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⾃⼰紹介
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ソリューション アーキテクト

製薬企業のお客様のクラウド活⽤の技術⽀援をしております
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• ライフサイエンス業界における AWS の⽀援内容

• 国内外の製薬企業のお客様での AWS 活⽤事例

• 具体的な AWS 活⽤⽅法

本⽇のアジェンダ
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AWS for Life Sciences
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約20年にわたって、ライフサイエンス領域の
お客様を⽀援しています
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Life Sciences Technology
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創薬研究

タンパク質設計・
⽴体構造予測

論⽂検索

臨床開発

試験計画、患者集団、
施設の最適化

合成対象群のデザイン

製造
サプライチェーン

⼯場機器の予知保全

リソース最適化

マーケティング
営業

メディカル

患者の予後予測

コンテンツ⽣成

デジタルヘルス
患者サポート

患者ケア
コンシェルジュ

患者さんと治験の
マッチング

⽣成 AI の可能性を医薬品開発の現場に
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基盤モデルの進化
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基盤モデルの進化︓ESM3 の発表

EvolutionaryScale 社の ⽣物学向けの基盤モデルである ESM3 が 
AWS で利⽤可能に
• 新しい蛍光タンパク質（GFP）を⽣成
• オープン版はすでに AWS 上で利⽤可能

（AWS Marketplace）
• 商⽤版も今後 AWS 上の複数のサービスで

利⽤可能になる予定
• Amazon SageMaker
• Amazon Bedrock
• AWS HealthOmics

8

AWS のプレスリリース 2024/06/25

https://aws.amazon.com/marketplace/pp/prodview-xbvra5ylcu4xq
https://press.aboutamazon.com/aws/2024/6/evolutionaryscale-launches-with-esm3-a-milestone-ai-model-for-biology
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多様な基盤モデルが進化を続ける中で
どのようにドライ・ウェットの連携を進めるか︖

① 抽象化・スケーラビリティ
② データ活⽤

本⽇お伝えしたいこと
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AI 創薬での AWS 活⽤事例
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実験データ転送・HPC 解析・データ分析のプラットフォームを AWS に構築、
研究者が⾃律的にデータ活⽤できる環境作り

11

第⼀三共様︓
データ駆動型創薬のプラットフォーム構築

創薬研究におけるクラウド活⽤の実際
〜第⼀三共でのデータ駆動型創薬化学研究基盤〜

AWS ブログ︓「AWS Summit Japan 2024 第⼀三共株式会社における創薬研究クラウドプラットフォーム」

https://d1.awsstatic.com/local/health/221025_CBI_DS.pdf
https://d1.awsstatic.com/local/health/221025_CBI_DS.pdf
https://aws.amazon.com/jp/blogs/news/aws-summit-japan-2024-daiichisankyo-drug-discovery-research-cloud-platform/
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中外製薬様︓
機械学習パイプライン・⼈材育成の取り組み

AWSを活⽤した迅速なMALEXA機械学習パイプラインの内製開発、⼈材育成施策PyZAPを⽀えるインフラ

ドライ・ウェットの橋渡しをするための機械学習パイプラインの⾃動化、
Python を⽤いた解析スキル獲得のための⼈材育成の取り組み

https://www.youtube.com/watch?v=a2sru4djTL4
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Evozyne 様: “Lab in the loop” の実現
• ウェットでの検証結果をもとに、pLM にフィードバックするサイクルを実装
• タンパク質設計のために、NVIDIA BioNeMo Framework を⽤いて pLM を開発

– Amazon SageMaker 上の IDE を⽤いて、モデル開発・実験のオーケストレーション
IDE から コンテナイメージ・公開モデルにアクセス

– Amazon EKS (Elastic Kubernetes Service) 上で基盤モデルの学習を実⾏

13
https://www.biorxiv.org/content/10.1101/2023.01.23.525232v1
https://www.bio-itworldexpo.com/ai-pharma-biotech

https://www.biorxiv.org/content/10.1101/2023.01.23.525232v1
https://www.bio-itworldexpo.com/ai-pharma-biotech
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• タンパク質の結合予測スループットが 12倍 向上

• 2ヶ⽉で1億回以上 の推論処理（当初計画の10倍）
• Wet ラボでの実験サイクルを 1-2 回削減 

→ コスト削減 & 開発効率向上

成果

• AWS Batch 上で NVIDIA BioNeMo コンテナを展開

• Amazon EC2 P5 インスタンス（NVIDIA H100 GPU）の活⽤
• Amazon EC2 Capacity Blocks for ML を⽤いたキャパシティ確保

