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困難とされる問題を解決する
量子コンピューティングは今後、かつては解決
不可能と考えられていた数々の問題を解決する
ために、新しい分野の専門家とアプリケーショ
ン開発者によって広く利用されるようになるだ
ろう。

ライフサイエンスにおける革新的なユースケース
ライフサイエンス産業における量子コンピュー
ティングの適用可能性として、ゲノムとアウトカ
ム(遺伝子に起因する変化、出力、遺伝子産物、
容態)とを結び付け、創薬を促進し、タンパク質
立体構造予測を改善することで、幅広い革新
的なユースケースを実現することが期待され
ている。

今こそ行動のとき
量子コンピューティングはライフサイエンスに
大きく貢献する可能性がある。しかし、量子コ
ンピューティングの初期の知的財産の多くが
独占される可能性を見据えて、パートナーやエ
コシステムとの協力を進めることが重要になっ
ている。

要点 不可能を可能に
周知の事実ではあるが、量子コンピューターは、古典コンピュー
ターよりも効率的な処理ができる。量子コンピューターは、それ
ほど重要な事業インパクトをもたらすことができるのか? また、
そもそもなぜ量子コンピューターのような先進的なコンピュー
ターの適用が必要なのか?

ライフサイエンスにおける主要な課題には、遺伝子配列、遺
伝子構造、遺伝子機能間の関係性と、生体高分子間および生
体高分子もしくは低分子(元来体内に存在するタンパク質や
医薬品に含まれる成分など)間の相互作用メカニズムの解明
がある。これらの問題は複雑な計算を必要とし、ゲノム解析、
医薬品設計、タンパク質立体構造予測の中核を為すテーマで
ある。

医薬品設計を例に挙げる。例えば、たった10種類の原子を50
個組み合わせて構成される分子は、およそ1050通りとなる。1 

室温で採取可能な分子の立体配置と立体配座も考慮に入れ
る場合、医薬品の有効な構成要素となりうる分子の総数は約
1080個とされており、観測可能な宇宙に存在する原子の数を
何十桁も上回る。これほど高い水準の複雑な世界に対応する
には、古典コンピューターの演算能力ではとても及ばないが、
量子コンピューターの活用で活路を見出せる可能性がある。

有名な物理学者Richard Feynmanは1980年代に「自然のシ
ミュレーションを行おうとするなら、量子力学的に行った方
がよいだろう。」と提案した。2 量子コンピューティングは、そ
れぞれの問題に古典コンピューターとは異なる方法で取り組
み、すべてではないにしろ、不可能と思われることを可能に
するとされている。

量子コンピューティングの特長はその計
算速度だけではない。各問題に異なる
アプローチで取り組み、すべてではない
にしろ、現時点で不可能と思われること
を可能にしてしまうことである。
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こうした状況・背景に基づき、業界の垣根を越えた、量子アプ
リケーションをゴールとするレースが今始まっている。5年以
内に、かつては解決不可能と考えられていた問題を解決するた
めに、新しい分野の専門家とアプリケーション開発者によって
量子コンピューティングが広く利用されるようになる可能性が
ある。3 ライフサイエンス業界では、既存の常識を打ち破るよ
うなさまざまなユースケースが、量子コンピューティングによ
り可能になると期待されている。そうしたユースケースには、
次のようなものがある。

1. ゲノムとアウトカム(治療/予防などの医学的介入から得ら
れる成果)の結び付けによる個別化医療の実現

2. 低分子創薬の効率を高めることによる患者の転帰(アウ
トカム)の改善

3. タンパク質立体構造予測に基づく新たな生物学的製剤
の開発(図1を参照)

