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【手続補正書】
【提出日】平成27年7月28日(2015.7.28)
【手続補正１】
【補正対象書類名】特許請求の範囲
【補正対象項目名】全文
【補正方法】変更
【補正の内容】
【特許請求の範囲】
【請求項１】
　式Ｉの化合物：



(2) JP 2014-521662 A5 2015.9.17

【化１】

であって、式中、
　Ｒ１、Ｒ２、Ｒ３、Ｒ４およびＲ１７が、それぞれ、水素、Ｃ１～８アルキル、Ｃ２～

８アルケニル、Ｃ２～８アルキニルおよびＣ１～８ハロアルキルからなる群より独立して
選択され、前記アルキル、アルケニル、アルキニルおよびハロアルキルがそれぞれ、１～
５個のＲ２１によって任意に置換されており；
　Ｒ５が５αまたは５β－水素、フッ素であるか、Ｃ４－Ｃ５二重結合が存在する場合は
存在せず；
　Ｒ１０が水素、フッ素またはメチルであり；
　Ｒ１１が水素、ヒドロキシル、ＮＲ２３Ｒ２４基またはケト基であり；
　Ｒ１９がそれぞれ独立して水素、ハロゲン、Ｃ１～８アルキル、Ｃ２～８アルケニル、
Ｃ２～８アルキニル、Ｃ１～４アシル、－Ｃ（＝Ｏ）ＯＣ１～４アルキル、－Ｃ（＝Ｏ）
Ｈ、－Ｓｉ（Ｃ１～４アルキル）３またはＣ１～８ハロアルキルであり、前記アルキル、
アルケニル、アルキニルおよびハロアルキルがそれぞれ、１～５個のＲ２１によって任意
に置換されており；
　Ｒ２０が水素、Ｃ１～８アルキル、Ｃ２～８アルケニル、Ｃ２～８アルキニルおよびＣ

１～８ハロアルキルからなる群より選択され、前記アルキル、アルケニル、アルキニルお
よびハロアルキルが、１～５個のＲ２１によって任意に置換されているか；あるいは
　Ｒ２０がアリール、ヘテロアリール、Ｃ３～６シクロアルキル、Ｃ４～６シクロアルケ
ニル、ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルからなる群より選択され、前
記ヘテロシクロアルキルが、フェニルまたは１～３個のヘテロ原子を有する５～６員ヘテ
ロアリールと任意に融合しており、前記ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケ
ニルの１個以上の炭素原子が任意にＣ（＝Ｏ）に酸化されていてよく、前記アリール、ヘ
テロアリール、シクロアルキル、シクロアルケニル、ヘテロシクロアルキルおよびヘテロ
シクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２２によって任意に置換されているか；ある
いは
　Ｒ１９およびＲ２０が、それらが結合している原子とともにヘテロアリール、ヘテロシ
クロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルを形成し、前記ヘテロシクロアルキルが、フ
ェニルまたは１～３個のヘテロ原子を有する５～６員ヘテロアリールと任意に融合してお
り、前記ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルの１個以上の炭素原子が任
意にＣ（＝Ｏ）に酸化されていてよく、前記ヘテロアリール、ヘテロシクロアルキルおよ
びヘテロシクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２２によって任意に置換されており
；
　Ｒ２１がそれぞれ、ヒドロキシル、Ｃ１～６アルコキシ、Ｃ１～８ハロアルコキシ、Ｃ

３～６シクロアルコキシ、ＮＲ２３Ｒ２４、アリール、ヘテロアリール、Ｃ３～６シクロ
アルキル、Ｃ４～６シクロアルケニル、ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケ
ニルからなる群より独立して選択され、前記アリール、ヘテロアリール、シクロアルキル
およびシクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２２によって任意に置換されており；
かつ前記ヘテロシクロアルキルが、フェニルまたは１～３個のヘテロ原子を有する５～６
員ヘテロアリールと任意に融合しており、前記ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロ
アルケニルの１個以上の炭素原子が任意にＣ（＝Ｏ）に酸化されていてよく、前記ヘテロ
シクロアルキルおよび前記ヘテロシクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２２によっ
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て任意に置換されており；
　Ｒ２２がそれぞれ、ニトロ、ニトリル、ヒドロキシル、ハロゲン、Ｃ１～６アシル、Ｃ

