
医薬品開発における創薬スクリーニング関連技術開発

◎低分子医薬品・バイオ・抗体医薬品などの創薬における技術手法と事例を掲載

第1章　創薬における化合物ライブラリーとスクリーニングの関係と概要
1.化合物ライブラリーとドラッグライクネス
2.創薬標的とドラッガビリティ
3.ドラッガライクな化合物とドラッガブルな表記とのインターフェース

第2章　化学合成医薬品における創薬・スクリーニング技術開発
第1節　低分子スクリーニング用化合物ライブラリの設計戦略
1.ライブラリ設計の時代変遷と考察
2.化合物ライブラリ構築戦略：Actelion斜のケーススタディを基に
第2節　フラグメント創薬(FBDD)の研究開発の概要と現状について
1.FBDDの特徴と課題
2.FBDD課題に対する現状の取り組み
3.高難易度ターゲットへの展開(Bcl-2の例：Venetoclaxの創成)

第3章　バイオ・抗体医薬品医薬品の創薬における関連技術開発
第1節　バイオ・抗体医薬品における糖鎖解析技術
1.糖鎖分析の概要
2.糖タンパク質から切り出した糖鎖の解析
3.糖ペプチドの解析
4.糖タンパク質丸ごとの解析
5.HPLCを利用したIgGの糖鎖構造解析
6.バイオ・抗体医薬品における糖鎖構造解析の展望
第2節　創薬における各スクリーニング手法
第1項　cDNAディスプレイ法
1.無細胞ディスプレイとしてのcDNAディスプレイ法
2.cDNAディスプレイ法の技術的特徴
3.cDNAディスプレイ法ではどのような分子スクリーニングが可能か
4.cDNAディスプレイ法によるスクリーニングの実際
第2項　In vitro virus (IVV)法
1.IVV法とは
2.ハイスループットなIVV法
3.IVV法の特徴
4.タンパク質間相互作用の大規模解析からの機能性ペプチドモチーフの抽出
5.タンパク質間相互作用を阻害するペプチド医薬の創成
6.IVV法に依る抗体の試験管内進化
7.低分子薬剤のターゲット探索と作用機序
8.ペプチドブロックを組み合わせて新しい機能を持った小分子のタンパク質を創る
第3項　創薬スクリーニングにおけるファージディスプレイ法について
1.ファージディスプレイ法
2.抗体ファージライブラリの種類
3.バンニング
4.変異体ライブラリを利用した分子進化

第4章　スクリーニング技術開発事例
第1節　分子変動情報を活用したバーチャルスクリーニング
1.分子変動情報バーチャルスクリーニングのコンセプト
2.分子変動情報バーチャルスクリーニングのワークフロー
3.適応疾患推定の実施例
4.分子変動情報バーチャルスクリーニングの長所と欠点
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第2節　創薬におけるＡＩ利用の考え方と課題
1.なぜＡＩ利用に期待が集まっているのか。
2.創薬研究におけるスクリーニングからリード探索での活用事例
3.自社プロジェクトでの活用事例
4.現状の課題
第3節　次世代ゼブラフィッシュ創薬スクリーニングとプレシジョンメディシン
1.ゲノム創薬からフェノミクス創薬へのパラダイムシフト
2.ゼブラフィッシュ創薬の急激な国際的発展
3.次世代ゼブラフィッシュ創薬への技術イノベーション
4.がんプレシジョンメディシンの急速な国際的展開
5.がんプレシジョンメディシンのための患者がん移植ゼブラフィッシュモデル(PDXZ)によるスクリーニング

第5章　創薬スクリーニング関連機器・装置
第1節　創薬におけるハイコンテントスクリーニング(HCS)機器の概要
1.創薬におけるHCS機器の変遷   2.HCS機器の概要  3.HCS機器のトレンド
第2節　FDSSを用いたハイスループット薬効薬理評価
1.ハイスループットスクリーニング(HTS)の最近の進展と課題
2.HTSに用いられる、最近のカルシウム感受性蛍光色素と膜電位色素
3.FDSSを用いた早期心筋毒性評価の試み
4.FDSSを用いた痙攣・癇癪副作用予測への試み
5.FDSSを用いた疾患特異的ヒトiPS細胞を活用した創薬スクリーニング
第3節　MEA計測による安全性評価・スクリーニング応用
第1項　MEAを用いたin vitro神経領域における応用
1.培養神経ネットワークにおける微小電極アレイ（MEA）計測法
2.RodentおよびヒトiPS細胞由来中枢神経ネットワークにおける薬剤応答
第2項　心筋領域における応用
1.心筋領域の安全性評価におけるMEA測定装置の利用
2.iPSC由来心筋細胞を利用したMEA測定
3.iPSC由来心筋細胞を利用したMEA測定の実行

第6章　標的たんぱく質の同定における手法と考え方
1.疾患プロテオミクス研究への期待とか会い 2.抗体プロテオミクス技術
3.抗体プロテオミクス技術を活用した創薬バイオマーカーたんぱく質の探索と評価

第7章　創薬におけるターゲットバリデーションの考え方
1.創薬プロセスの逆転 2.逆転プロセスへのデータベースの活用
3.結合化合物のスクリーニング 4.フェノタイプからのターゲットバリデーション
5.ターゲットバリデーション-難問への挑戦-

第8章　創薬におけるドラッグリポジショニング(DR)の考え方
1.DRの背景と概要  2.DRのメリットと方法  3.既承認薬ライブラリーを用いたDR

第9章　微生物由来天然物のスクリーニングを行うためのポイント
1.天然物スクリーニングに適したアッセイ系の構築   2.ヒットサンプル選抜
3.活性物質の単利・精製、同定

第10章　アカデミアとの創薬共同研究におけるポイント
1.創薬研究におけるアカデミアとの共同研究の重要性
2.アカデミアとの共同研究における役割分担
3.アカデミアとの共同研究の事例
4.アカデミアとの創薬共同研究の利点と留意点

第11章　探索段階における細胞を利用した安全評価におけるポイント
1.細胞を利用した安全性評価に求められるもの
2.細胞を利用した安全性評価における新技術
3.細胞を利用した安全性評価の社会的受容

第12章　患者データを利用した創薬トランスレーショナル研究の考え方
1.患者データを利用した創薬トランスレーションル研究
2.公共トランスクリプトームデータの活用

第13章　化合物スクリーニングの効率化への取り組み
～化合物の構造Framework情報を用いたPilot Plateの構築とサブセットスクリーニング
1.Frameworkについて  2.Pilot Plateの設計  3.サブセットスクリーニング

第14章　米国における創薬研究の現状
1.DNA encoded library (DEL) screening
2.Affinity Selection Mass Spectrometry (ASMS) Screening
3.Fragment based drug discovery
4.Phenotypic screening


