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-1.0¢
HET 0.1% 0,04
ME <021 <0.42 <44
. . ILE 0,16 0,28 -0.19 0.22
@®: main chain WU 0,08 0,20 .30 .61 .27
® sid hai AL 0,06 0,14 0,22 -0,25 0,29 -0,29
N TRP 0.08 -0,67 -0.16 0,02 0,09 —0.07 —0.12
' SI e C aln TR 0.06 0,13 0,00 0,11 D26 0,02 -0.08 -0.06
— in- i AA 0,00 0,35 0,00 0,22 0,01 0,10 0,00 0,09 0,13
: main-main bond LY -0.00 0,19 0.38 0.25 0.23 0.16 0.13 0,14 ~0.07 0.38
— iNn-ci THR 0,19 0,19 0,31 014 0,20 0,25 0.2 0.3 -0.09 -0,26 0.03
: main-side bond SR <0.00 0.1k 0.29 0,21 0,25 0,18 0.3% 0.09 ~0.06 =0.16 -0.08 -0,20
LN 0,00 0,46 049 0,36 0,26 0,26 0,08 -0.20 0.08 <0.06 -0.14 ~0.16 0.29
ASH 0,11 0,08 0,08 0,53 0,30 0,50 0.06 0,20 0,26 <0.14 -0.10 <0.1% <0.25 -0.53
* . . L 0,69 0,46 0,27 0,35 0,43 0,3 0.29 0,10 0,26 0,25 0.00 -0.26 <0.17 -0.32 -0.03
3rd residue is G|y ASP 0.07 0,63 0.39 0,59 0.67 0,58 0.26 0.00 0.1 0.22 -0.29 -0.31 -0.17 -0.30 0,15 0.04
WIS -0.19 0.9 -0.16 0,49 0,16 0,19 -0.12 <034 0,3 0,20 -0.19 -0.05 -0.02 0.4 -0.45 <0.39 -0.29
ARG 0,26 0,3 0.41 0,62 0.3% 0.30 =0.16 -0.25 0.43 <006 0,35 0.17 -0.52 -0.14 -0.74 0,72 0,12 0.11
LYs 0.71 0.00 0.6 0,36 0,19 0.4 0.22 0,21 0,04 0,010 -0.09 <0.13 <038 0,33 0,97 0.7 0.22 0.7% 0.25
RO 0,00 -0,% 0.20 0,25 0.42 0,08 0.28 0,33 0,10 <611 -0.07 0,00 0.2 0,18 0,10 004 0.21 <0.% 0,11 0,26

CYS  MET  PHE ILE LEU VAL TRP TTR ALA GLY THR SER GLN ASN  GLU ASP HIS ARG LYS FRO

HIREME BRI FOERY OEBEE, A Y RRTF R EBR LK /307 B DO IERF D [0)5
UHY ERTF FDOEL

BRI : HEILETLICHE T2 TR Y FRMEEEHTZ 2 /)L¥— (MJ model)

Solver : 2X&¥7: LA + U &E{t (QUBO) solver : EF a2 — X CETAEELGEASHEEEL
w7077 I BRI, ERDETEK TERITTZ 28 B HREL



HREEFIE

BIRR7F F-ENEAROXEREHET

QSLAMER L 7=codeZ N D AWSER

H&EEAPipeline

R ‘\- T

Convert into Configure a tetrahedral Build a docking model

Define a binding site CG models lattice structure

Target protein
- \{ M . an. e’, \ é an. ¢"»
) R | Qa & way Qa dtis gg
5 Vi 0 e +) o)ty
‘ KL = = O—ug \
) vio Y ]/ @, ey @ V&N Y
) ; | /Il ®e g 2 ®@a N\
4 Y - =t 2‘ o
\ ' L [
| S ~ e $a = \
iy ) a@F & @¥ & ¢
yi A (1) L1/ Né‘j. ‘
Cyclic peptide
Calculate RMSD