１～６アルキル、Ｃ２～６アルケニル、Ｃ２～６アルキニル、Ｃ１～６ハロアルキル、Ｃ

１～６アルコキシ、Ｃ１～６ハロアルコキシ、Ｃ３～６シクロアルコキシ、アリール、ヘ
テロアリール、－ＮＲ２３Ｒ２４、－Ｃ（＝Ｏ）ＯＲ２３、－Ｃ（＝Ｏ）ＮＨＲ２３、－
ＮＨＣ（＝Ｏ）Ｒ２５、－ＮＨＳ（＝Ｏ）２Ｒ２５、－Ｓ（＝Ｏ）０～２Ｒ２５、－Ｓ（
＝Ｏ）２ＮＨＲ２３、Ｃ３～６シクロアルキル、Ｃ４～６シクロアルケニル、ヘテロシク
ロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルからなる群より独立して選択され、前記ヘテロ
シクロアルキルが、フェニルまたは１～３個のヘテロ原子を有する５～６員ヘテロアリー
ルと任意に融合しており、前記ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルの１
個以上の炭素原子が任意にＣ（＝Ｏ）に酸化されていてよく；
　Ｒ２３およびＲ２４がそれぞれ独立して、水素、Ｃ１～６アルキル、Ｃ２～６アルケニ
ル、Ｃ２～６アルキニル、Ｃ１～６ハロアルキル、Ｃ３～６シクロアルキルまたはＣ４～

６シクロアルケニルであり；前記アルキル、アルケニル、アルキニル、ハロアルキル、シ
クロアルキルおよびシクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２１によって任意に置換
されており；
　Ｒ２５がＣ１～６アルキル、Ｃ２～６アルケニル、Ｃ２～６アルキニル、Ｃ１～６ハロ
アルキル、Ｃ３～６シクロアルキルまたはＣ４～６シクロアルケニルであり；前記アルキ
ル、アルケニル、アルキニル、ハロアルキル、シクロアルキルおよびシクロアルケニルが
それぞれ、任意に置換されており；
　ＨＥＴが

【化２】

から選択されるヘテロアリール基であり、
　Ｘ１がＮである場合、Ｘ２はＣＲ１９またはＮであり、Ｘ１がＣＲ１９である場合、Ｘ

２がＮであり；
　Ｘ３およびＸ４が、独立してＣＲ１９およびＮであり；
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　Ｘ５がＮである場合、Ｘ６およびＸ７は独立してＣＲ１９であるか；あるいは
　Ｘ６がＮである場合、Ｘ５およびＸ７は独立してＣＲ１９であるか；あるいは
　Ｘ７がＮである場合、Ｘ５およびＸ６は独立してＣＲ１９であり；
　ｎが１～４の整数であり；および
　破線が任意選択の二重結合を表し；ただし、Ｃ１とＣ２の間の結合が単結合である場合
、Ｒ２およびＲ３がともに水素であることはなく、
　任意のヘテロシクロアルキルの前記ヘテロ原子は、窒素、酸素または硫黄原子から独立
して選択され、前記へテロ原子の任意の窒素原子は任意選択で酸化または四級化されてい
てよく、および、前記へテロ原子の任意の硫黄原子は任意選択で酸化されていてよく；
　任意のヘテロシクロアルケニルの前記へテロ原子は、窒素、酸素または硫黄原子から独
立して選択され、前記へテロ原子の任意の窒素原子は任意選択で酸化または四級化されて
いてよく、および、前記へテロ原子の任意の硫黄原子は任意選択で酸化されていてよく；
　任意のアシルは、式－Ｃ（＝Ｏ）－アルキルおよびＣ（＝Ｏ）－シクロアルキルの一価
ラジカルであり、前記アルキルは、シクロアルキル、アリールまたはヘテロアリールでさ
らに置換されていてよく；
　任意のアリールは、６～１０員の単環式または多環式芳香族炭素環であり、
　任意のヘテロアリールは、１～１０個の炭素原子ならびに窒素、酸素および硫黄から独
立して選択される１～５個のヘテロ原子を含む、５～８員単環式または８～１１員二環式
芳香族複素環ラジカルであり、任意の硫黄ヘテロ原子が任意選択で酸化されていてよく、
任意の窒素ヘテロ原子が任意選択で酸化または四級化されていてよく；および
　アルキル、ハロアルキル、アルケニル、アルキニル、シクロアルキル、シクロアルケニ
ル、ヘテロシクロアルキル、ヘテロシクロアルケニル、シクロアルキルオキシ、アシル、
アリール、およびヘテロアリールを含めた各化学基はすべて、任意選択で置換されている
、
　化合物またはその薬学的に許容される塩、もしくは溶媒和物。
【請求項２】
　前記化合物が、式ＩＩの化合物：
【化３】

