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化学構造情報から類似の化合物の情報を調査する
CDDIでは、化合物の構造情報を用いて類似化合物の情報を得ることができます。例として、Remdesivirと類似の
構造を持つ化合物の開発情報を調査します。

＜Quick Searchを使う場合＞

❶Quick Searchで検索窓の左側から▼をクリック
して、【Drugs & Biologics】を選択します。

❷検索窓の右側の アイコンをクリックすると、
構造入力画面が立ち上がります。

❸構造を作図、もしくはアップロードします。

作図：Elemental、Marvin JS、ChemDraw JSの3
種類から選べます(   )。特別な初期設定は不要です。

アップロード：目的の構造をmolファイルでお持ち
の場合、左下の【Upload structure】(   )から該当
するmolファイルを読み込ませることができます。

❹検索様式を右側から選び(   )、右下の【Apply】
をクリックします。

・Exact:完全一致

・Substructure:部分一致。分子量範囲を指定する

ことも可能

・Similarity:類似度（60%~100%の範囲で指定）

❺検索ボックスに と表示されます。さ
らに検索語を追加することもできます。 をクリッ
クして検索を実行します。

（次ページへ）

＜Advanced Searchを使う場合＞

❶Knowledge Areaを１つ選択し（ここでは
【Drugs & Biologics】を選択）、Select Fieldの
下方に表示される「Structure」をクリックします。

構造入力画面が立ち上がります。

❷上記のQuick Search同様に構造式の作図やアッ
プロード、検索様式の選択を行い、【Apply】をク
リックします。

❸[Structure]の検索ボックスに と表
示されます。必要ならさらにクエリを追加して、右
下の【Search】で検索を実行します。

（次ページへ）
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＜Quick/Advanced Search共通＞

検索結果のリストが表示されます。

この例では、Remdesivirの構造に対して
Similarity80~100%の薬剤を検索しています。

検索様式を「Similarity」で検索した場合、リスト
にはSimilarityが高い順に表示されます。

Similarityはリスト中の[Similarity]列に青いバーで
示されます。

例）

検索様式を「Substructure」で検索した場合、クエ
リに用いた化学構造と一致した構造部分が色付けさ
れた状態で結果のリストに表示されます。

例）

✔ 気になる薬剤の化学構造をエクスポート

CDDIでは、低分子化合物の
Drugs&Biologicsレコード（【Product】タ
ブページ）の[Product Properties]において、
化学構造が示されます。

化学構造の左上の をクリックすると、化
学構造を【Molfile】形式もしくは
【SMILES】形式でエクスポートすることが
可能です。

気になる低分子化合物の構造をエクスポート
しておけば、化学構造検索の際に、upload
すれば済むので便利です。

✔ Excelへの化学構造エクスポートについて

CDDIでは、Drugs&Biologics、Patentsなど
のレコードリストをExcelにエクスポートす
る際、エクスポート項目に化学構造
(Structure)を含めることが可能です。

その際、化合物イメージはExcelのセルに固
定されるようになりました。

(Exportについて：See P.3)
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