

モデルを新規追加時にAsset-

Bundleを作るために Unity

の環境が必要

2 メモリの使用量を抑えられる オブジェクトを Resources

フォルダに入れておく必要が

ある

3 モデルを新規追加時に手間が

かからない

モデルの読み込み速度が遅

く，オブジェクトの形式が限

られる

手法 1においては，送受信するデータの容量を小さくす

ることができ，スマートフォン向けアプリケーションなど

で実際に広く使われている．手法 2は，メモリの使用量を

抑えることが出来るという特徴がある．手法 3 は，外部

URLに接続するだけでよいので，アプリ開発時に下準備を

する必要がない．一方でそれぞれデメリットも存在し，1,2

の手法は今回のアプリ開発に適さない．手法 1 において

は，現在 Protein Data Bank（PDB）に登録されている構

造データの数は約 14万と膨大な数である上に現在も増え

続けているため，全ての構造データを AssetBundleとして
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図 2 本システムの概要

用意し管理するのは現実的でない．さらに，AssetBundle

の作成にあたっては Unityを PCにインストールしている

必要があるため，各ユーザーに適宜 AssetBundleを作成さ

せることはユーザビリティの低下に繋がるために望ましく

ない．手法 2においては，表示されうるすべての 3Dモデ

ルをプロジェクトの Resourceフォルダに格納しておかな

ければならないため，前述のように現時点で約 14万種もの

構造データをフォルダに用意しておくのは現実的でない．

今回のシステムのように，3Dモデルを事前にアセット

として HoloLensに取り込むことなく，ネットワークを通

して外部リソースをランタイムに呼び出すためには，手法

1, 2に比べモデルを読み込む速度が遅くなる，オブジェク

トの形式が限られるなどといったデメリットはあるもの

の，再生時に外部 URLに接続して，オブジェクトを直接

シーンに配置することができる．これにより，表示するす

べての 3Dモデルを事前に用意する必要がなくなる．その

ため，今回は Unity Asset Storeに公開されている Simple

Collada [23]を参考にし，現在タンパク質描画ソフトとし

て広く使われている Pymolで出力できる形式であり，な

おかつ Unityに取り込むことの出来る形式である Collada

（拡張子は.dae）ファイルをランタイムに読み込んで表示

した．

3.3 表示されているタンパク質の様子

読み込んだタンパク質や化合物は，自由に回転，拡大

が可能である．図 3 にタンパク質，モデル毎の 1 秒あた

りに描画されるフレーム数 (FPS)を比較したグラフを示

す．Pymolで形式変換したモデルは，同じタンパク質でも

Stick, Ribbonモデルの方がオブジェクトが細かく分割され

て表示されるために処理が重くなってしまうため，Surface,

Cartoonモデルの方がより安定して動作する．このため，

タンパク質は Surfaceまたは Cartoonモデル，リガンドは

Stickまたは Ribbonモデルで運用するのが，創薬におい

て重要であるタンパク質とリガンドの結合部位の観察が容

易であると共に，最も良いパフォーマンスが得られる．以

下，図 4に実際に HoloLensを通して見ることができるホ

ログラムの様子を示す．

3.4 想定される利用法

MRを用いることで，VRを用いたシステムでは不可能

であったタンパク質や化合物のホログラムを手元の資料と

参照しながら観察するといったことが可能になる．また，

複数人がホログラムを共有し，周囲を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

能である．

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一

か所に集まり会議を行うことが多いが，本システムを用い

ることで離れたサイト間でホログラムおよび他者のホログ

ラムに対しての視点の共有も行うことが可能である．加え

て，Skype [22]などの通話アプリケーションを用いること

でホログラムを共有しながらの音声チャットも可能である．

しかし，共有点のアンカーを立てることに失敗すること

があるほか，立ったアンカーが操作者の移動によりズレる

ことがある，HoloLens間通信の成功率が低いといった要

因のために上手く動作せず，現在実装中である．
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図 3 モデルごと，タンパク質ごとの FPS の比較

図 4 （a）モデルを切り替えるための UI（b）Surfaceモデル

（c）Stick モデル （d）リガンド結合サイト

4. 結論

本研究では，3次元の立体構造を持つタンパク質や化合

物の構造を 3次元のまま可視化する創薬支援システムを開

発することを目的として，Mixed Realityの中でも今回は単
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体で動作するという大きな特徴を持つMicrosoft HoloLens

を選び，クラウドと連携することで描画する 3Dモデルを

Web上から変更することが可能なアプリケーションを開発

した．

当研究室で行ってきた従来の研究では，HoloLensにアプ

リケーションをビルドする際にあらかじめタンパク質の構

造情報もプロジェクトに内包している必要があり，かつ構

造情報の解析と 3Dモデル化を HoloLens内部で行ってい

たためにデバイスの動作が重くなるなどの欠点があったが，

本システムではMicrosoft Azure上に用意したコンテナか

ら，ユーザーがアップロードしたファイルを HoloLensか

ら呼び出すという形でクラウドと連携することで構造デー

タをあらかじめデバイスに内包することなく，リアルタイ

ムでの 3Dモデルの切り替えを可能にした．

今後の課題は，システム側の問題とHoloLens側の問題の

二つに大きく分けられる．まず，システム側の課題として，

本システムでは pdb ファイルを解析して 3D モデル用の

Collada形式に変換することは現在ユーザー側が行ってい

るため，これがクラウド上で自動で行われることが期待さ

れる．また，HoloLensのスペック不足を補うため，描画さ

れる 3Dモデルのポリゴン数を減らす事も非常に重要であ

る．この課題についても，クラウド上で処理してHoloLens

に 3Dモデルを渡すことで実現可能であると考えられる．

最後に，HoloLens側の問題として，スペックが不足気味

であるために大きなモデルになるとデバイスの動作が重く

なり，快適に動作するための目安である FPSを 60以上に

保つことが難しくなる．また，視野角が 35度と狭いため

にモデルを実際に見る際には，見る対象の 3Dモデルの大

きさを考慮して距離を上手く取る必要がある，などといっ

た注意が必要である．これらの課題については，Microsoft

社が現在開発中である HoloLensの次世代機にて改善され

ていることが期待される．
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