
 
付録 D SBDD の流れ 

アイデア ターゲット リード 
化合物 

医薬品候補 
化合物 

新薬 高品質 
リード化合物 

バイオインフォーマティクス 
機能ゲノム 
ターゲットバリテーション 

in silico(コンピューター内)／ 
in vivo(生体内)スクリーニング 
ハイスループットスクリーニング(HTS) 

構造活性相関 
物性特性 
経口吸収性(Caco-2 細胞) 
PK/ADME スクリーニング 
薬物相互作用 
トランスポーター 

化合物ライブラリー 
コンビナトリアルケミストリー

分子設計(CADD) 

トキシコゲノミクス 
ヒト代謝モデル(ヒト肝細胞、ヒト型キメラマウス) 

臨床薬物動態試験 
Accelerator Mass Spectrometry(AMS) 

薬理ゲノミクス 薬理遺伝 
(cSNP、gSNP) 

ヒット化合物 
 