洞察: ビットと量子ビット 
量子コンピューターは、従来のコンピューターとは根本的に
異なる方法で情報を処理する。集積回路などのこれまでのコ
ンピューター・テクノロジーの進歩はより高速な計算を可能
にしたが、それらはいずれも古典的な情報処理に基づいてい
た。量子コンピューターは量子ビットを操作する。0または1と
して情報を格納する古典ビットとは違い、量子ビットは、もつ
れなどの量子固有の特長を利用できる。その結果として、量
子的現象を利用することができない古典コンピューターに比
べて、優位性を持つ量子アルゴリズムを構築することが可能
となる。

量子コンピューターは、以下が関与する問題に取り組むうえ
で特に有用となり得る。

 – 化学、機械学習/人工知能、最適化、シミュレーションなどの
タスク。実際に、機械学習は量子コンピューティングによっ
て強化される可能性を示しており、既に量子の進歩を助け
ている4

 – 内部で多くの電子の相互作用が起きている分子構造体のよ
うな、強固につながった多数の要素間の複雑な関連性と相
互依存性に関するタスク

 – 関連する古典的アルゴリズムに内在する量的な限界。例え
ば、古典的アルゴリズムのリソース必要量は、問題の規模に
応じて指数関数的に増加する可能性がある。量子系の時
間発展をシミュレーションする場合がその例である。5 

タンパク質立体構
造予測に基づく新 
たなバイオ医薬品
の開発

低 分 子 創 薬 の
効 率 を 高 める 
ことによる患者
の 転 帰 (アウト 
カム)の改善

遺 伝 子とその 産 物
の 結 び 付 けによる
個別化医療の実現

図1:
量子コンピューターには、相互作用的に好循環を生み出す、 
3つの重要なライフサイエンス業界のユースケースを実現す
る可能性がある
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研究の焦点は、いかにしてゲノム配
列が機能を発現するようになるか
をより詳細に解明するために、新し
い演算ツールである量子コンピュー
ティングの利点を活用することに 
シフトしている。 

ユースケース1: 遺伝子とその産物の結びつけによる 
個別化医療の実現
ヒトゲノムの正確な配列の解析に15年の歳月と27億ドルの投
資が費やされ、後に配列解析にかかるコストが下がったこと
は、「～ノミクス」時代の到来をもたらした。6 その結果、ゲノム
の一次配列を理解することはもはや科学者にとって大きな制
約ではなくなった。代わりに、研究の焦点は、ゲノム配列から
タンパク質の機能を推定しより深く理解できるよう、新しい演
算ツールの利点を活用することにシフトしている。しかし、ヒ
トゲノムの規模(およそ30億のDNA塩基対)、個体群の中に存
在する多様性、健康状態(アウトカム)が広範囲を表す指標の
ため、従来のアプローチによる研究は限界があるとされてい
る。7

ゲノミクスと量子コンピューティングの関わりとして、次のよう
な機会があると考えられる。8

 – モチーフの発見と予測9: DNA、RNA、アミノ酸の配列はすべ
て選択圧を通じて形成されてきた。生物情報科学の課題
の1つとして、これらの配列中のモチーフ(遺伝子発現を活
性化または抑制するパターンなど)を特定し、それによっ
て、遺伝子調節のメカニズムを解き明かそうというもの
だ。モチーフを特定するための古典的なアルゴリズムは計
算コストが高い。その理由として、これらのアルゴリズムで
は、存在するゲノムの長さの中で考えられるあらゆる配列
をしらみつぶしに調べていかなければならないからだ。 

量子コンピューティングから得られる新たな洞察は、転写
因子結合とDe Novoアセンブリに対する理解をさらに深め
てくれるだろう。

 – ゲノムワイド関連解析(GWAS:Genome-wide association 
studies)10: GWASの目的は、特定の形質または疾病とDNA
内で起きる特定の変異の間の関連性を発見することであ
る。現在、その性質上高次元なデータ解析を必要とする
ものであり、計算の実行が困難である。そこで、量子コン
ピューティングの可能性に注目が集まっている。実験にて
検証が必要とされる遺伝子の候補数は一般に膨大とされ
ているが、この候補数を量子コンピューティングによって大
幅に絞り込める可能性が期待されている。量子コンピュー
ティングは、遺伝子調節ネットワーク解析とグラフ構造の
分野にも発展をもたらす可能性がある。

