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AI活用事例：新薬の研究開発

ターゲッ
ト選定

化合物探
索 前臨床 臨床試験

• バーチャルスクリーニング
• Computer Aided Drug Design
• 構造ー活性・毒性相関

• ケースレポート⾃動作成
• 治験対象者管理活⽤が進まない分野

厚⽣労働省資料（https://www.mhlw.go.jp/content/10601000/000926770.pdf）ベースに著者作成
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イノベーションプロセスのモデル化

⾃然⾔語処理と機械学習によって変換プロセスをモデル化



科学と技術のインタラクション

4

2010 and after

Motohashi K., Ikeuchi, K. and Koshiba, H. (2023), Measuring Science and Innovation Linkage using Text 
Mining of Research Papers and Patent Information, Scientometrics

Red : patent, Blue: paper

• サイエンスベースの技術（ライフサイエンス、材料科学等）においては論⽂->特許の順序で進展がみられる
• ただし、モデルの複雑化（例：LLMの活⽤）によって予測精度は⾼まらず→科学的知⾒の⼀般性



特許と製品・サービスとの関係

5Motohashi, K. and Zhu, C., Identifying Technology Opportunity Using a Dual-attention Model and a Technology-market 
Concordance Matrix, forthcoming Technology Forecasting and Social Change

• 技術→製品の予測精度はモデルの複雑化、チューニングにより向上
• ⾃社と異なるイノベーションプロセスを⽤いることで有望市場の特定に活⽤可能

ベンチャー企業によってモデル推計 成熟企業の市場機会の予測



AIの有益性と限界
AIにできないこと

（論⽂→特許のケース）
AIにできること

（特許→製品のケース）
パターンがないプロセス（ラン
ダムなイベント⽣成プロセス）

データの中のパターンを抽出
（集合知の利⽤）

特異性の⾼い論⽂、技術の抽出
は可能、ただしそれが有望なイ
ノベーションシーズかは不明

What if問題の解決：Future is 
already here, but not evenly 
distributed

Serendipity, Eureka Momentの⽣
成、アブダクション（仮説的推
論）の実施（ex. 任天堂Wiiの事
例）

主に帰納的推論、LLMによって
演繹的な問題解決が可能か？
Explainable AI（⼈との協業）