またはその薬学的に許容される塩もしくは溶媒和物であり、式中、
　Ｘ１がＮである場合、Ｘ２はＣＲ１９またはＮであり、Ｘ１がＣＲ１９である場合、Ｘ

２はＮであり；
　ｎが１～２の整数であり；および
　破線が任意選択の二重結合を表し；ただし、Ｃ１とＣ２の間の結合が単結合である場合
、Ｒ２およびＲ３がともに水素であることはない、
　請求項１に記載の化合物。
【請求項３】
　前記化合物が、式ＩＩＩの化合物：
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【化４】

またはその薬学的に許容される塩もしくは溶媒和物であり、式中、
　Ｘ３およびＸ４が、独立してＣＲ１９またはＮであり；
　ｎが１～３の整数であり；および
　破線が任意選択の二重結合を表し；ただし、Ｃ１とＣ２の間の結合が単結合である場合
、Ｒ２およびＲ３がともに水素であることはない、
　請求項１に記載の化合物。
【請求項４】
　前記化合物が、式ＩＶの化合物：
【化５】

またはその薬学的に許容される塩もしくは溶媒和物であり、式中、
　ｎが１または２であり；および
　破線が任意選択の二重結合を表し；ただし、Ｃ１とＣ２の間の結合が単結合である場合
、Ｒ２およびＲ３がともに水素であることはない
　請求項１に記載の化合物。
【請求項５】
　前記化合物が、式Ｖの化合物：
【化６】

またはその薬学的に許容される塩もしくは溶媒和物であり、式中、
　ｎが１または２であり；および
　破線が任意選択の二重結合を表し；ただし、Ｃ１とＣ２の間の結合が単結合である場合
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、Ｒ２およびＲ３がともに水素であることはない、
　請求項１に記載の化合物。
【請求項６】
　Ｒ１、Ｒ２、Ｒ４、Ｒ５、Ｒ１７、Ｒ２０、Ｒ２２、Ｒ２３、Ｒ２４およびＲ２５が水
素であり、Ｒ３が、Ｃ１～４アルキルおよびＣ１～４ハロアルキルの群から選択され；Ｒ

１９がそれぞれ独立して、水素、ハロゲン、任意に置換されたＣ１～４アルキルおよびＣ
１～４ハロアルキルであり；Ｃ１とＣ２、Ｃ４とＣ５およびＣ１１とＣ１２が単結合であ
る、請求項１～５のいずれか１項に記載の化合物、またはその薬学的に許容される塩もし
くは溶媒和物。
【請求項７】
　Ｒ１、Ｒ２、Ｒ４、Ｒ５、Ｒ１１、Ｒ１７、Ｒ２２、Ｒ２３、Ｒ２４およびＲ２５が水
素であり；Ｒ３がＣ１～４アルキル、Ｃ２～４アルケニル、Ｃ２～４アルキニルおよびＣ
１～４ハロアルキルからなる群より選択され；Ｒ１０が水素またはメチルであり；Ｒ１９

がそれぞれ独立して、水素ならびにヒドロキシおよびハロゲンによって任意に置換された
Ｃ１～４アルキルであり；Ｃ１とＣ２、Ｃ４とＣ５およびＣ１１とＣ１２が単結合である
、請求項１～５のいずれか１項に記載の化合物、またはその薬学的に許容される塩もしく
は溶媒和物。
【請求項８】
　Ｒ３がメチルまたはトリフルオロメチルであり；Ｒ１０がメチルであり；Ｒ１９がそれ
ぞれ独立して、水素、Ｃ１～４アルキルおよびヒドロキシメチルである、請求項７に記載
の化合物、またはその薬学的に許容される塩もしくは溶媒和物。
【請求項９】
　Ｒ１、Ｒ２、Ｒ４、Ｒ５、Ｒ１１、Ｒ１７、Ｒ２２、Ｒ２３、Ｒ２４およびＲ２５が水
素であり；Ｒ３がＣ１～４アルキル、Ｃ２～４アルケニル、Ｃ２～４アルキニルおよびＣ
１～４ハロアルキルからなる群より選択され；Ｒ１０が水素またはメチルであり；Ｒ１９

