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はじめに

米国で化学物質を扱う組織にとって、規制物質に関するDEAの規制を遵守することは非常に重要です1。何百もの規
制を手動または電子的に記録し、認識することは、特に規制が変更されたり、時間の経過とともに新しい規制が導入
されたりする場合には困難です。さらに複雑なのは、ほとんどの規制が、1つの明確な化学構造ではなく、化合物のク
ラス（異性体、塩、エーテル、エステル、誘導体、すべての言及の塩、例外）に適用されることです。したがって、電子「ファ
ジー」な化学構造によって規制を正確に表現することは理想的な方法です。 

Wiley KnowItAll SpectroscopyおよびChemWindowソフトウェアでは、MineItアプリケーションの特性予測を使用
して、制限物質の化学構造を分類することができます。この予測モデルは、DEA規制規則のデータベースを使用して、
構造を分類します。 
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ファジー構造を用いてDEA規制を化学物質クラスと関連付けるために、KnowItAllシステム内に、分類データベース
を構築しました。DEA規制の中には、構造で単純に表せるものもありました。例えば、これはモルヒネ3の構造表現で
す。図1のファジー構造は、引用文献「1308.12(b)(1)(ix)」に対する裁定を表しています。

方法

図1.モルヒネ。原子の隣にある星印は「ロック」で、塩（荷電）の形だけが受け入れられることを意味します。C原子に結
合したH原子は、他の共有結合を形成するのを防ぎます。立体化学的一致は、下部構造の一致で強制できます。

しかし、ほとんどの裁定は、構造的な変化や例外を組み込むために、かなりの解釈を必要とします。例えば、
「1308.11(b)(2)」にはAcetylmethadol4が掲載されています。ただし、「1308.11(b)」は「鎮痛剤」に適用されます。特

に除外されていないか、他のスケジュールに記載されていない限り、すべての鎮痛剤に適用されます。特定の化学命
名法において、これらが存在する可能性がある場合は、それらの異性体、エステル、エーテル、塩、および異性体/エス
テル/エーテルの塩が含まれます（3-メチルチオフェンタニルの場合のみ、異性体という用語には光学異性体および幾
何異性体が含まれます）。 
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アセチルメタドールのすべての立体異性体をスケジュールIの分類として扱う場合、これは正しくありません。これらの
クラスの立体異性体は、他の引用文献で規制されているため、除外しなければなりません：S,S-異性体のレボアセチ
ルメタドール「1308.12(c)(11)」(スケジュールII)、R,R-異性体のα-アセチルメタドール「1308.11(b)(7)」(スケジュール
I)、S,R-異性体のβ-アセチルメタドール「1308.11(b)(13)」(スケジュールI)。この複雑さを管理して正確な分類を行うた
めに、DEA分類データベースが構築されました。（図2を参照）。

図2.アセチルメタドールに関する裁定。(a) アセチルメタドールには、不特定の立法化学異性体、窒素上の可能な塩、ど
の炭素にも置換基がないものが含まれます。(b) S,S-異性体のレボアセチルメタドール、(c) S,R-異性体のβ-アセチルメ
タドール、および (d) R,R-異性体のα-アセチルメタドールは除外されます。除外は「[]not」のように表されます。

化学構造だけでは表現できない規制もあります。この種のものはほとんどないため、一時的にKnowItAll制御物質規
制予測システムの対象外となっています。例えば、「1308.11(d)(58)」マリファナ抽出物4など。 
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テスト
テスト構造 

結果と考察

一括計算ルーチンにより、KnowItAllユーザーは、KnowItAllのMineItアプリケーションから一括予測機能を使用し
て、ユーザーデータベースにKnowItAll DEA制御物質規制システムを適用することができます。構造が裁定と一致
した場合、DEA引用、DEA規制物質名、DEA規制物質タイプ、DEA規制物質コード番号、DEAセクションが入力され
ます（図3）。

図3.アモバルビタール塩酸塩のために作成されたDEA判決。

ファジー構造を構築する際に、KnowItAllがそれらの化学構造を確実に分類できることを証明するために、ポジティ
ブとネガティブのシナリオの、曖昧さのない化学構造を列挙したテストデータベースも一緒に作成しました。

テストデータベース：Wiley市販のデータベース
選択的なWileyのデータベースには、専門家が手動で入力した規制物質のスケジュールや、商用化学製品の提供者
やPubchem5のような公共のウェブサイトから取得した規制物質のスケジュールが含まれています。これらのデータ
ベースは、KnowItAll DEA制御物質規制システムのテストに使用され、誤ったポジティブおよびネガティブが見つか
りました。これらの不一致は手作業で調査され、KnowItAll DEA制御物質規制システムの正確性と信頼性がさらに
確認されました。
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まとめ

参考資料

DEA制御物質規制は、KnowItAllの包括的なファジー構造機能を使って電子的に表現することができます。一括予
測は、社内の化学物質在庫データベースの健全性チェックや、ドラッグデザインにも応用できます。コンプライアン
スは、社内の専門知識に依存するのではなく、体系的に保証されているため、誤ってDEA規則に違反するリスクを
最小限に抑えることができます。
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