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医薬品開発における探索研究の初期では，in vitro 試験を用いて被験物の活性を測

定するが，in silico スクリーニングを利用することで，in vitro 試験にかかる期間の

短縮と費用の節約が達成できることを示す 
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要旨 
 
標的となる受容体のタンパク質構造を特定し，対象となる被験物セットを定めたとき，in silico 法の

１つである Dock によるスクリーニングを行うと，単純に in vitro 試験を用いるのに比べて，候補化合物

選択がどれくらい効率化できるか，またそのためには Dock の出力変数をどのように利用するのがよい

かを検討した。検討では，327 個の化合物の Dock 出力データと，ある基質に対して酵素反応を起こさ

せて生成物を測定する in vitro 試験のデータを用い，in vitro 試験で活性が 50%以上のものを真の候補化

合物とした。各被験物に対する 108 個の Dock 出力変数の中で相互に相関が高いものを一つの変数で代

表させ，ロジスティック回帰モデルの変数増減法でゆるやかな変数選択および厳しい変数選択を行った

ところ，それぞれ 16 個， 3 個の変数が選ばれた。この変数についてロジスティック回帰式でスクリー

ニングを行うことの性能評価をジャックナイフ法（1 個の測定値を除いた残りの測定値で除いた測定値

を予測する性能評価法）で行ったところ，Dock を用いた in silico スクリーニングで被験物を約 80%削減

しても，感度 80%，偽陽性率 16%が確保できるという結果を得た。ロジスティック回帰を用いた in silico 

スクリーニングは有用である。 


