
誰でもアクセスできる! これまでになかった創薬研究支援ネットワーク
（制御拠点） 

化合物サンプル提供希望の方へ 

スクリーニング等の目的で化合物サンプルを必要とする 
研究者からの提供申請を受付しています。 

主な提供条件： 
 １．提供条件を了解するならば、公的／民間の区別なし 
 ２．使用目的、方法等をお知らせいただき、守秘義務を負ったメンバーで議論し、 
   打ち合わせ 
 ３．機密情報として、アッセイ結果（生データ）をすべて報告 
 ４．公開可能になった時点で再現性ある確定した成果を速やかに一般公開 
 ５．利用料はプレート代、送料等の実費のみで、化合物自体は無償 
 ６．提供件数に制限を設ける場合もあり 
 ７．知的活動を伴わない限り、例えば貴方がデータベースから独自に選択したサンプル 
   を単に提供しただけでは、当センターは知的財産権の要求なし 

 
 詳細はホームページをご覧いただき、遠慮なくお問い合わせ下さい。 

  http://www.ocdd.u-tokyo.ac.jp/ または 

アッセイ系の構築やインシリコ技術による化合物選択支援相談にも応じます。 

申込の書式など 

化合物データベース申請 

化合物サンプル申請 

提供費用 

ご自身で計算機でスクリー
ニング化合物を絞ったり、
スクリーニングヒット化合
物の構造確認に用いる。 
興味本位での閲覧は不可。 
申請時にwetのスクリーニン
グ系構築のメドが立ってい
ることが必要。 

記入できる範囲で仮記入し、
センターへメール添付でお
送りいただけば、必要なご
案内をいたします。 

http://www.ocdd.u-tokyo.ac.jp/ 

検索 化合物ﾗｲﾌﾞﾗﾘｰ 1万化合物＝15～20万円 
化合物自体は無償提供 

化合物送付方法 

打合せ後、 
申請書受付 

倉庫への出庫指示 

PODで分注指示 プレートにnL単位で音波分注 

サンプルチューブの
出庫 

マイクロプレートに分注 

プレートをシール ドライアイス
とともに梱包 

クール便 各研究機関へ 

スクリーニング機器の利用開放 

東京大学は関東近辺のスクリーニングセンター
を担っており、スクリーニング領域の他の6大学
と同様にスクリーニングに必要な機器をご利用
いただくこともご相談により可能。 

HTS室を増設してゲストユーザーの 
利便性を高めている。 
医科学研究所に物理化学的アッセイを
主に支援担当する分室も設置。 

これまでの利用実績のべ1,000名以上 

2013年度 技術講習会の開催 

関東地区 
「化合物スクリーニング講習会」 

第1回   6月  5日(水) 

第2回  9月  6日(金) 

第3回以降の開催も計画中 

１．創薬スクリーニング研究の流れ  
   －全体概略－ 
２．ターゲットの選択とアッセイ系構築 
３．スクリーニングの実際 
４．アッセイデータのQuality Control 
５．ヒットセレクションと最適化研究 
６．化合物ライブラリーの紹介と利用方法 
７．施設見学 

スクリーニング研究 トライアル制度 

• アッセイ系構築に必要な消耗品の一部を各担当機関の 
 判断で補助 

• スクリーニング本番に必要な各種費用は利用者の負担 
（本制度とは別に、本番の費用に使用できる制御拠点 
 スクリーニング委託研究費の申請を公募中） 

• ターゲットやアッセイ系が異なれば複数回適用も可 

• 営利企業利用者は原則適用外 

平成25年3月までの化合物提供支援実績 

CBRIから 
OCDDへ 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

   

ﾌﾟﾚｰﾄﾘｰﾀﾞｰ 化学実験室 
整備 

製薬企業４社の 
ライブラリーを見学 

【化合物ライブラリー、スクリーニング施設】 【化合物提供とスクリーニング支援】 

調液室整備 

SPR測定装置  

大型分注機 

NIH(NCGC)訪問 

ヒット化合物最適
化研究開始 

 2007年   

化
合
物
倉
庫 

納品 

発注 

化合物提供
方針策定 

細胞実験室 
整備 

LabChip 

細胞ｲﾒｰｼﾞｬｰ 

韓国ChemBK訪問 

研
究
者
と
の
打
合
せ
六
百
三
十
回
、
提
供
サ
ン
プ
ル
数
三
百
七
十
万 

全自動細胞内ｶ
ﾙｼｳﾑ測定装置 

 2008年               

 2009年               

等温滴定ｶﾛﾘｰ
ﾒｰﾀｰ 

 2010年               

European 
ScreeningPort訪問 

Scripps FL訪問 

Broad Institute 訪問 

一般提供開始 

PCクラスター 

医薬設計室 
整備 

基盤設備の整備と利用状況 

 2011年               

計7万2千化合物
入手完了 

計14万化合物 
入手完了 

計20万化合物 
入手完了 

計21万化合物 
入手完了 

第2HTS室/
試料調製室 
整備 

全自動ｱｯｾｲﾌﾟ
ﾚｰﾄ作製装置 

第1回ｽｸﾘｰﾆﾝｸﾞ学
研究会開催 

完成後は企業から
の見学依頼が 
頻繁にある 

第2回ｽｸﾘｰﾆﾝｸﾞ学
研究会開催 

NIH(MLSMR)訪問 

総計80種類以上のタンパク質等を標的に連携・共同研究が進行中（企業利用も増加） 

 2012年               

第3回ｽｸﾘｰﾆﾝｸﾞ学
研究会開催 

医科研整備 
ｽｸﾘｰﾆﾝｸﾞ・有機合成担当機関との 
連携支援新体制発足 

化合物ライブラリーの構成（2013年3月） 

アカデミア創薬の目標と方針 

・ 稀少･難治疾患治療薬の研究開発 

・ 企業の創薬リスクの低減 

  疾病との関係が明確でない標的も採用し、POC取得を目指す 

・ フェノタイプスクリーニングによる創薬と標的の同定 

アカデミアの独創的な「創薬アイデア」を 
創薬標的同定や創薬シーズ創製へ 

 