 – De Novo構造予測11: ゲノム配列解析情報や関連技術の飛
躍的な進歩に伴い、ゲノム配列から分子構造、さらには機能
への翻訳過程、ますます複雑さを増している(図2参照)。ホ
モロジー・モデルなどの洗練されたアプローチは存在して
いるが、De Novo構造を予測する古典的なアプローチの多
くは、実際の解析に対する適応が難しいとされている。12 
例えば、理論的に存在しうるタンパク質構造の探索空間は、
タンパク質の大きさによって指数関数的に増加する(ユース
ケース3を参照)。量子コンピューティングはRNA分子、タン
パク質、DNA-タンパク質複合体などの構造予測精度を劇
的に向上させる可能性を秘めている。

図2:
タンパク質の配列-構造-機能は、生物学研究の根幹をなす 
原理原則である
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こうした進歩によって、いずれは強力なデジタル・ツイン・モデ
ルのビジョンを実現できる可能性がある。13 特定の薬剤に対
して個人の長期的反応を予測するような、個別化医療の発展
へと寄与するために、薬理遺伝学検査にて有機体を表すデジ
タル・ツインが使用されるようになるかもしれない。さらに、
作業手順、必要人員数、設備配置、機材などの諸条件を考慮
した、ストレステストを通じた研究施設や医療施設の活動全
体を最適化するために、無生物のデジタル・ツインが作成さ
れることも考えられる。医療チームが患者に「あなたのゲノム
によれば、あなたの治療結果は具体的にはこうなるはずで
す」と言える日が来るということも、まったく実現不可能な話
とはそのうち思われなくなるだろう。

ユースケース2: 低分子創薬の効率を高めることによる患
者の転帰(アウトカム)の改善
低分子医薬品設計と低分子創薬は、常に複雑な最適化を必
要とするプロセスである。その目標は、疾病に関連する標的
に対して活性を持つ新しい分子を設計しつつ、副作用と危険
な毒性の回避を目的とした体内の何千という他の標的に対す
る活性の低減により、患者の転帰(アウトカム)を改善すること
にある。この目標に向かって、通常は200,000個～106個以上
の化合物が実験と演算シミュレーションの過程にて一次スク
リーニングされ、数千個の化合物が生産された後、必要とさ
れている試験一式を行う。14 主にこの領域では、スクリーニン
グと詳細な3D構造に活用される分子構造の類似度算出/分類
のアプローチと、標的ベースの分子化合物設計に活用される
精緻な分子エネルギー計算にて、古典コンピューターが長年
にわたり利用されてきた。

量子コンピューティングには、創薬にてこれまでにない多くの
アプリケーションをもたらす可能性がある。15 量子コンピュー
ティングの活用によって多くの薬の候補に相当する分子をよ
り評価し、例えばリード化合物の発見やオフターゲットのスク
リーニングに適用されている分類方式を使用して、上記に相
当する候補分子をより精緻な評価できる可能性があると期待

されている。リード化合物発見のハイスループット・タスクや
リード化合物最適化におけるオフターゲットのモデリングに
関連した分類、および、3Dタンパク質構造単位での最適なモ
デル探索/選択(リード化合物の最適化)にて活用されるモデリ
ング及び分類にも効果をもたらすのではないかと期待されて
いる。

候補として考えられる低分子は膨大な数に上るため、より多く
の分子を探索する能力が重要となる。通常はごく一部の低分
子だけが検討される。実際、生体に近い分子量を持つとされ
る炭素系化合物の総数は1060個程になる。16 こうした化学的
環境の効果的な探索は、大きな可能性を秘めている。それ
は、現在「オンデマンド(古典コンピューター)」合成で獲得可
能な巨大な有機低分子化合物のライブラリをより正しく評価
できるようになる。17 

