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AIバイオインフォマティシャンの出現？

• The Virtual Lab  of AI agents (2024年11月)：
AIによる （学際） 研究プロセスの自動化

https://www.biorxiv.org/content/10.
1101/2024.11.11.623004v1 

https://www.nature.com/articl
es/s41586-025-09442-9
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AIバイオインフォマティシャンの出現？

• 人間が研究代表者AIにテーマを与える
（例：コロナウィルスに結合する抗体ま
たはナノボディをデザイン）

• 研究代表者AIがチームメンバー AIを設定

• 人間がアジェンダを設定、  AIが全自動で
ミーティングと意思決定を行う

• 計算機実験のフロー、利用するソフト
ウェアの選定、利用などは全て AIが決定・
実行（ただし人間の助けあり）

• 人間が実験して最終成果物を確認
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“Claude でバイオインフォマティクス 100倍速”？

• Biomni  (2025年5月): 
105のソフトウェア、 59のデータ
ベース等を完備

• Anthropic が7月より資金のサ
ポートを表明

• Anthropic の宣伝では、主に NGS
解析や実験プロトコル関連での成
果が強調されている

• Anthropic 自身も 10月に生命科学
向けMCP・ Agent skill 等を公開
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https://www.biorxiv.org/content/1
0.1101/2025.05.30.656746v1
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AI主体の研究を扱う初の国際会議が開催

• Agents4Science ： AIのAIによる国際会議
• Virtual Lab 著者のJames Zou が主催
• 9月5日締切→延びて9月15日(AOE)に
• 10月5日採否発表、 10月22日オンラインカンファレンス

• AIが「筆頭著者」である必要があり、査読も AIが行う
• ただし投稿システム（ OpenReview ）の都合上、最後の投稿は人間
が行う

• 現状のAIの能力や研究での立ち位置をオープンにテスト・議論
するための場
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投稿規定の詳細（ AI利用チェックリスト）
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• AI使用レベル（ 4段階） :
Aがほぼ人間主導、 BがAI50％
以下、 CがAI50％以上、 Dがほ
ぼAI主導

• 仮説生成、実験デザインと実装、
データ解析、執筆のそれぞれで、
AIの寄与（ A~D）を選ぶ

• 普段の自分の使い方だと、大体
全部B～C（ 4~7割くらい AI）

• 「全部 Dにするとどうなる？」

• というわけで、今回は 人間ス
キャフォールドとなることを
決意する

• ただし決意したのは締切 71時
間前（ 9/13-15の三連休を投じ
る決意）



最初のプロンプトを考える

• 現状最も優れていると言われ
るGPT-5 Proを使用
（当時は APIがなかったので
Web で手動で入力）

• さすがにアイデアを出す範囲
が広すぎると厳しいので、
たまたま直前に人に言われた
ことを AIにさせてみることに

• 「分子ロボティクスでパーツと
なりそうなタンパク質を見つけ
出す」

• ちょっと特定させ過ぎたかもし
れない。自由にアイデア出しを
させてもよかった

• 共著者（筆頭著者）なので会
議の事情も説明する
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7度試すと意外とバリエーションがある
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提案 中心的な手法 新規性・貢献 データ源 計算コスト
1. PAE-guided AlphaFoldのPAEを指標

