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【研究要旨】 

[緒言] 危険ドラッグが依然として大きな社会問題となっている。 それに伴い、 危険ドラッグの速

やかな規制が求められており、そのための迅速な評価法開発が急務となっている。 迅速な評価法

構築を支援するツールとして、インシリコ活性予測法が有効である。本研究では、コンピュータを

用いた化学計算によるインシリコ活性予測を行い、 危険ドラッグの規制、 特に包括指定の範囲を

決めるデータを供することを目的とする。 

LSD 誘導体の包括指定を行うことを想定し、LSD 誘導体の包括範囲を考察する。現在までにすでに

指定薬物あるいは麻薬原料になっている LSD誘導体から包括指定の範囲をまとめる。 

[結果] 現在までにすでに麻薬、指定薬物あるいは麻薬原料に指定されているLSD誘導体から包括指

定の範囲をまとめた。LSD 誘導体の R1、R4のバリエーションによって範囲のマトリックスを作成し

た。（Table 1） 

[考察] 活性未知の誘導体のマトリックスを作成するために、QSAR によって活性予測を行うにあた

り、活性が既知の類縁体のデータが必要である。文献、実験等より活性既知のデータの収集が重要

である。 

 

A. 研究目的 

 

 本研究では、危険ドラッグの化学構造に着

目して、物質の中枢作用および細胞毒性の発現

を予測するための評価システムを構築する。コ

ンピュータシミュレーションを利用して、マウ

スによる行動薬理学的実験および培養細胞実

験から得られる有害作用データと化学構造と

の相関性を検証する。ターゲットとする危険ド

ラッグは、世界的に流通量が多いLSD誘導体お

よびフェンタニル誘導体とする。本研究成果を

通じて、LSD誘導体およびフェンタニル誘導体

に関して、包括指定に資する科学的データを収

集するとともに、危険ドラッグ包括指定の妥当

性について検証する。 

 

B. 研究方法 

 

LSD 誘導体の包括指定を行うことを想定し、

LSD 誘導体の包括範囲を考察する。現在まで

にすでに指定薬物あるいは麻薬原料になって

いるLSD誘導体から包括指定の範囲をまとめ

る。 

LSDおよび LSD誘導体の構造を Fig 1, 2 に

示した。 
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Fig 1 LSD 

 

 

Fig 2 LSD 誘導体 

 

 

C. 研究結果 

 

現在までにすでに麻薬、指定薬物あるいは麻

薬原料になっている LSD誘導体から包括指定

の範囲をまとめた。LSD 誘導体の R1、R4のバ

リエーションによって範囲のマトリックスを

作成した。その構造をTable 1 に示した。 

 

D. 考察 

 

 誘導体の R2、R3はバリエーションが少なく、

R1、R4のバリエーションによって範囲を指定

することが重要であると考える。ただ、QSAR

によって活性予測を行うにあたり、活性が既

知の類縁体のデータが必要である。文献等よ

り活性既知のデータの収集が重要である。 

 

E. 結論 

 

 包括指定を視野に入れて、LSD誘導体のR1、

R4のバリエーションによって規制誘導体の見

込み範囲のマトリックスを作成した。（Table 

1） 

活性未知の誘導体のマトリックスを作成する

ために、QSARによって活性予測を行うにあた

り、活性が既知の類縁体のデータが必要であ

る。文献、実験等より活性既知のデータの収

集が重要である。次年度の課題としたい。 
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Table 1 

R2=CH3, R3=H 
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