ソリューション

A-Alpha Bio 様: BioNeMo の⼤規模実⾏環境
WETラボでの実験サイクルを削減し、タンパク質相互作⽤の測定・予測・設計の効率化

14https://aws.amazon.com/jp/solutions/case-studies/a-alpha-bio-case-study/

https://aws.amazon.com/jp/solutions/case-studies/a-alpha-bio-case-study/
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Janssen Biotherapeutics 様: AI 創薬研究へのご⽀援

LM-GVP: an extensible sequence and 
structure informed deep learning 
framework for protein property 
prediction
• LM-GVP* という深層学習フレームワークを

構築し、タンパク質の性質を予測した
• フレームワークは pLM と GNN からなる

EGGNet, a generalizable geometric 
deep learning framework 
for protein complex pose scoring
• EGGNet* という深層学習フレームワークを

構築し、タンパク質複合体のドッキングポーズ
のスコアリングを算出

• タンパク質の安定性予測を 12 %改善 

15

AWS の Gen AI Innovation Center との共同研究

*Language Model – Geometric Vector Perceptrons,
https://www.nature.com/articles/s41598-022-10775-y   *Equivariant Graph of Graphs neural Networks, 

https://www.biorxiv.org/content/10.1101/2023.03.22.533800v1

https://www.nature.com/articles/s41598-022-10775-y
https://www.biorxiv.org/content/10.1101/2023.03.22.533800v1
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AWS を活⽤して
創薬プロセスを加速するには︖

16



© 2024, Amazon Web Services, Inc. or its affiliates. All rights reserved. 

本⽇お伝えしたいこと

17

多様な基盤モデルが進化を続ける中で
どのようにドライ・ウェットの連携を進めるか︖

① 抽象化・スケーラビリティ
② データ活⽤



© 2024, Amazon Web Services, Inc. or its affiliates. All rights reserved. 

本⽇お伝えしたいこと

18

多様な基盤モデルが進化を続ける中で
どのようにドライ・ウェットの連携を進めるか︖

AWS のサービス・ツール・実装サンプルを活⽤して
基盤モデルのアップデートに追従するための時間とコストを節約

① 抽象化・スケーラビリティ
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ドライ解析を⽀える技術要素

19

ソフトウェア

オーケストレーション

コンピュート ネットワーク ストレージ

このレイヤだけ
⾒ていれば良い
状態にしたい

必要に応じて
⾃動的に

⽤意してほしい
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より本質的な作業に集中するために

20

ソフトウェア

オーケストレーション

このレイヤだけ
⾒ていれば良い
状態にしたい

必要に応じて
⾃動的に

⽤意してほしい

OS 導⼊・OS パッチ

ハードウェアメンテナンス

電源・ラック・ネットワーク
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クラウド創薬の魅⼒︓
スケーラビリティーをいかして計算時間を短縮

21

1⽇1週間

コア数コア数

従来は⼿持ちの限られたリソースで、逐次処理していたジョブも
AWSなら必要な台数、インスタンスを起動して、⼀⻫処理。

しかも費⽤は「時間×台数」なのでどちらも同じ。

1週間
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使い慣れたインターフェース スケーラブルな計算環境

22

ニーズに合わせて組み合わせる

ウェブアプリ

Jupyter Notebook

リモートデスクトップ

CLI

AWS ParallelCluster

AWS PCS

AWS Batch

AWS HealthOmics

+
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実装サンプル︓Jupyter でタンパク質構造解析
• タンパク質構造予測・設計⽤の機械学習モデルを SageMaker Notebook から実⾏できる
• オープンソースの実装例として提供
• 10個の多様なアルゴリズムに対応（後述）

• 裏側では AWS Batch 上でジョブ実⾏されて
必要に応じて計算環境がスケールする

• 研究者は、SageMaker Notebook 経由で
ジョブの投⼊をおこなう

• IT 管理者は、起動テンプレートを使うことで
簡単に構築可能

23

aws-solutions-library-samples/
aws-batch-arch-for-protein-folding

この後の塩野義製薬様のパートで
詳しくご紹介いただきます

https://github.com/aws-solutions-library-samples/aws-batch-arch-for-protein-folding
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対応している主なアルゴリズム

• MSA をベースとした構造予測

• AlphaFold 2 (DeepMind)

• OpenFold (Columbia University)

• タンパク質⾔語モデル (pLM) を
ベースとした構造予測

• OmegaFold (Helixon US)

• ESMFold
(Meta Fundamental AI Research)

• De novo タンパク質設計

• RFDiffusion
(University of Washington)

• ProteinMPNN
(University of Washington)

• ドッキングツール

• DiffDock
(Massachusetts Institute of Technology)

24

aws-solutions-library-samples/
aws-batch-arch-for-protein-folding

https://github.com/aws-solutions-library-samples/aws-batch-arch-for-protein-folding
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アーキテクチャ全体像

Private Subnet

AWS アカウント

VPC

Amazon ECR

AWS Batch

Amazon S3
(ジョブの⼊⼒・出⼒先)

