
Discovery Studio®��D���� Descri�tor�����D���� Descri�tor����D���� Descri�tor������

腸内吸収・水溶解度・血液-脳関門透過性・血

漿タンパク結合性・チトクローム����� �D�� ������� �D�� ����

阻害・肝毒性�関するモデルが予め用意され

ています。これら�高度な予測ツールを使うこ

とで�新薬開発を効率よく行うことができ�前も

って批判的な洞察を得ておくことでそ�後�計

画変更�よる損失を避けることができます。

Discovery Studioが��する����が��する����

�D���� Descri�tor������������め�������������め�

モデリングおよびシミュレーション技術を統合し� 

ソフトウェアであるDiscovery Studioが��する��Discovery Studioが��する��が��する��

���一部であります。Discovery Studio�アク�ルDiscovery Studio�アク�ル�アク�ル

リス社���的なオペレーティングプラットフォーム

であるSci��e�ic �i�e�i�e �i�ot�で��されているSci��e�ic �i�e�i�e �i�ot�で��されている�で��されている 

�め�他�様々な有用性�高いアプリケーションソフ

トと統合されており�これら�アプリケーション�よっ

て配列アライメント・タンパク�ホモロジーモデル� 

��・ファーマコフォアモデル���と

解析・受容体-リガンド相互作用�検

討など�作業を可能�します。

�D���� Descri�tor

�D���� Descri�tor��������������������������

い�計算予測を実行します。�D�����性��合解�D�����性��合解�性��合解

析を行うモデル���以下���つが含まれます。

・　�D���� ��sor�tio����D���� ��sor�tio��� 経口投与後�ヒト腸管で

�吸収を予測し�吸収レベル��類をレポート

します�。こ�手法で� �o�� および�性��� �o�� および�性���および�性���

�計算値���くパターン認識モデルが採用

されており3�ま�モデル�吸収性�良い���������

�（�だし能動輸送される���除く）からな

Discovery Studio��D���� Descri�tors��D���� Descri�tors�D���� Descri�tors 

るトレーニング�ットから算出されています。 

�D���� �queous So�u�i�ity�� 各�合物� 

��°C�おける水溶解度を予測し�溶解度�予�おける水溶解度を予測し�溶解度�予

測値と一連�医薬���溶解度と比較し�ラン

クをレポートします。溶解度�実測値が既知�

78� ��からなるトレーニング�ット���く��からなるトレーニング�ット���く 

モデル�算出���遺伝�的アルゴリズムを使

っ�部�最小�乗法が使われています。

�D���� B�ood Brai� Barrier�� ���血液-脳関

門透過性（経口投与後�膜�両側で�溶質（�

合物）�割合として定義される）を予測し�透過

性レベル��類だけでなく透過性�予測値も 

レポートします。こ�モデル�中枢治療薬��

類される 8����を��る�合物�より算出され�� 8����を��る�合物�より算出され��を��る�合物�より算出され��

円型�信頼度曲線と�透過度�実測値が既知

である���� �合物���くロ�スト��モデルを���� �合物���くロ�スト��モデルを�合物���くロ�スト��モデルを

組�合わせ�信頼度曲線�範囲内����対

して透過度を予測します。

�D���� ��asma �rotei� Bi�di���� 血液中��体血液中��体

タンパクと�合物と�結合性を予測します。予

測�候補��と��ット�マーカー��（結合フ

ラグが���%以��レベル����ットと��%以�

����ット）間�類似性���いています。 

マーカー類似性�よって予測され�結合レベ

ル���o���計算値�状況�よって修正され

ます。

�D���� CY��D�� Bi�di���� チトクローム�����チトクローム���������� 

�D�� ��阻害性を予測し���だけでなく���阻害性を予測し���だけでなく�

合物が阻害剤となり得るか�予測計算を行い

ます。予測��CY��D��阻害性が既知�������CY��D��阻害性が既知�������阻害性が既知�������

合物�トレーニング�ット�対するe�sem��ee�sem��e 

recursive �artitio�i��モデル���いています。モデル���いています。 
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•
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Discovery Studio

候補�合物桼薬品となる�め��数多く�困難を克服しなければなりませんが�中でも望ましい薬物

動態�性を有すること�最も重要な課題��つです。�D����と���体内で����吸収（��so�tio��・�D����と���体内で����吸収（��so�tio��・と���体内で����吸収（��so�tio��・�tio��・・

�布�Distri�utio��・��� ��eta�o�ism�・��（��cretio��・毒性 ���o�icity�を�します。�薬��い���Distri�utio��・��� ��eta�o�ism�・��（��cretio��・毒性 ���o�icity�を�します。�薬��い��・��� ��eta�o�ism�・��（��cretio��・毒性 ���o�icity�を�します。�薬��い�� ��eta�o�ism�・��（��cretio��・毒性 ���o�icity�を�します。�薬��い��・��（��cretio��・毒性 ���o�icity�を�します。�薬��い�� ���o�icity�を�します。�薬��い��を�します。�薬��い��

でこれら��性を最適�すること��後�開発プロ�ス�おける�D���� ���題を��する�め�D���� ���題を��する�め���題を��する�め

��めて重要です�。こ�よう����初期���て�D�����性を認識すること�より�数多く�合�D�����性を認識すること�より�数多く�合�性を認識すること�より�数多く�合

成�予算を費やす前��好ましくない�性をもつ�合物を�除し��D�����性向���め���設

計へ向けて��を微調整し評価することができ����有用性と効率を高めることができます。

医薬��様�性�高

速最適��より�開

発後期で�失敗を低

�する

���������

く計算機予測

 



�D���� He�atoto�icity�� 用���性�ヒト肝毒用���性�ヒト肝毒

性�発現率を予測します。�合物�毒性� 

有無で�類され�信頼性レベル�モデル�予

測精度を示します。こ�予測��肝毒性が報告

されている�あるい�母集団�対して���%以����%以�以�

��率で用���的�アミノトランスフェーゼ 

レベル�昇を引き起こすことが知られてい

る38��合物�トレーニング�ット�対する38��合物�トレーニング�ット�対する�合物�トレーニング�ット�対する

e�sem��e recursive �artirtio�i��モデル���モデル���

いています。

Discovery Studio�含まれるこれら��D�����含まれるこれら��D�����D���� 

Descri�tor������批判的洞察�を与��������批判的洞察�を与��

医薬品開発�おいて十�な知識を得��で�

賢明な選択を可能�します。�D�������成��D�������成����成�

���高い�合物�照準を定めること�より�

時間を賢明�使うことが可能�なるでしょう。

•
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対する極性表面積�SA��ロット;楕円は、血液-脳関門および腸管吸

収モ���対する95%および99%�信頼限界曲線を示す。
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