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類似化合物の探索例

アンジオテンシンIIのアンジオテンシンII受容体への結合を阻害する薬剤

このタイプの降圧剤として日本では、6種類の薬が使用されている

・ロサルタン（ニューロタン） 万有製薬

・カンデサルタン（ブロプレス）武田薬品

・バルサルタン（ディオバン）ノバルティス ファーマ

・テルミサルタン（ミカルディス) アステラス

・オルメサルタン（オルメテック）第一三共

・イルベサルタン（イルベタン）塩野義製薬

血圧降下剤

アンジオテンシンII受容体拮抗剤

例：ロサルタン 1994年にメルク社が上市した化合物
血圧降下作用
2006年より、高血圧及び蛋白尿を伴う糖尿病性腎症にも
適応されている
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アンジオテンシンII受容体

アンジオテンシノーゲン

アンジオテンシンI

アンジオテンシンII

レニン

アンジオテンシン変換酵素(ACE)

アンジオテンシンII受容体 拮抗薬は受容体
に結合し、活性を
阻害

血圧上昇

（血管収縮、副腎からのアルドステロンの
生成･分泌促進作用）

血管
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シナリオ

テトラゾールを有する化合物

薬理活性を持ち、効果にantiがつく化合物を検索
（antihypertensiveの検索を想定のため）
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物質・物性値検索画面

一般名から化学構造式を作成

ダブルクリックし、構造式エディタを開く
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骨格のみになるように編集し、
ウィンドウを閉じる
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構造が入力される

“生物活性”の“効果”の欄にantiと入力

検索開始
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検索結果画面（グリッド表示）

40件ヒット

生物活性のある化合物に限定されている
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検索結果画面（表形式表示）

必要な情報をプルダウン表示
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生物活性の表示

抗動脈硬化

効果 種 投与経路 濃度 ドーズ 方法 結果 文献
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物性値表示

特許由来のデータは
ケミカルシフトも掲載
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合成計画機能
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候補が12反応あった

Addをクリック

多段階反応を選択

合成反応の選択
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選択した合成ルートが入力される

反応条件は下に表示

合成ルートの結果表示
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反応画面へのリンク

反応をクリックすると
反応画面へリンク
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収率でフィルタリング

作業履歴は
グラフィックで表示
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特許の全文へのリンク

実験項の表示 18

引用文献、SCOPUSへのリンク

要旨はプルダウンで表示

多段階反応も反応条件を表示

SCOPUSへのリンク

被引用件数とリストを表示
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引用文献の表示

文献中の反応

文献中の化合物
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エクスポート

olmesartan syntesis

レポートは表形式で出力