タンパク質リガンド複合体の分子動力学シミュレーションを
通じて、分子化合物の評価の精緻化が実現されると期待され
ている。このような領域にて、量子コンピューティングは、量
子力学/分子力学の併用・応用と、古典的コンピューター上に
存在する基本パラメーターの導出のための強力な武器となり
得るであろう。さらに、リード化合物の最適化にも、成長分野
である計算化学(医薬品製造での生体触媒作用に資する酵素
反応性と立体選択性のモデリングなどに活用)への応用も期
待されている。18

ユースケース3: タンパク質立体構造予測に基づく新た
なバイオ医薬品の開発
低分子医薬品とは対照的に、バイオ医薬品ではタンパク質な
どの高分子が薬剤となる。抗体、インシュリン、および多くの
ワクチンなどのバイオ医薬品が数十年にわたって使用されて
きた。19 近年は、複数の疾病の治療を見据えて、バイオ医薬品
に着目する製薬会社が増えてきている。バイオ医薬品の3D構
造設計は、分子作用、分子の選択性、分子の安定性にとって
重要な役割を担っている。20 

量子コンピューティングには、
創薬にてこれまでにない多く
のアプリケーションをもたらす
可能性がある。
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Levinthalのパラドックスで説明されているように、実世界の
タンパク質モデリングのケースでは、理論上存在しうる膨大な
数の構造パターンの探索が必要となる(図3を参照)。21 理論上
存在しうる配座の数はタンパク質の鎖の長さによって指数関
数的に増加し、その構造を古典コンピューター上で特定するこ
とは難しいとされている。例えば、1つのモデルで、20個のア
ミノ酸の鎖に存在しうる配座は109通りであり、60個のアミノ
酸の鎖と100個のアミノ酸の鎖で存在しうる配座はそれぞれ
1028通りと1047通りである。22 しかも、FDAのバイオ医薬品の
定義によれば、タンパク質は40個以上のアミノ酸で構成され
ている必要がある。23

多くのタンパク質は既知のタンパク質構造との類似性に基づ
き的確にモデリングできるが、バイオ医薬品の設計が困難と
されながらも、重要な標的は、抗体の相補性決定領域におけ
るH鎖のH3ループ構造(H鎖は可変構造をとる)である。この 
ループには通常3～20個、あるいはそれ以上の残基が含まれ

るが、こうした残基の分子構造をいかに正確に表現するかが
既存研究において一つの大きなテーマとなってきた。24

量子コンピューティングは、タンパク質立体構造予測における
計算上の課題を克服する可能性がある。そうした課題とは、
例えば、理論上存在しうる膨大なタンパク質の候補の中から、
各タンパク質の構造をスコアリングすることで、最も確からし
いタンパク質構造を特定することなどが挙げられている。 
また、最近の文献では、格子上にある2つの一般的な配座 
(αヘリックスとβシート)のペプチドを量子コンピューティング
によってスコアリングできることが証明され、タンパク質構造
の探索に量子アルゴリズムの活用可能性が示唆されている。25 
併せて、この文献には、量子コンピューティングがタンパク質
の力場計算を劇的に向上させる可能性があることも示されて
いる。26 今後、Quantum Volume(量子ボリューム)の増加に伴
い、より多くの配座のスコアリングを行うための量子コンピュー 
ティングの能力は向上すると期待されている。27 

