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パラレル合成グループ
ハイスループットパラレル合成
反応条件最適化スクリーニング

分析化学グループ
NMR構造解析
定量的NMR
単結晶X線構造解析
HPLC分析・精製

合成化学グループ
実用的合成ルートの開発
Non-GLP API合成 (～1 kg)
内部標準物質の合成
 ラベル体合成
推定代謝物の合成と同定
プラットフォーム技術
高温、高圧反応
ジェットミル粉砕

メディシナルケミストリーグループ 低分子創薬・ペプチド創薬
 ヒット同定からIND候補創出までの”All-in-One”創薬化学サービス
幅広い疾患領域およびターゲットクラスに対する新規化合物のデザインおよび合成
 コンサルテーション (化合物デザイン、ケモタイプ優先順位付けなど)

計算化学グループ
 コンピューター支援創薬 (SBDD/LBDD/FBDD)
分子動力学シミュレーションによる分子設計
スクリーニングライブラリの設計
バーチャルスクリーニング
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パラレル合成グループのサービス
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優れた医薬品候補化合物の創出を加速化します

 ハイスループットパラレル合成
数多くの化合物を一度に、かつ迅速に合成できます
• ～96パラレル合成反応を5～10日で実施
• 構造と活性・物性・ADMEToxの相関情報を迅速に取得
• 多種・多様なビルディングブロックを揃えています

 反応条件最適化スクリーニング
一度に数多くの反応条件を実施し、最適な条件を導きます
• 48反応条件の検討結果を48時間以内に取得
• 自社反応データベース活用により反応条件を絞り込み、効率的に対応

研究にとって必要不可欠なスピード、効率、質、価値を高めます

解析

評価

デザイン

合成

ヒット化合物の
同定

リード化合物の
創製 (LG)

ターゲット
探索・評価

リード化合物の
最適化 (LO)

最適化化合物
の精査

IND用
試験
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パラレル合成で使用できる反応例
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実績:
FY18: ～120 プロジェクト、～4800 化合物 (～100 化合物 / 1 週間)
FY19: ～125 プロジェクト、～6300 化合物 (～130 化合物 / 1 週間)

 CO挿入反応 (ガス反応)
 水素添加反応 (ガス反応)
 Mizoroki-Heck 反応
 Stille 反応
 シアノ化反応
 Photoredox触媒反応

 アミド化反応
 Suzuki-Miyaura 反応
 Buchwald-Hartwig 反応
 還元的アミノ化反応
 求核置換反応
 光延反応
 Ullmann 反応

主な反応は上記の通りです。これ以外の特殊反応にも対応可能です
脱保護を含めた上記のマルチステップ反応でも多数の実績があります
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パラレル合成用の初期SAR取得用の基本試薬セット
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 基本試薬セットの特徴
構造の多様性
• 1級, 2級
• 大きさ, 嵩高さ
• 電子密度
• 回転可能結合数
• 物性値

etc.

共通の特徴
• 高い合成達成率
• 入手しやすい
• 値段が安い
• 2ndステップで論理的なデザインが可能

Molecular Weight

：保有試薬
：セット試薬

 セット試薬選定方法
• 計算化学的手法により、構造・物性のダイバーシティーを担保
• 豊富な合成実績から割り出した、反応成功確率の高さ
• 熟練メディシナルケミストの視点、経験的法則を加味
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最適化研究におけるパラレル合成の活用例
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３回のライブラリ合成と化合物評価で200倍の活性向上を達成 (実施期間：2か月)
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パラレル合成技術を活用したAdvanced Hit 創出サービス
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 パラレル合成技術を複数のHit化合物に同時に適用することで短期間で密度の高い合成展開が可能
 Diversityを考慮した約250-350化合物を取得
 期間: 12~13週間 (中間体合成、アッセイ、ADME/Toxプロファイリング含む)
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置換基変換
50~100化合物

置換基Aの変換
50~100化合物

置換基変換
50~100化合物

SARが狭い
優先順位↓

ベストな置換基Aを固定して
置換基Bの変換
50~100化合物

ベストな置換基にAxceleadライブラリ
から選出した母核を適用
50~100化合物

Advanced Hit !!

Advanced Hit !!
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1st Roundで得られた置換基Aの
SARから、試薬を再選択して深堀り
50~100化合物
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