に、剛体ヒンジ候補を探
索する

・PAEのヒンジ探索への応用
・新規スコアRSIの提案

AlphaFold 
DB

低〜中

2. AutoHinge-Scout 既知の実験構造から、幾
何学的な特徴で剛体運動
をカタログ化する

・既存構造の「機械部品」化
・設計ヒントの自動生成

実験構造DB 極めて低い

3. RigidSwitch-Miner 案2に加え、ジスルフィド
結合による動きの固定
（ラッチ）も設計する

・操作可能なラッチ機構の設計
・「剛性スコア」での評価

実験構造DB 極めて低い

4. PAE Block Contrast PAEマップのブロック状
コントラスト比（BCR）
を指標化し、候補を抽出
する

・BCRという高精度な指標
・ESMFoldでも計算可能

AlphaFold 
DB

低い

5. Switch-Scout AIに文献・DBを調査さ
せ、その発見プロセスと
失敗までを報告する

・AIによる科学探索プロセスの可
視化
・メタ科学的な貢献

文献, DB 極めて低い

6. SwitchFinder 3D構造を見ず、アミノ酸
配列のみでスイッチ可能
性を予測・生成する

・完全配列ベースの超軽量手法
・Chameleon配列の応用

配列DB 極めて低い

7. SwitchParts-100 複数案を統合。データ
セット、スコア、検索
ツールをまとめて開発す
る

・「全部入り」のツールキット
・実用的な総合パッケージ

複合DB 低〜中

※この表は論文投稿後に改めて7案の議論を読み込んだGeminiがまとめたものです



案の選択も AIにさせてみる（ただし条件付きで）
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※GPT-5 Proに3回、Gemini 2.5 Proに
3回投げてほぼ全て1と4路線だった



大体の研究計画
• AlphaFold から得られる指標（ pLDDT, PAE）を使った Mechanical な動
きをするパーツの探索

• PAEに対してクラスタリングを行い、新規に定義したなんらかの指標
で評価する （ありふれた発想、すぐ出来る）
• pLDDTを使う案もあったが途中で消滅

• 出てきたクラスタリング・指標の結果となんらかの外部指標との突き
合わせを行う （ありふれた発想）
• タンパク質ドメイン DB (CATH), ドメイン運動の事例 DB（ PDBFlex、

CoDNaS ） （ありふれた発想だが、実は AIにはDBアクセスがやや実行困難）

• 検出されたパーツの Mechanical な特性を記述する  (ありふれた発想、
未着手)
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- PAE（Predicted Aligned 
Error）：
残基間距離の信頼度スコア
（低い方が良い）
- 構造ドメインなど距離が固定のペ

ア間で下がる→ドメイン間はPAEが
高い



実装を別AIに引き継ぐ

• Codex （ GPT-5バックエンド (当時)）：
OpenAI のコーディングエージェント
自走力が強いという評判

• VS Code integration を使えば、簡単に
既存リポジトリ内で自由に活動させら
れる
• Claude Code より自律性の設定が簡単
（ 2025/9/13当時）

• AGENTS.md ファイルにこれまでの経
緯を一応書く

• 何か聞いてきても、人間は極力何も決
めない態度に徹する
• そして コンテキストウィンドウが知らな
いうちに尽きる （ Codexの悪いところ
（当時））
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最終的に確立しつつあったプロセス

• AI-coscientist やBiomni 、 K-Dense等の研究エージェントと似
た作りに収束 （研究プロセス上の機能でエージェント分割）

• 今回は矢印部分は人間スキャフォールドが頑張っている

• AIの記憶の管理なども自ずと人間の仕事になっている

• プロンプトやタイミングに人間の創意工夫が入り込む余地がある
（実質的には全体をオーガナイズしているのと同じ）

• 今なら Agent skills などでもっとうまく作れる？
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Codex
(コーディング AI)

GPT-5 Pro

実装の（改善）提案・
次のステップの明示

スクリプト成果物・
結果サマリー

アイデア出し・
論文執筆

最初のプロンプト

完成した論文



実際の事例（投稿後の人力解析）

• E coli proteome, 4020 proteins に対
する計算  (AIによる選定 )
• Non -redundant にする等の発想は AI
には（あまり）ない

• PDBが2つ以上あるタンパク質に限定
（実験構造を用いた検証を想定）

• 実は最初はhuman proteome 全体やE 
coli proteome 全体を使っていたが、
CodNaS 等のヒットがなく、それを途
中で人間が明示的に指摘した
（指摘はヒットがないという事実の
み、解決策は AIによるアイデア）

13

P75820
N-acetylmuramoyl -L-
alanine amidase AmiD
（ k=3 ）
※人間による作図



最後の最後は人間のメンタルの方が危険

• 「あと 1時間しかない」
「あと 30分しかない」
• 人間は残り時間に合わせ
て焦ったりショートカッ
トを試みたりする

• しかし AIは時間感覚を
持たない

• 最後の最後はちょっと口
出しする（ページ数や空
白のところなど）

• だんだん GPT-5 Proの思
考の長さが心配になって
くる

• 締切3分前に投稿
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出来た論文（ LaTeXテンプレート指定、８ページ上限）
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「ところでこれって本当に新規なんですか？」