: Target protein
: Main chain of ligand peptide
. Side chain of ligand peptide

— X%

===

x1T

1Ly CTHREE

Amazon SageMaker

A\ 4

Notebook

M

(fiu-c-re} Roche Group

AWS CodeCommit

16



IREF4ER Et
FHHW 7RI IR LTEMEZBERTET pyw—

— AFAHERELTCHO7Z 7 O—FIFhTBZeeLT-

PDB ID: 3wne
W 7rnssv5 QUBO solver

B R 2 RZ L CTRMSD D& L % DT — A THRERZRER R RECENERD

Ny F IR % iRR TZJIRMSDHEW ECICERED V)

® : Target protein

[Docking model]
® : Main-chain particles
® : Side-chain particles

[Crystal structure]
: Main-chain particles
. Side-chain particles

: Cyclization bond

17



BFOva—T4 v IR0 HH FRIEADERRE ﬂ:

Agenda @ s

StiaN - AEFAEN

M

RARZE D Ry FEIEE

EFAEa—T4 V7 DO;ERRFTEN
AWS : ZEZTEER - IRYIRY - BiFF

18



| AWS o3 E e - 3R Y 3E Y -

G foce o

i e R

v EH7IZWorkshop 7% BifeE VIREBEECHEERITOR v QSL CKE) 7ZiFTt#hi<
L CTEriE = EfR1L ICERBRAWSH —E X AAF—LH S

VB D FE" B W -REE v R EFICE ED A N2 vV IRIBEEXCETEETICE

V SRER Ny 255w R N (R DTN ERAR/
AETBET— R A T ) VIEHTICET S 7 40—
T4 X~ DOSNN A

N THRETERE D 7o WTEIE T O N R AE 2 IR (2 EHE
BHOT7T 7 —F%2EET S & THMTL NI)Lx2RERICIEE
HEFREZ AN TRIETE 2IR1E - (KF] 2 B E

19



| AWS~ % -
T O XMz BRSO/~ F—& L TAWSICEARF L T W 5

EFAVE2—T 1 ¥ 7ERRATOAWS~ DO

AWS Quantum Solution Lab%: &
NEBDBF/— b — & i 2030+
V BFaAvta-—-T4v0%
EL, ERA L TR PRI % IE
O: SFaArytEa—T4 7 %FRALT
BEEMIRICE T2 = — X & Hm-E 5.
BRI F oy 7 & RETE B REE

g
PAREORDTRIEMEICE TS

Z—XPR IRy T DETE

EFIAVEa1—T 4 T DEAE % B

20



BET.BBREBAS.

o EEPEE

Ova JI—7

2

o S e 3T,

N——- . . etk — )
Bl et gl

HEFEOFNA
RANSATHA TR/ —IE

e

~17

2 b

th VB ) ISR RR 2 %

REZHZEPR



	Non-confidential
	Slide 1: AWSとの共同研究事例： 量子コンピューティングの中分子創薬への活用検討
	Slide 2
	Slide 3: 会社概要
	Slide 4: TOP I 2030の達成に向けた創薬
	Slide 5
	Slide 6
	Slide 7: 中外製薬の中分子創薬： 細胞内のTough Targetに特化した創薬 
	Slide 8: 中分子創薬・研究ポートフォリオ（2023年12月）
	Slide 9: X線結晶構造解析・クライオ電顕解析・デジタル活用により 中外製薬の中分子創薬研究を加速
	Slide 10
	Slide 11
	Slide 12: 量子コンピューティング活用ロードマップ
	Slide 13: 量子コンピューティングを活用した環状ペプチドのドッキング計算 に関してAWS Quantum Solution Labと共同検証
	Slide 14: 環状ペプチドのドッキング計算に量子コンピューティングを活用できないか？ 
	Slide 15: 量子コンピュータで実行可能な最適化問題に帰着して 粗視化モデルにおける環状ペプチドのドッキング計算を実施 
	Slide 16: 環状ペプチド-標的複合体のX線結晶構造データを用いて検証QSLが作成したcodeを社内のAWS環境にて実行
	Slide 17: 制約プログラミングと比較して優位性を確認できず →　方針を見直して他のアプローチに注力することとした
	Slide 18
	Slide 19: AWSの選定理由・振り返り
	Slide 20: AWSへの期待
	Slide 21