がそれぞれ独立して、水素、ハロゲン、ヒドロキシおよびハロゲンによって任意に置換さ
れたＣ１～４アルキルであり；ＨＥＴが、すべて１～２個のＲ１９基によって任意に置換
された５－イソオキサゾリル、３－イソオキサゾリル、２－オキサゾリル、４－オキサゾ
リルおよび５－オキサゾリルからなる群より選択され；Ｃ１とＣ２、Ｃ４とＣ５およびＣ
１１とＣ１２が単結合である、請求項１～３のいずれか１項に記載の化合物、またはその
薬学的に許容される塩もしくは溶媒和物。
【請求項１０】
　Ｒ３がメチルであり；Ｒ５が５α－水素原子であり；Ｒ１０がメチルであり；Ｒ１９が
それぞれ独立して、水素、Ｃ１～４アルキルおよびヒドロキシメチルである、請求項９に
記載の化合物、またはその薬学的に許容される塩もしくは溶媒和物。
【請求項１１】
　Ｒ１、Ｒ２、Ｒ４、Ｒ５、Ｒ１１、Ｒ１７、Ｒ２２、Ｒ２３、Ｒ２４およびＲ２５が水
素であり；Ｒ３がＣ１～４アルキル、Ｃ２～４アルケニル、Ｃ２～４アルキニルおよびＣ
１～４ハロアルキルからなる群より選択され；Ｒ１０が水素またはメチルであり；Ｒ１９

がそれぞれ独立して、水素、ハロゲン、ヒドロキシおよびハロゲンによって任意に置換さ
れたＣ１～４アルキルであり；ＨＥＴが、すべて１～２個のＲ１９基によって任意に置換
された５－イソオキサゾリルおよび３－イソオキサゾリルからなる群より選択され；Ｃ１
とＣ２、Ｃ４とＣ５およびＣ１１とＣ１２が単結合である、請求項１～３のいずれか１項
に記載の化合物、またはその薬学的に許容される塩もしくは溶媒和物。
【請求項１２】
　Ｒ３がトリフルオロメチルであり；Ｒ５が５β－水素原子であり；Ｒ１０が水素または
メチルであり；Ｒ１９がそれぞれ独立して、水素、Ｃ１～４アルキルおよびヒドロキシメ
チルである；請求項１１に記載の化合物、またはその薬学的に許容される塩もしくは溶媒
和物。
　



(7) JP 2014-521662 A5 2015.9.17

【請求項１３】
　前記化合物が、
　５－［３α－ヒドロキシ－３β－メチル－５α－アンドロスタン－１７β－イル］－イ
ソオキサゾール；
　３－［３α－ヒドロキシ－３β－メチル－５α－アンドロスタン－１７β－イル］－イ
ソオキサゾール；
　５－［３α－ヒドロキシ－３β－メチル－５α－アンドロスタン－１７β－イル］－３
－イソオキサゾールカルボン酸エチル；
　５－［３α－ヒドロキシ－３β－メチル－５α－アンドロスタン－１７β－イル］－３
－（ヒドロキシメチル）イソオキサゾール；
　５－［３α－ヒドロキシ－３β－メチル－５α－アンドロスタン－１７β－イル］－３
－イソオキサゾールカルボキシアルデヒド；
（Ｓ）－３－［３α－ヒドロキシ－３β－メチル－５α－アンドロスタン－１７β－イル
］－５－（１－ヒドロキシエチル）イソオキサゾール；
　３－［３α－ヒドロキシ－３β－メチル－５α－アンドロスタン－１７β－イル］－５
－（ヒドロキシメチル）イソオキサゾール；
　３－［３α－ヒドロキシ－３β－メチル－５α－アンドロスタン－１７β－イル］－５
－（２－ヒドロキシ－２－プロピル）イソオキサゾール；
　３－［３α－ヒドロキシ－３β－メチル－５α－アンドロスタン－１７β－イル］－５
－（トリメチルシリル）イソオキサゾール；および
　２－［３α－ヒドロキシ－３β－メチル－５α－アンドロスタン－１７β－イル］－イ
ミダゾ［１，２－ａ］ピリジン；または
これらの薬学的に許容される塩である、
　請求項１に記載の化合物。
【請求項１４】
　式Ｉの化合物：
【化７】

