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KATEの操作説明 全体の構成

1.生態毒性QSARと「KATE」の紹介

• 生態毒性QSAR・KATEの大要

2.KATEによる予測の流れ

• 実際に一構造を予測

3.Verify QSAR画面

• 予測結果画面の確認・操作方法

4.その他

• 今回操作してお見せできなかった機能等
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1. 生態毒性のQSAR

と「KATE」の紹介
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• 化学物質の構造上の特徴（物理化学的なパラ
メータを含む）と生物学的活性（毒性や薬効
など）との間に成り立つ関係のこと

• 定性的な関係の場合： SAR

定量的な関係の場合：QSAR

両者をあわせて(Q)SARと
表記する場合もあります

QSARとは

QSAR (定量的構造活性相関)
Quantitative Structure-Activity Relationship
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生態毒性予測システム
「KATE 」(ケイト)とは

• KATE (KAshinhou Tool for Ecotoxicology)

環境省の請負業務として、国立研究開発法人 国立環境研
究所 環境リスク・健康研究領域において、研究・開発され
ている生態毒性QSARシステムです。

• KATEを構築している参照物質データは、環境省が実施し
た生態影響試験*結果（魚類、ミジンコ、藻類）及び米国
環境保護庁(USEPA) の ファットヘッドミノー・データ
ベースの魚類急性毒性試験結果です。

* 環境省試験は、OECDの定めたテストガイドラインに準拠し
た方法により、環境省の優良試験所基準 (GLP: Good 

Laboratory Practice)に適合している試験施設において実施
されています。

https://www.env.go.jp/chemi/sesaku/seitai.html

https://www.env.go.jp/chemi/sesaku/seitai.html
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生態毒性予測に関するQSARソフトの例

名称 開発元 記述子 予測する毒性の種類 その他

KATE 環境省、国立環境
研究所環境リス
ク・健康領域

logP (オクタ
ノール/水
分配係数）

藻類・ミジンコ・魚類
の急性毒性と慢性毒性

(2020 ver4.1)

・適用領域の判定：
構造、logP(記述子)

ECOSAR 米国環境保護庁

(USEPA)

主にlogP 魚類・甲殻類・藻類
急性毒性

魚類・甲殻類・藻類
慢性毒性(NOECと

LOECの幾何平均(ChV))

・適用領域の判定：
log P (記述子)

TIMES ブルガリア
ブルガス大学

logBCFtox, 
LUMO等

魚類・甲殻類急性毒性
等

・適用領域の判定：
構造、記述子

・有償

(参考)

OECD QSAR 

Toolbox

OECD、EU 任意 (ユー
ザーが選択)

任意 ・適用領域：
ユーザーが判断

・ユーザーがQSAR
式を構築することも

可能

←KATEをAddinとしてOECD QSAR Toolboxに組み込むことも
できます。
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生物群
急性/慢性 生物種 試験 試験期間 毒性指標

魚類急性
メダカ (Oryzias latipes) およ
びファットヘッドミノー
（Pimephales promelas）

魚類急性毒性試験（OECDテ
ストガイドライン203）

96-hr LC50

ミジンコ急性

オオミジンコ（Daphnia 

magna）
ミジンコ遊泳阻害試験

（OECDテストガイドライン
202）

48-hr EC50

藻類急性
Pseudokirchneriella

subcapitata*2
藻類生長阻害試験（OECDテ
ストガイドライン201）

72-hr EC50

魚類慢性 メダカ (Oryzias latipes)

魚類初期生活段階毒性試験
（OECDテストガイドライン

210）
-*1 NOEC

ミジンコ慢性
オオミジンコ（Daphnia 

magna）
ミジンコ繁殖試験（OECDテ
ストガイドライン211） 21-day NOEC

藻類慢性
Pseudokirchneriella

subcapitata*2
藻類生長阻害試験（OECDテ
ストガイドライン201）

72-hr NOEC

*1 魚類初期生活段階試験は魚種やふ化日数によって試験期間が異なります
*2 ムレミカヅキモ (Raphidocelis subcapitata)の旧名

KATE2020で予測可能な毒性の種類
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2. KATEによる予測

の流れ
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1.KATEによる予測の流れ⓪資料の凡例

説明のポイント

注目してほしい項目

KATEに接続できる方は
実際に操作してみてくだ

さい
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•KATE(英語)

• https://kate.nies.go.jp/

•KATE(日本語)

• https://kate.nies.go.jp/index.html

注）ホーム画面は英語と日本語版がありますが、予測セッションはいずれも英語です。

1.KATEによる予測の流れ⓪KATEへの接続

https://kate.nies.go.jp/
https://kate.nies.go.jp/index.html
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1.KATEによる予測の流れ①KATEモデルの選択

現在公開しているKATEは
3バージョンです

②予測ページ
はここから

①KATE2020

を選ぶ
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チェックを
入れて
スタート

1.KATEによる予測の流れ

①’ユーザー登録が不要になりました
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1.KATEによる予測の流れ②Input

SMILES
入力規則

物質検索

SMILES
入力

物質リスト
の入力

logP入力
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1.KATEによる予測の流れ②Input

①ペンタンの

SMILES
「CCCCC(大文字の
Cを５つ)」を入力

②クリック
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1.KATEによる予測の流れ③Results

下の表に表示す
る項目の選択

予測結果の
VerifyQSAR画
面へ移動

結果一覧出力
項目の選択

結果一覧出力
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1.KATEによる予測の流れ③Results

Print Detailにチェックを入れ
たクラスの予測結果一覧とグ
ラフ情報、参照物質一覧をま

とめた頁が作成される
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1.KATEによる予測の流れ③Results

ドメイン判定結果
(in:内挿、out of:

外挿)

QSAR式統
計情報
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2.KATEによる予測の流れ③Results

①Include(Acute)のみ
にチェックが入った状
態にしてUpdate

②C_X hydrocarbon 

unreactive aliphatic 
w/o Xをクリック
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3. Verify QSAR画面
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3. Verify QSAR画面①グラフの見方

グラフの凡例

シフトやズームを操作し、
グラフを見やすい大きさ
に調整してください

(おすすめはZoomの「＋」を４
回クリック)
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3. Verify QSAR画面②グラフ上の参照物質の確認

①グラフ上の参照物質
をクリック

選択した参照物質
を除いたQSAR式の

情報

選択した参照物質
の情報

②もう一度参照物質を
クリックして選択解除



22

選択した参照物質
を除いたQSAR式の

情報

3. Verify QSAR画面③参照物質からグラフを確認

Reference Chemicals
中の構造をクリック

選択した参照物質
の情報
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3. Verify QSAR画面④構造類似物質の確認

①Similarityを選択

②descending order

を選択

③Update

物質が類似度順に
並ぶ
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4. その他
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構造判定結果を構造
(SMARTS)で確認

４. その他①構造判定結果の確認

農薬や反応性を有す
る構造の確認も可能

（参考：一例として紹介）
SMARTS可視化サービス SMARTS PLUS(ハンブルク大学)

https://smarts.plus/

https://smarts.plus/
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４. その他②Batch Mode

クラス名をクリック
してVerify QSAR画面

へ移動

表示結果のInclude、
Exclude操作

複数物質(上限100)ま
で予測可能。

予め物質リスト(.txtファイ
ル)作成の必要あり
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ご清聴ありがとうございました。

KATEの操作方法に対するご質問、

KATEに対するご意見・ご感想等ございましたら

以下のメールアドレスまでご連絡ください。
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