NH

Leu
Lys

Pro
Arg

Ile

ArgLeuPheGly
Tyr

アミノ酸配列

図3:
Levinthalのパラドックス – アミノ酸の数がわずか100個のタンパク質でさえ、それに考えられる配座はおよそ1047通りにも及ぶ。
にもかかわらず、現実世界では数秒のうちに多くのタンパク質がそれぞれの構造に自然と折り畳まれる。
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本レポートで取り上げた、今後実現が期待されている量子コン
ピューティングのあらゆるアプリケーションと同様に、量子コン
ピューティングは直接関係を持たない他分野にて新たなユース
ケースを実現させる可能性がある。例えば、バイオ医薬品は低
分子薬剤よりも遥かに不安定な分子構造を有する傾向にあ
る。バイオ医薬品のサプライ・チェーン、つまり、製造～出荷～
薬局・病院・家庭への配送という物流での最適化は複雑なプ
ロセスになるが、これもまた量子コンピューティングの適用に
よって最適化が実現される可能性がある。28

基礎研究から臨床研究で期待され
ている多様な量子コンピューティ
ングの活用可能性
ライフサイエンス業界では、量子コンピューティングから大き
な恩恵を受ける可能性がある。低コストで効率的なシーケン
ス解析の普及といったトレンドと「～ノミクス」時代の到来に
より、ライフサイエンス業界の企業は、多様性を有する新たな
データ・ソースの活用を模索している。さらに、様々な業界の
中でもライフサイエンス業界は、将来の量子コンピューティン
グの活用により、人類が最も恩恵を受ける可能性が高い領域
の1つとされている。

量子コンピューティングのユースケースの探求と実装は、ハー
ドウェアと量子アルゴリズムの一層の科学的進歩と相まって、
今後数年のうちに可能性レベルから現実で活用可能なレベ
ルに変わるのではないかと期待されている。大手のライフサ
イエンス企業や製薬会社などは、クオンタムアドバンテージ
を目指す取り組みを既に着手している。 

推奨アプローチ
ライフサイエンス業界における量子コ
ンピューティングのユースケースの探求
量子コンピューティングには、今までの古典コンピューターと
は異なる考え方、強く求められている新しいスキル・セット、
特別なITアーキテクチャー、新しい企業戦略が必要である。
本レポートで説明されている能力と恩恵の一部を、有力競合
他社が手に入れたとしたらどうなるか想像してほしい。という
のも、特に量子コンピューティングの初期の知的財産の多く
は特許化などで独占される可能性がある。これこそが、様々
な標準も戦略もユースケースもエコシステムもまだ開発中で
ある今から、量子コンピューティング活用に向けた取り組み
に着手しなければならない理由である。

では、ライフサイエンス組織はどのように量子コンピューティ
ングを開始できるか? 重要な最初の手順は次の3つである。

1.アプリケーションの探求
まず、社内の量子コンピューティングに最も詳しい人物を見
つけ、その人に実際の量子コンピューターを試用させ、自社
事業に活用可能な量子コンピューティングのアプリケーショ
ンを探索させる。量子コンピューティングの責任者を、事業部
長、技術部門長(イノベーション/技術活用の責任者)および企
画/販売戦略担当者から構成される量子コンピューティング・
ステアリングコミッティに帰属させ、最も重要な問題に取り組
めるよう支援する。

2.ユースケースの事業上の優先順位付け
量子コンピューティングの各ユースケースで事業優位性の獲
得可能性を見極めて、各ユースケースに優先順位を付ける。
事業優位性の評価においては、組織が注力している疾患領
域、組織の事業戦略、関連する顧客価値提供、将来の成長計
画を踏まえる。量子アプリケーション開発の進行状況を管理
して、すぐにでも実用化可能なユースケースを特定する先駆者
であり続ける。 

3.エコシステムの活用
最後に、研究所、学術機関、技術プロバイダー、アプリケー
ション開発者、スタートアップ企業などが参加する新たな量
子コンピューティングのエコシステムとパートナーを組むこと
が重要である。自社のニーズに固有な量子アルゴリズムの開
発・実行するため、可能な量子コンピューティングのあらゆる
技術スタックに即座にアクセスできるようにする。これによっ
て、エコシステム・パートナー側と適切な連携を図りながら、
量子コンピューティング関連技術のブレイクスルーの探索・
研究が可能となる。
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