Compute Environment

CPU GPU Amazon FSx
for Lustre

AWS CodeCommit AWS CodeBuild

BatchFold 
Library

Alg 1 Alg 2

…

Notebook 
Instance

ジョブの実⾏

Amazon SageMaker

研究者
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Private Subnet

VPC

AWS アカウント

Amazon ECR

AWS Batch

Amazon S3
(ジョブの⼊⼒・出⼒先)

Compute Environment

CPUs GPUs Amazon FSx
for Lustre

AWS CodeCommit AWS CodeBuild

BatchFold 
Library

Alg 1 Alg 2

…

Notebook 
Instance

ジョブの実⾏

Amazon SageMaker

研究者

⼤規模データを
⾼速に処理するための

ストレージ

スケーラブルな計算環境

ジョブの実⾏中だけ起動し、
実⾏完了したらスケールイン

Jupyter Notebook
インターフェース

アーキテクチャ全体像
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• AWS Batch がインスタンスの起動や停⽌を
⾏うため、スケジューラや計算ノードなどの
管理が不要

• ジョブは Docker コンテナイメージ を
元に作成し、⾃動でスケールする
コンピューティング環境で実⾏する

• コンピューティング環境では
インスタンスタイプ・vCPU 数・
スポットインスタンス利⽤有無などを任意に指定可能

⼤規模バッチ処理のため環境をフルマネージドで提供

AWS Batch: スケーラブルな計算環境

コンテナイメージを⽤意するだけで
スケーラブルな⼤規模バッチ処理環境が得られる

ジョブキュー

ジョブ

Auto Scaling group

AWS 
Fargate

Amazon 
EC2

or

ユーザー

AWS Batch
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使い慣れたインターフェース スケーラブルな計算環境

28

ニーズに合わせて組み合わせる

ウェブアプリ

Jupyter Notebook

リモートデスクトップ

CLI

AWS ParallelCluster

AWS PCS

AWS Batch

AWS HealthOmics

+
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実装サンプル︓ウェブアプリでタンパク質構造解析

タンパク質構造予測を⼿軽に実⾏できる
ウェブアプリ

オープンソースの実装例として提供
AlphaFold2 と ColabFold に対応

ジョブの投⼊・停⽌、結果の可視化

研究者は、AWS コンソールへのアクセス権限を
持っていなくても簡単に使える
IT 管理者は、起動テンプレートを使うことで
ほぼ⾃動でウェブアプリを構築可能

29

• GitHub – AWS Samples ”AlphaFold2 Webapp on AWS” 
• AWS ブログ「⼤規模なタンパク質構造予測を⾏うための研究者向けウェブアプリを構築するには」

https://github.com/aws-samples/alphafold-protein-structure-prediction-with-frontend-app
https://aws.amazon.com/jp/blogs/news/running-protein-structure-prediction-at-scale-using-web-interface-for-researchers/
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本⽇お伝えしたいこと

30

多様な基盤モデルが進化を続ける中で
どのようにドライ・ウェットの連携を進めるか︖

AWS のサービス・ツール・実装サンプルを活⽤して
基盤モデルのアップデートに追従するための時間とコストを節約

① 抽象化・スケーラビリティ
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本⽇お伝えしたいこと
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多様な基盤モデルが進化を続ける中で
どのようにドライ・ウェットの連携を進めるか︖

① 抽象化・スケーラビリティ
② データ活⽤
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本⽇お伝えしたいこと

32

多様な基盤モデルが進化を続ける中で
どのようにドライ・ウェットの連携を進めるか︖

② データ活⽤
皆様の組織内のデータを活⽤し
最新のモデルをもとに素早くカスタマイズ
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使い慣れたインターフェース スケーラブルな計算環境

33

ニーズに合わせて組み合わせる

ウェブアプリ

Jupyter Notebook

リモートデスクトップ

CLI

AWS ParallelCluster

AWS PCS

AWS Batch

AWS HealthOmics

+
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クラスタ管理の⾃動化ツール

Amazon SageMaker

機械学習プラットフォーム

Amazon EKS

Kubernetes マネージドサービス

pLM のカスタマイズ︓実装サンプル

AWS ParallelCluster

AWS Blog AWS Blog

Amazon SageMaker with 
NVIDIA BioNeMo

AWS Blog

Data on EKS (BioNeMo)AWSome Distributed Training 
(BioNeMo)