またはその薬学的に許容される塩もしくは溶媒和物を含む医薬組成物であって、式中、
　Ｒ１、Ｒ２、Ｒ３、Ｒ４およびＲ１７がそれぞれ、水素、Ｃ１～８アルキル、Ｃ２～８

アルケニル、Ｃ２～８アルキニルおよびＣ１～８ハロアルキルからなる群より独立して選
択され、前記アルキル、アルケニル、アルキニルおよびハロアルキルがそれぞれ、１～５
個のＲ２１によって任意に置換されており；
　Ｒ５が５αまたは５β－水素、フッ素であるか、Ｃ４－Ｃ５二重結合が存在する場合は
存在せず；
　Ｒ１０が水素、フッ素またはメチルであり；
　Ｒ１１が水素、ヒドロキシル、ＮＲ２３Ｒ２４基またはケト基であり；
　Ｒ１９がそれぞれ独立して、水素、ハロゲン、Ｃ１～８アルキル、Ｃ２～８アルケニル
、Ｃ２～８アルキニル、Ｃ１～４アシル、－Ｃ（＝Ｏ）ＯＣ１～４アルキル、－Ｃ（＝Ｏ
）Ｈ、－Ｓｉ（Ｃ１～４アルキル）３またはＣ１～８ハロアルキルであり、前記アルキル
、アルケニル、アルキニルおよびハロアルキルがそれぞれ、１～５個のＲ２１によって任
意に置換されており；
　Ｒ２０が水素、Ｃ１～８アルキル、Ｃ２～８アルケニル、Ｃ２～８アルキニルおよびＣ

１～８ハロアルキルからなる群より選択され、前記アルキル、アルケニル、アルキニルお



(8) JP 2014-521662 A5 2015.9.17

よびハロアルキルがそれぞれ、１～５個のＲ２１によって任意に置換されているか；ある
いは
　Ｒ２０がアリール、ヘテロアリール、Ｃ３～６シクロアルキル、Ｃ４～６シクロアルケ
ニル、ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルからなる群より選択され、前
記ヘテロシクロアルキルが、フェニルまたは１～３個のヘテロ原子を有する５～６員ヘテ
ロアリールと任意に融合しており、前記ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケ
ニルの１個以上の炭素原子が任意にＣ（＝Ｏ）に酸化されていてよく、前記アリール、ヘ
テロアリール、シクロアルキル、シクロアルケニル、ヘテロシクロアルキルおよびヘテロ
シクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２２によって任意に置換されているか；ある
いは
　Ｒ１９およびＲ２０が、それらが結合している原子とともにヘテロアリール、ヘテロシ
クロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルを形成し、前記ヘテロシクロアルキルが、フ
ェニルまたは１～３個のヘテロ原子を有する５～６員ヘテロアリールと任意に融合してお
り、前記ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルの１個以上の炭素原子が任
意にＣ（＝Ｏ）に酸化されていてよく、前記ヘテロアリール、ヘテロシクロアルキルおよ
びヘテロシクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２２によって任意に置換されており
；
　Ｒ２１がそれぞれ、ヒドロキシル、Ｃ１～６アルコキシ、Ｃ１～８ハロアルコキシ、Ｃ

３～６シクロアルコキシ、ＮＲ２３Ｒ２４、アリール、ヘテロアリール、Ｃ３～６シクロ
アルキル、Ｃ４～６シクロアルケニル、ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケ
ニルからなる群より独立して選択され、前記アリール、ヘテロアリール、シクロアルキル
およびシクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２２によって任意に置換されており；
かつ前記ヘテロシクロアルキルが、フェニルまたは１～３個のヘテロ原子を有する５～６
員ヘテロアリールと任意に融合しており、前記ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロ
アルケニルの１個以上の炭素原子が、任意にＣ（＝Ｏ）に酸化されていてよく、前記ヘテ
ロシクロアルキルおよび前記ヘテロシクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２２によ
って任意に置換されており；
　Ｒ２２がそれぞれ、ニトロ、ニトリル、ヒドロキシル、ハロゲン、Ｃ１～６アシル、Ｃ