教育への活用と異分野研究者の融合による創薬人材養成 

創薬シーズを創出するだけではなく、 
大学・大学院教育において本格的創薬研究を 
担う若手育成・輩出するとともに、 
異分野研究者の融合を図る。 

精
密
有
機
化
学 スーパーコンピュータ 

ス
プ
リ
ン
グ
８ 

GCOE 「疾患のケミカルバイオロジー」、複
数の医薬基盤研のプロジェクト、 文科省
iPSプロジェクト「再生医療の実現化プロ
ジェクト」、 CREST、最先端プロジェクト等 

ビッグプロジェクトへの支援 

異分野・他機関研究者の融合 

化学 生物学 

薬学 

医学 

計算化学 

構造生物学 
ファルマコ
ゲノミクス 教育や人材養成という中長期的視点で我が国

の創薬研究力向上に貢献。 
産業界にもオープンイノベーション加速のための
人的支援等のご協力をお願いいたします。 

制御拠点の構成機関 

北
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道
大
学 

東
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都
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大
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大
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九
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大
学 

全国各地域・各専門分野のスクリーニング研究支援 
ヒットからリード化合物への最適化合成支援 

化合物サンプルの提供 
全国/関東圏の研究者を支援 

ヒットからリード化合物への最適化合成支援 
共用ライブラリー化合物合成 

拠点活動の庶務 
企業での創薬化学実務経
験者を招聘し、合成領域の
業務を調整 

長
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東
京
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東京大学 

ライブラリー・スクリーニング領域 

東京大学 創薬オープン 
イノベーションセンター 

制御拠点事務局 

合成領域 化合物スクリーニ
ング、発見された
活性化合物の最適
化合成などをネッ
トワーク体制で支
援いたします！！ 

 我が国のアカデミア研究者は創薬シーズ探索に取り組もうにも、化合物サンプルやスクリーニング設備を利
用できなかったため難しかった。そこで私どもは、21万サンプルを擁する公的な化合物ライブラリーとスク
リーニング設備を東京大学に研究基盤として整備し、北海道、東北、京都、大阪、九州、長崎の各大学にも共
用のスクリーニング設備を整備すると共に、東京医科歯科、慶應義塾、昭和薬科、東京薬科、静岡県立、名古
屋、名古屋市立、名古屋工業、岡山の各大学には独自のライブラリー化合物合成と最適化合成研究の支援体制
を整えた。これらの研究基盤は産・学・官を問わず、誰もが利用でき、アカデミアに埋もれた創薬テーマ発掘
にも貢献する全く新しい研究支援ネットワークである。 

新しいアイデアに基づくスクリーニング研究を発掘し、 
奨励するため、スクリーニング支援担当各機関では 
トライアル制度を設けています。 
制度適用を希望される方はご相談下さい。 

General Library 
タンパク質機能の制御化合物候補を構造 
多様性等を考慮して広く収集 
構造的特徴による分類後、代表化合物を選択 

Validated Compound Library 
既知薬理活性物質 

Fragment/Scaffold Library 
分子量250/350以下の溶解性が高めで
タンパク質への結合のとっかかりとなり、化
学修飾を加えることで親和性をさらに上げ
る余地のある化合物 

Core Library 
9600個の構造多様性を考慮したお勧め
セット 数個の類似化合物を準備 

Focused Library 
キナーゼ、GPCRなど特定の標的やファミリーに焦点
を絞ってin silico で予測・収集・合成 
タンパク質間相互作用阻害ライブラリーを試作 

大学所蔵化合物を 
厳選して収集 

タンパク質構造 
情報の活用 論理的創薬を目指す 

新規有用母核の発見 
ケミカルスペースの拡大 

Diversity 
66,543 

Core deriv. 
46,064 

Scaffold 
17,064 

Scaffold deriv. 
28,178 

Fragment 
4,828 (10,314) 

Univ 7,556 
Validated 4,449 

GPCR 12,528 
Kinases 6,160 

Ion ch. 
4,491 Other focus 2,668 

Protein Interaction 10,834 

In-house syn. 895 

212,258 
compounds 

※複数の分類にまたがる化合物は
いずれかに分類 
Fragmentは実際10,314個保有 平成19年度から始まったターゲットタンパク研究プログラムで東京大学に化合物ライブ

ラリーを構築してサンプル提供支援を開始し、平成21年からはサンプル提供支援を産学

官の区別なく一般研究者にも開始した。平成24年度からは創薬等支援技術基盤プラッ

トフォーム事業により支援をさらに加速している。 

問い合わせ研究者数 
化合物データベースや 
サンプル提供者数 

国公立大学 174 (104) 113 (56) 

私立大学 17  (11) 10  (7) 

公的研究機関 61  (30) 46 (19) 

企業 34  (22) 9  (5) 

合計 286 (167) 178 (87) 

 申請書件数ベースでは865(552)件受付（内部利用含） 
 サンプル数ベースでは583(292)万サンプル提供済（内部利用含） 
 外部研究者との打合せ等：818(543)回（週に2～3回の頻度） 

括弧内は昨年3月時点での数字 

http://jp.sun.com/communities/images/0702/feature01_1b.jpg
http://upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/c/c7/Roadrunner_supercomputer_HiRes.jpg
http://ja.wikipedia.org/wiki/%E3%83%95%E3%82%A1%E3%82%A4%E3%83%AB:SPring-8_2007_12img_pano.jpg