34

https://aws.amazon.com/jp/blogs/hpc/protein-language-model-training-with-nvidia-bionemo-framework-on-aws-parallelcluster/
https://aws.amazon.com/jp/blogs/industries/find-the-next-blockbuster-with-nvidia-bionemo-framework-on-amazon-sagemaker/
https://github.com/aws-samples/amazon-sagemaker-with-nvidia-bionemo
https://github.com/aws-samples/amazon-sagemaker-with-nvidia-bionemo
https://aws.amazon.com/jp/blogs/hpc/accelerate-drug-discovery-with-nvidia-bionemo-framework-on-amazon-eks/
https://github.com/awslabs/data-on-eks/tree/main/ai-ml/bionemo
https://github.com/aws-samples/awsome-distributed-training/tree/main/3.test_cases/14.bionemo
https://github.com/aws-samples/awsome-distributed-training/tree/main/3.test_cases/14.bionemo
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分散学習のおすすめ構成例

35

お客様オフィス AWS Cloud

Private subnet

Training Queue Inference Queue

Public subnet

VPC

ParallelCluster

Amazon FSx
for Lustre

Amazon S3

端末User
Head Node

Compute Node Compute Node

NICE DCV

同期

データ
書き込み

AWS ParallelCluster CLI

or

aws-samples/
awsome-distributed-training

https://github.com/aws-samples/awsome-distributed-training/tree/main/3.test_cases/14.bionemo
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お客様オフィス AWS Cloud

Private subnet

Training Queue Inference Queue

Public subnet

VPC

ParallelCluster

Amazon FSx
for Lustre

Amazon S3

端末User
Head Node

Compute Node Compute Node

NICE DCV

同期

データ
書き込み

AWS ParallelCluster CLI

or

aws-samples/
awsome-distributed-training

分散学習のおすすめ構成例

36

CLI もしくは RDP で
計算環境に接続

スケーラブルな計算環境
 &

多様な仮想サーバーの種類

⼤規模データを
⾼速に処理するためのストレージ

https://github.com/aws-samples/awsome-distributed-training/tree/main/3.test_cases/14.bionemo
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数コマンド操作でジョブ投⼊に応じて⾃動でスケールするクラスタを AWS 上に構築可能な
AWS 公式のオープンソースソフトウェア

• 既存の HPC 向けスケジューラ（Slurm）
と連動しスケーラブルな計算環境を作成

• MPI/NCCL 環境がセットアップ済み
• x86/Arm 両⽅の環境に対応
• 使⽤するOSやネットワーク環境、

ストレージ構成などを
柔軟にカスタマイズ可能

• オープンソースのプロジェクトであり、
誰でもソースコードを⼊⼿可能
https://github.com/aws/aws-parallelcluster

AWS ParallelCluster︓クラスタ管理の⾃動化ツール

37

Head Node Compute
Node

ジョブ開始・終了とともに
⾃動的にスケール

ジョブ
スケジューラ

Amazon EBS
共有ボリューム

NFS Mount

AWS ParallelCluster

https://github.com/aws/aws-parallelcluster
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AWS では⽬的に応じて様々なアクセラレータの選択肢を提供

機械学習
(トレーニング)

機械学習
(推論)

グラフィックス

P5e

P5

NVIDIA H200
Tensor Core GPU

NVIDIA H100
Tensor Core GPU

G5 NVIDIA A10G
Tensor Core GPU

G4dn NVIDIA T4 GPU

Trn1 AWS Trainium

Inf2 AWS Inferentia2

G4ad
AMD Radeon Pro 
V520 GPU

G4dn NVIDIA T4 GPU Inf1 AWS Inferentia

G5 NVIDIA A10G
Tensor Core GPU

P4d
NVIDIA A100
Tensor Core GPU

G6e NVIDIA L40S GPU

G6 NVIDIA L4 GPU

内は2024年中にローンチ予定

AWS Trainium2

NEW

GA!

G6e NVIDIA L40S GPU
GA!

G6 NVIDIA L4 GPU

NEW

内はアナウンス

Trn2

GA!

GA!
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本⽇お話ししたこと
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多様な基盤モデルが進化を続ける中で
どのようにドライ・ウェットの連携を進めるか︖

② データ活⽤
皆様の組織内のデータを活⽤し
最新のモデルをもとに素早くカスタマイズ

AWS のサービス・ツール・実装サンプルを活⽤して
基盤モデルのアップデートに追従するための時間とコストを節約

① 抽象化・スケーラビリティ
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1F 展⽰ホールの AWS ブースに
ぜひお⽴ち寄りください

11/15(⾦) 第459回 CBI 学会講演会
「コンピュートが拓く創薬の新時代」
ぜひご参加ください
16:55-17:25 
「創薬研究で AWS クラウドを活⽤する︓
事例とデザインパターン」
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興味を持っていただいた⽅は…

https://www.cbi-society.org/home/documents/seminar/2021to24/20241115.html

https://www.cbi-society.org/home/documents/seminar/2021to24/20241115.html
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Thank you!
Chiaki Ishio
ciishio@amazon.co.jp
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