１～６アルキル、Ｃ２～６アルケニル、Ｃ２～６アルキニル、Ｃ１～６ハロアルキル、Ｃ

１～６アルコキシ、Ｃ１～６ハロアルコキシ、Ｃ３～６シクロアルコキシ、アリール、ヘ
テロアリール、－ＮＲ２３Ｒ２４、－Ｃ（＝Ｏ）ＯＲ２３、－Ｃ（＝Ｏ）ＮＨＲ２３、－
ＮＨＣ（＝Ｏ）Ｒ２５、－ＮＨＳ（＝Ｏ）２Ｒ２５、－Ｓ（＝Ｏ）０～２Ｒ２５、－Ｓ（
＝Ｏ）２ＮＨＲ２３、Ｃ３～６シクロアルキル、Ｃ４～６シクロアルケニル、ヘテロシク
ロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルからなる群より独立して選択され、前記ヘテロ
シクロアルキルが、フェニルまたは１～３個のヘテロ原子を有する５～６員ヘテロアリー
ルと任意に融合しており、前記ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルの１
個以上の炭素原子が、任意にＣ（＝Ｏ）に酸化されていてよく；
　Ｒ２３およびＲ２４がそれぞれ独立して、水素、Ｃ１～６アルキル、Ｃ２～６アルケニ
ル、Ｃ２～６アルキニル、Ｃ１～６ハロアルキル、Ｃ３～６シクロアルキルまたはＣ４～

６シクロアルケニルであり；前記アルキル、アルケニル、アルキニル、ハロアルキル、シ
クロアルキルおよびシクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２１によって任意に置換
されており；
　Ｒ２５がＣ１～６アルキル、Ｃ２～６アルケニル、Ｃ２～６アルキニル、Ｃ１～６ハロ
アルキル、Ｃ３～６シクロアルキルまたはＣ４～６シクロアルケニルであり；前記アルキ
ル、アルケニル、アルキニル、ハロアルキル、シクロアルキルおよびシクロアルケニルが
それぞれ、任意に置換されており；
　ＨＥＴが、
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【化８】

から選択されるヘテロアリール基であり、
　Ｘ１がＮである場合、Ｘ２はＣＲ１９またはＮであり、Ｘ１がＣＲ１９である場合、Ｘ

２はＮであり；
　Ｘ３およびＸ４が、独立してＣＲ１９およびＮであり；
　Ｘ５がＮである場合、Ｘ６およびＸ７は独立してＣＲ１９であるか；あるいは
　Ｘ６がＮである場合、Ｘ５およびＸ７は独立してＣＲ１９であるか；あるいは
　Ｘ７がＮである場合、Ｘ５およびＸ６は独立してＣＲ１９であり；
　ｎが１～４の整数であり；および
　破線が任意選択の二重結合を表し；ただし、Ｃ１とＣ２の間の結合が単結合である場合
、Ｒ２およびＲ３がともに水素であることはなく、
　任意のヘテロシクロアルキルの前記ヘテロ原子は、窒素、酸素または硫黄原子から独立
して選択され、前記へテロ原子の任意の窒素原子は任意選択で酸化または四級化されてい
てよく、および、前記へテロ原子の任意の硫黄原子は任意選択で酸化されていてよく；
　任意のヘテロシクロアルケニルの前記へテロ原子は、窒素、酸素または硫黄原子から独
立して選択され、前記へテロ原子の任意の窒素原子は任意選択で酸化または四級化されて
いてよく、および、前記へテロ原子の任意の硫黄原子は任意選択で酸化されていてよく；
　任意のアシルは、式－Ｃ（＝Ｏ）－アルキルおよびＣ（＝Ｏ）－シクロアルキルの一価
ラジカルであり、前記アルキルは、シクロアルキル、アリールまたはヘテロアリールでさ
らに置換されていてよく；
　任意のアリールは、６～１０員の単環式または多環式芳香族炭素環であり、
　任意のヘテロアリールは、１～１０個の炭素原子ならびに窒素、酸素および硫黄から独
立して選択される１～５個のヘテロ原子を含む、５～８員単環式または８～１１員二環式
芳香族複素環ラジカルであり、任意の硫黄ヘテロ原子が任意選択で酸化されていてよく、
任意の窒素ヘテロ原子が任意選択で酸化または四級化されていてよく；および
　アルキル、ハロアルキル、アルケニル、アルキニル、シクロアルキル、シクロアルケニ
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ル、ヘテロシクロアルキル、ヘテロシクロアルケニル、シクロアルキルオキシ、アシル、
アリール、およびヘテロアリールを含めた各化学基はすべて、任意選択で置換されている
、
　医薬組成物。
【請求項１５】
　ＣＮＳ障害の治療における使用のための式Ｉの化合物：
【化９】

