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分子から
医薬品へ
バイオ医薬品の画期的進歩の実現に
BIOVIA Discovery Studioを活用した
事例のケーススタディ



分子から医薬品へ

目次今日のバイオ医薬品業界の情勢の特徴は、その複雑性にあ
り、ますます複雑化する疾患プロファイルに対し、改善され
た特異性、安全性および作用機序を持つ医薬品が切実に求め
られています。

BIOVIA Discovery Studioは、このような課題に対応するた
め、30年以上に及ぶピアレビュー研究と、分子力学、自由エ
ネルギー計算、バイオ医薬品の開発適合性評価等の世界最高
クラスのin silico技術を一つの共通環境に統合した、強固な
ソリューションを提供します。

この包括的なソリューションは、ライフサイエンスの研究者
が、タンパク質化学の微妙な差異を検討し、創薬ターゲット
の特定からリード化合物の最適化に至るまで、低分子・高分
子医薬品の創薬を推進できるようサポートします。

以下のケーススタディでは、業界をリードするバイオテクノ
ロジー企業や製薬企業が、Discovery Studioをどのように活
用して、業界の課題に対処し、研究・開発プロセスを効率化
し、患者様の転帰を向上させる新たな治療薬を開発している
のかをご覧に入れます。
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「in silicoツールは、私たちの創薬サービスの
プロセスに、革新的な活力を吹き込んでくれ
ました。私たちは、Discovery Studioを利用
して、自社のプロテオミクスデータ、ゲノム
データ、薬理学的データの解析能力を拡大
し、クライアントが、新たな創薬ターゲット
や、より有効な治療戦略を見出すことができ
るよう支援しています。」 
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	y

	y

物理化学的特性、構造的安定性および標的との結合親和性に焦点を当て
た包括的なシミュレーションおよび分析
ウェットラボ実験や意思決定を促進する、抗体モデルの詳細な品質分析
のプロトコール

成果
Discovery Studioにより、本CDMOは以下の成果を実現し、新規の有効な抗体
医薬品の創薬における研究・開発の効率を大幅に向上させることができました：

	y

	y

	y

医薬品開発のスケジュールの加速化
失敗のリスクの最小化
候補分子のメカニズムに関する、より深い洞察
の獲得

業界随一のCDMOが、先進的なin silicoツールを利用して、
抗体医薬品のパイオニアに

中国に本社を置く業界随一のグローバルな医薬品開発製造受託機関（CDMO）は、治
療転帰の向上と研究・開発プロセスの加速化を低コストで実現することを目標とし
て、新規の抗体医薬品の開発に専念しています。

課題
本クライアントは、研究・開発費用を削減し、市場参入を速めなければならない重圧
の下で、より精度を高めて創薬プロセスを向上させるために、タンパク質の最適化、
分析および創薬ターゲットのスクリーニングに利用できる先進的なin silicoツールを
求めていました。

解決策
本クライアントは、BIOVIA Discovery Studioを導入して抗体医薬品の開発向けの
in silicoツールを利用することにより、自社の研究・開発を刷新しました。
本ソリューションは、以下の機能により、タンパク質の物性計算、配列アノテーショ
ン、構造予測、ヒト化や創薬可能性分析を容易に実施できるよう支援して、候補化合
物の特定・設計を実現し、ラボ作業を効率化しました：
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	y

	y

細胞外小胞ソーティングモチーフ（ESM）の構造を予測することにより、タン
パク質との相互作用に関する洞察を獲得
タンパク質間ドッキングおよび多量体構造予測の手法により、分子間相互作用を
検討

成果
BIOVIA Discovery Studioの利用により、以下の成果が実現したため、本ク
ライアントの技術は大幅に向上しました：

	y

	y

分子間相互作用に関する洞察を深められたことにより、本企業の
基盤技術においてボトルネックとなっていた障害を克服
本企業の革新的な治療薬の可能性および有効性を最大化
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	y

	y

当該薬剤の作用機序に関する詳細な洞察を提供し、創薬ターゲットの特定と、
候補リード化合物の最適化のための改良の両方をサポートする、分子モデリング
およびシミュレーション

自動化により効率性を高め、カスタムワークフローを作成・展開し、様々な
データソース、データベース、サードパーティー・ツールや自社ツールを統合
する、BIOVIA Pipeline Pilotの利用

	y

	y

成果
本企業は、Discovery StudioとPipeline Pilotを自社のワークフローに組み入れるこ
とにより、以下を実現しました：
y 新製品の上市に関わる作業時間とコストを、いずれも大幅に削減することに成功

創薬ターゲットの特定からリード化合物の最適化に至るまで、
科学的プロセスを一から推進
個人レベルの生産性を向上させ、チーム間の協働関係の向上を促進

日本の製薬企業が、シミュレーションと自動化により、
皮膚科領域の革新を加速化

日本を拠点とする本製薬企業は、皮膚疾患に対する外用薬の研究・開発・製造に重点
的に取り組んでいます。本企業は、症状を改善して患者様に喜びと幸せを届け、患者
様が通常の生活に戻れるようにすることを目標としています。

課題
研究・開発期間の短縮およびコストの削減という業界共通の課題に直面した本クライ
アントは、自社の仮説をin silicoで検証し、新たな治療薬の上市までの過程を効率化
するための方法を模索していました。

解決策
本クライアントは、BIOVIA Discovery Studioの機能を活用して以下を実施すること
により、医薬品候補化合物の徹底的な探索に乗り出しました：
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	y

	y

	y

	y

免疫細胞と腫瘍細胞の両方を標的とする多重特異性抗体を、バーチャル環
境で予測・設計
実試験を実施する必要性が低下し、時間とリソースを削減
より免疫原性の低い抗体の開発により、安全性と有効性が向上
より優れた抗体の開発により、患者の転帰が向上

「Discovery Studioの予測機能のお蔭で、
実験の実施を減らすことができ、時間と
コストが大幅に削減されています。
また、より良い成果を達成して、患者様
のために、より優れた抗体を開発してい
ます。」
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分子から医薬品へ
製薬業界は、過去20年にわたり、イノベーションブームを迎えています。ライフ
サイエンス業界のリーダーたちは、ダッソー・システムズのブランドである
BIOVIAと提携し、BIOVIA Discovery Studioを利用して、創薬のスピードを加速
させています。Discovery Studioは、ライフサイエンスの創薬研究のための、最
も包括的な3Dモデリング・シミュレーションのソリューションとして、独自の
地位を築いています。
本ソリューションは、計算化学者や計算構造生物学者が、望ましい安全性プロ
ファイルを備え、安定性を有し、最適化された新規のバイオ医薬品や低分子医薬
品を設計することを可能にする、幅広い種類の強力なツールを提供します。
詳細については、www.3ds.com/products/biovia/discovery-studio をご覧くだ
さい。

http://www.3ds.com/products/biovia/discovery-studio.
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