• 答： そうでもないです
（事後の Claude でのチェックによる）

• 立案の際に「新規性」と言わず 「先行研究を探し、それ
らに対して十分な差別化が図られているか」 と聞く必要
があった
（普段、自身が AIと研究している際は必ず聞くが、今回は AIに任せる感
覚が強く、言うのを忘れていた）

• AIは研究を進める際は初期案に拘り視野が狭くなりがち
だが、出来上がった論文へのコメントはそこそこ適切
• Virtual Lab での“Critic”の重要性
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査読AI+αによるレビュー

• Desk Rejectは避けられたが、最終的には Reject

• 通常の査読3件に加え、文献 Hallucination および「 AI特有の手抜
き」チェックのための追加テストがあった

• 査読コメント： AIが立てた実験計画を AIは好意的に解釈する？
• 統計検定の厳密さなど、人によってはそれほど重視しないポイントを褒める

• そもそも統計検定が不要だった 等の発想は出てこない
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https://openreview.net/forum?id=3PWDmzgjbb#discussion

https://openreview.net/forum?id=3PWDmzgjbb#discussion


Agents4Science 会議報告：
生成AIはどこまで研究を肩代わりできるか？

• 約300報の投稿、 48報がAccept

• AI使用レベル（ 4段階）：仮説生成、実験デザインと実装、
解析、執筆のそれぞれで、 AIの寄与（ A~D）を選ぶ
• Aがほぼ人間主導、 BがAI50％以下、 CがAI50％以上、 DがほぼAI主導

• 仮説生成は人間の寄与大・データ解析と執筆は AI寄与大

18

https://youtu.be/7pXqAeedqOo?s
i=I2tZLIf0LZMg8t4G&t=11407
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執筆も査読も「御三家」商用 AI

•使用された AI：
だいたい GPTか
Claude かGemini

• Claude Code や
DeepResearch な
ど、派生物も含
めると大多数？

•査読も 3大AI
• 点数分布にAIご
との性格の違い
が出ている
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https://youtu.be/7pXqAeedqOo?si=GJHDcvJLFefNOPTc&t=11496

https://youtu.be/7pXqAeedqOo?si
=Ji2IxCQLRxFOOYHr&t=477
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生命科学関連の採択論文の例 (spotlight) ：
「生成 AI」によるタンパク質配列探索

• ChatGPTに直接、 Four helix bundle になる配列を答えさせる
• Reasoning model の方が精度が良い
• 人間が考えるようなプロセスで考えているように見える
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タンパク質デザインと AI安全性基準

• Four helix bundle は 
“Unsafe”?
• 思考内でOpenAI ポリシー
への言及があることも

• ただし、入力方法（文字・
画像）やメモリの有無など
で結果は安定しない
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https://openreview.net/forum?id=yXYEbPQp8x

現在のGPT-5 (Web)

現在のo3 (API platform)

論文の表

https://openreview.net/forum?id=yXYEbPQp8x


まとめ
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• 生命科学における AIエージェントの有効性
• バイオインフォマティクス研究者への影響

• Agents4Science への挑戦
• 普段から研究活動の 4～7割はAIだとしても、これを 8割、 9割に
しようと すると、オーガナイズの面で途端に 大変

• AIは文献を記憶しているが、 ウェブサイトなどの実態は知らない

• AIは省みない、焦らない
（途中でうまくいかなかったときに、大きな方針転換を伴う判断
ができない、残り時間を意識できない）

• Agents4Science 国際会議
• 仮説生成はそれなりに人間の寄与が必要だが、その後の実験計画
→データ解析 →論文執筆と AIに任せられる部分が高まる

• AI安全性とバイオセキュリティの基準
• 今は拒絶されたことがはっきりわかるので対応できる

• 将来は「知らないうちに遠ざけられる」可能性も？
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