であって、式中、
　Ｒ１、Ｒ２、Ｒ３、Ｒ４およびＲ１７が、それぞれ、水素、Ｃ１～８アルキル、Ｃ２～

８アルケニル、Ｃ２～８アルキニルおよびＣ１～８ハロアルキルからなる群より独立して
選択され、前記アルキル、アルケニル、アルキニルおよびハロアルキルがそれぞれ、１～
５個のＲ２１によって任意に置換されており；
　Ｒ５が５αまたは５β－水素、フッ素であるか、Ｃ４－Ｃ５二重結合が存在する場合は
存在せず；
　Ｒ１０が水素、フッ素またはメチルであり；
　Ｒ１１が水素、ヒドロキシル、ＮＲ２３Ｒ２４基またはケト基であり；
　Ｒ１９がそれぞれ独立して、水素、ハロゲン、Ｃ１～８アルキル、Ｃ２～８アルケニル
、Ｃ２～８アルキニル、Ｃ１～４アシル、－Ｃ（＝Ｏ）ＯＣ１～４アルキル、－Ｃ（＝Ｏ
）Ｈ、－Ｓｉ（Ｃ１～４アルキル）３またはＣ１～８ハロアルキルであり、前記アルキル
、アルケニル、アルキニルおよびハロアルキルがそれぞれ、１～５個のＲ２１によって任
意に置換されており；
　Ｒ２０が水素、Ｃ１～８アルキル、Ｃ２～８アルケニル、Ｃ２～８アルキニルおよびＣ

１～８ハロアルキルからなる群より選択され、前記アルキル、アルケニル、アルキニルお
よびハロアルキルがそれぞれ、１～５個のＲ２１によって任意に置換されているか；ある
いは
　Ｒ２０がアリール、ヘテロアリール、Ｃ３～６シクロアルキル、Ｃ４～６シクロアルケ
ニル、ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルからなる群より選択され、前
記ヘテロシクロアルキルが、フェニルまたは１～３個のヘテロ原子を有する５～６員ヘテ
ロアリールと任意に融合しており、前記ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケ
ニルの１個以上の炭素原子が、任意にＣ（＝Ｏ）に酸化されていてよく、前記アリール、
ヘテロアリール、シクロアルキル、シクロアルケニル、ヘテロシクロアルキルおよびヘテ
ロシクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２２によって任意に置換されているか；あ
るいは
　Ｒ１９およびＲ２０が、それらが結合している原子とともにヘテロアリール、ヘテロシ
クロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルを形成し、前記ヘテロシクロアルキルが、フ
ェニルまたは１～３個のヘテロ原子を有する５～６員ヘテロアリールと任意に融合してお
り、前記ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルの１個以上の炭素原子が、
任意にＣ（＝Ｏ）に酸化されていてよく、前記ヘテロアリール、ヘテロシクロアルキルお
よびヘテロシクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２２によって任意に置換されてお
り；
　Ｒ２１がそれぞれ、ヒドロキシル、Ｃ１～６アルコキシ、Ｃ１～８ハロアルコキシ、Ｃ

３～６シクロアルコキシ，ＮＲ２３Ｒ２４、アリール、ヘテロアリール、Ｃ３～６シクロ
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アルキル、Ｃ４～６シクロアルケニル、ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケ
ニルからなる群より独立して選択され、前記アリール、ヘテロアリール、シクロアルキル
およびシクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２２によって任意に置換されており；
かつ前記ヘテロシクロアルキルがフェニルまたは１～３個のヘテロ原子を有する５～６員
ヘテロアリールと任意に融合しており、前記ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロア
ルケニルの１個以上の炭素原子が、任意にＣ（＝Ｏ）に酸化されていてよく、前記ヘテロ
シクロアルキルおよび前記ヘテロシクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２２によっ
て任意に置換されており；
　Ｒ２２がそれぞれ、ニトロ、ニトリル、ヒドロキシル、ハロゲン、Ｃ１～６アシル、Ｃ

