
脂溶性（LogP値）とは

• 化合物の油に対する溶解しやすさの指標

• フラスコ振盪法などにより実験的に測定さ
れる。

• 化合物の生理活性や環境毒性を推定する
上で最も重要な指標の一つ

• 構造式から脂溶性を推算する方法が、近
年のIT技術の進展により多数利用可能

• 本発表では、ネット上のサービスを中心に
様々な脂溶性推定法を紹介する



Web上の計算を用いた研究例

脂溶性と薬物相互作用の関係
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フラスコ振盪法

① 水とオクタノールを24時間

以上混合して飽和する。

② 測定対象物質と共にフラス
コに取り振盪する。

③ 遠心分離により相分離する。

④ 各相に含まれる対象物質を
定量する。



PubChem
• http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/



Marvin Sketch
• http://www.chemaxon.com/marvin/sketch/index.php



Marvin SketchによるLogP値の推算



物性計算結果
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ALOGPS
http://www.vcclab.org/lab/alogps/



ChemBioDraw



物性分析

融点や脂溶性(logP値)
の予測



SPARC on line calculator
http://sparc.chem.uga.edu/sparc/

プログラムの選択（この画面）

構造式の入力

計算の実行

脂溶性



SPARCによるLogD値の推算


