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The world’s most valuable resource is no longer oil, 

but data

The Economist 2017年5⽉6⽇
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データ計測は、科学技術の基本

光は、計測するツール
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本日お話しすること

• 創薬、材料科学では、AI技術、ビッグデータ解析の応用により、材
料の計測・分析データを用いて材料開発期間の短縮、低コスト化
を目指す「データ駆動型開発」の取組が世界各国で加速

• 放射光（X線）、電子顕微鏡、中性子、NMR等を用いた計測は、物
質構造の基本データを提供

• これまで、たんぱく質や物質の構造の最小単位となる結晶構造や
電子状態のデータを、物質構造の改変による機能・物性の改良を
AI・データ科学を駆使してシステマティックに予測するデータ駆動
型開発のアプローチに貢献

• 次世代放射光の、光の性能の飛躍的な進歩が、明確な秩序性を
持たない材料の階層性（マルチスケール）の可視化を実現

• データ同化などにより、データ駆動科学と計測の協奏に新たな展
開が始まる
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SPring‐8
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より明
るく ナノへ

ピコ秒へ ⾼エネル
ギーへ
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たんぱく質の構造決定の概略
SPring‐8 ホームページより

創薬研究
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生体高分子の立体構造情報を集めた
世界で唯一のデータベース

情報は無償で利用可

1. 1971年：米国で創設

2. 2000年：日欧も個別に活動を開始

3. 2003年：国際組織wwPDBを組織

共同で運営開始
日本の拠点 PDBjは創立メンバー
大阪大学蛋白質研究所
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https://pdbj.org

蛋白質構造データバンク
(Protein Data Bank: PDB)



2016年からデータ処理システムを３極で共通化．

日本の提案した標準フォーマット等を採用
(PDB/RDF,BMRB/RDF)
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PDB Structures 
contributed to

5,914 of these 
drug approvals

184

approved
210 NEW DRUGS of NIH funding 

contributed to these approvals 
(20% of NIH Budget)2

>$100 BILLION
2010‐2016

2000‐2016

B‐RAF Kinase complex 
with Vemurafenib

PDB ID 3og7
Bollag et al. (2010) 

Nature 467, 596‐599

1. Westbrook & Burley (2019) Structure 27, 211‐217
2. Galkina Cleary et al. (2018) PNAS 115, 2329‐2334; Value in 2016 US$ 13



材料開発
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ゴム：秩序の低い構造
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従来品

エナセーブの低燃費性
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医療分野への応用
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Rob Lewis教授
モナシュ大学
（オーストラリア）

新生児の呼吸開始のメカニズムを
SPring-8の先端イメージングで

ウサギの新生児の動的観察により可視化

従来のＸ線写真 放射光によるイメージ
SPring-8

ウサギの肺

肺胞が鮮明に可視化



Transient Airflow Patterns in an Elastic Lung Model.  
By  Yu Feng, October 11, 2018
Computational Biofluidics and Biomechanics 
Laboratory (CBBL@OSU)

放射光による観察
ウサギの肺呼吸の開始

数値データ化

Whole Breath 
Lung Morphology

Velocimetry in 2D

Stuart B 
Hooper

データ同化？
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Hye Ryoung Lee, Arturas Vailionis, Lei Liao, 
and Yi Cui, unpublished
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次世代放射光

SPring-8の100倍の輝度とコヒーレンスで
「モノの見え方」が変わる

100m

2023年完成予定
東北大学 青葉山新キャンパス

モノの見え方が変わる

24



次世代放射光施設が加速する可視化
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デバイスの見え方が変わる
スイス放射光： 16nm FinFETデバイスのマルチスケール可視化



Brain of Fly

A. Pacureanu

SPring-8(8GeV)

Pacureanu et al. bioRxiv 2019

TPS 3GeV（台湾）

Coutesy of Prof. Yeukuang Hwu
Institute of Physics, Academia Sinica

コヒーレント光活用

ESRF 6GeV（仏）

Pixel Size 40nm
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28
G. Barbone et al., 
LMUMunich

蛍光分析と統合

正常なラット

A. Pacureanu



炭
素

フ
ッ
素

燃料電池の機能可視化

放射光計測
X線吸収スペクトル

ミクロン分解能で
全体を可視化

従来データ
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唯美津木
(名大)
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人の流れを可視化するKomprenoとの比較
Kompreno https://www.agoop.co.jp/kompreno_public/

3.0 4.0Cerium Valence

反応イメージ
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Wind farm

2D

3D



産 学

Coalition

マッチングによる
産学連携

社会科学との連携
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【機械学習】
ロジスティック回帰によるクラス判別関数の生成

（数式処理ソフトMathematica）

判別関数
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13%

68%

17%
2%
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ご清聴ありがとうございました
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