１～６アルキル、Ｃ２～６アルケニル、Ｃ２～６アルキニル、Ｃ１～６ハロアルキル、Ｃ

１～６アルコキシ、Ｃ１～６ハロアルコキシ、Ｃ３～６シクロアルコキシ、アリール、ヘ
テロアリール、－ＮＲ２３Ｒ２４、－Ｃ（＝Ｏ）ＯＲ２３、－Ｃ（＝Ｏ）ＮＨＲ２３、－
ＮＨＣ（＝Ｏ）Ｒ２５、－ＮＨＳ（＝Ｏ）２Ｒ２５、－Ｓ（＝Ｏ）０～２Ｒ２５、－Ｓ（
＝Ｏ）２ＮＨＲ２３、Ｃ３～６シクロアルキル、Ｃ４～６シクロアルケニル、ヘテロシク
ロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルからなる群より独立して選択され、前記ヘテロ
シクロアルキルが、フェニルまたは１～３個のヘテロ原子を有する５～６員ヘテロアリー
ルと任意に融合しており、前記ヘテロシクロアルキルまたはヘテロシクロアルケニルの１
個以上の炭素原子が、任意にＣ（＝Ｏ）に酸化されていてよく；
　Ｒ２３およびＲ２４がそれぞれ独立して、水素、Ｃ１～６アルキル、Ｃ２～６アルケニ
ル、Ｃ２～６アルキニル、Ｃ１～６ハロアルキル、Ｃ３～６シクロアルキルまたはＣ４～

６シクロアルケニルであり；前記アルキル、アルケニル、アルキニル、ハロアルキル、シ
クロアルキルおよびシクロアルケニルがそれぞれ、１～５個のＲ２１によって任意に置換
されており；
　Ｒ２５がＣ１～６アルキル、Ｃ２～６アルケニル、Ｃ２～６アルキニル、Ｃ１～６ハロ
アルキル、Ｃ３～６シクロアルキルまたはＣ４～６シクロアルケニルであり；前記アルキ
ル、アルケニル、アルキニル、ハロアルキル、シクロアルキルおよびシクロアルケニルが
それぞれ、任意に置換されており；
　ＨＥＴが、
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【化１０】

から選択されるヘテロアリール基であり、
　Ｘ１がＮである場合、Ｘ２はＣＲ１９またはＮであり、Ｘ１がＣＲ１９である場合、Ｘ

２はＮであり；
　Ｘ３およびＸ４が独立して、ＣＲ１９およびＮであり；
　Ｘ５がＮである場合、Ｘ６およびＸ７は独立してＣＲ１９であるか；あるいは
　Ｘ６がＮである場合、Ｘ５およびＸ７は独立してＣＲ１９であるか；あるいは
　Ｘ７がＮである場合、Ｘ５およびＸ６は独立してＣＲ１９であり；
　ｎが１～４の整数であり；
　破線が任意選択の二重結合を表し；ただし、Ｃ１とＣ２の間の結合が単結合である場合
、Ｒ２およびＲ３がともに水素であることはなく、
　任意のヘテロシクロアルキルの前記ヘテロ原子は、窒素、酸素または硫黄原子から独立
して選択され、前記へテロ原子の任意の窒素原子は任意選択で酸化または四級化されてい
てよく、および、前記へテロ原子の任意の硫黄原子は任意選択で酸化されていてよく；
　任意のヘテロシクロアルケニルの前記へテロ原子は、窒素、酸素または硫黄原子から独
立して選択され、前記へテロ原子の任意の窒素原子は任意選択で酸化または四級化されて
いてよく、および、前記へテロ原子の任意の硫黄原子は任意選択で酸化されていてよく；
　任意のアシルは、式－Ｃ（＝Ｏ）－アルキルおよびＣ（＝Ｏ）－シクロアルキルの一価
ラジカルであり、前記アルキルは、シクロアルキル、アリールまたはヘテロアリールでさ
らに置換されていてよく；
　任意のアリールは、６～１０員の単環式または多環式芳香族炭素環であり、
　任意のヘテロアリールは、１～１０個の炭素原子ならびに窒素、酸素および硫黄から独
立して選択される１～５個のヘテロ原子を含む、５～８員単環式または８～１１員二環式
芳香族複素環ラジカルであり、任意の硫黄ヘテロ原子が任意選択で酸化されていてよく、
任意の窒素ヘテロ原子が任意選択で酸化または四級化されていてよく；および
　アルキル、ハロアルキル、アルケニル、アルキニル、シクロアルキル、シクロアルケニ
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ル、ヘテロシクロアルキル、ヘテロシクロアルケニル、シクロアルキルオキシ、アシル、
アリール、およびヘテロアリールを含めた各化学基はすべて、任意選択で置換されている
、
　化合物、またはその薬学的に許容される塩もしくは溶媒和物。
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