
少量新規評価フローにおける
QSAR Toolboxの使い方
令和６年度QSAR／リードアクロス講習会（令和6年7月24日）

独立行政法人製品評価技術基盤機構化学物質管理センター安全審査課

財津 由梨



評価フローの概要

2

第一種特定化学物質／監視化学物質との構造類似物質検出ツール

化学物質審議会委員による確認    

分解性QSAR

蓄積性QSARによる評価が可能か

蓄積性QSAR

類似物質の確認

いずれかの第一種特定化学物質／監視化学物質と
構造が類似しているもの

難分解性の予測結果のもの

いずれの第
一種特定化
学物質／監
視化学物質
とも構造が
類似してい
ないもの

良分解性の
予測結果の
もの

高濃縮性予測
でないもの いずれかの第一種特定化学物質／監

視化学物質と類似しており、高濃縮
性と類推できるもの（不確認候補）

高濃縮性と類推
できないもの

困難可能

高濃縮性予測の
もの
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難分解・高濃縮の懸念を
有するかについて確認
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QSAR Toolboxのインストール
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少量新規評価フローを実施するには、QSAR Toolbox のインストールが必要で
す。

•最新版のダウンロード、マニュアルやチュートリアル等
https://qsartoolbox.org/

• NITEが作成したマニュアルの仮訳 ※最新版ではないのでご注意ください

https://www.nite.go.jp/chem/kanren/kokusai_qsar.html#section3

• QSAR Toolbox のインストールに関するお問合せ
QSAR Toolbox ヘルプデスク
https://qsartoolbox.org/support/#help

https://qsartoolbox.org/
https://www.nite.go.jp/chem/kanren/kokusai_qsar.html#section3
https://qsartoolbox.org/support/#help


一特/監視類似物質検出ツールの設定
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初回のみ、QSAR Toolbox に一特/監視類似物質検出ツールを登録します。

• 一特/監視類似物質検出ツール、マニュアル
https://www.nite.go.jp/chem/qsar/syouryou_QSAR.html#section3

https://www.nite.go.jp/chem/qsar/syouryou_QSAR.html#section3


評価フローの実践
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今回は、これらの物質に対して評価フローによる評価を行います。

物質A
CCC(C)c1cc(c(O)c(c1)C(C)(C)
C)C(C)(C)C

物質B

Oc1c(Br)c(Br)c(Br)c(Br)c1Br

物質C
CC(O)(c1cc(Br)c(O)c(Br)c1)c
1cc(Br)c(O)c(Br)c1

物質D
Oc1ccc(Cl)cc1Cc1cc(Cl)ccc1
O

物質E

COc1ccc(cc1)C(c2ccc(OC)cc
2)C(Cl)(Cl)Cl

物質F
Oc1ccccc1Cc1ccccc1O

QSAR Toolboxにインポートできる形式のリストは講義
資料と一緒にダウンロードできます。

少量新規化学物質製造・
輸入申出書の電算処理
コード欄①「高分子化合
物の記載」または③「原
料の記載」が「１（＝
有）」の申出については
適用されません。



構造を入力します。

• チュートリアル動画（英語）
https://www.youtube.com/watch?v=KbVvuxGMQ1k

今回はこちらのファイルを使用します。

 少量新規評価対象物質.txt

対象構造の入力

6

CAS NAME SMILES
 chemicalA CCC(C)c1cc(c(O)c(c1)C(C)(C)C)C(C)(C)C
 chemicalB Oc1c(Br)c(Br)c(Br)c(Br)c1Br
 chemicalC CC(O)(c1cc(Br)c(O)c(Br)c1)c1cc(Br)c(O)c(Br)c1
 chemicalD Oc1ccc(Cl)cc1Cc1cc(Cl)ccc1O
 chemicalE COc1ccc(cc1)C(c2ccc(OC)cc2)C(Cl)(Cl)Cl
 chemicalF Oc1ccccc1Cc1ccccc1O

6

https://www.youtube.com/watch?v=KbVvuxGMQ1k


77

① QSAR ToolboxをClassical User 
Interfaceで起動する

② Inputモジュールをクリック
③ Listボタンをクリック
④ 保存したファイル（少量新規評価対
象物質.txt）を選択する

2

3



88

読み込ませたファイルにはCAS番号が
入っていないので、検索するか確認さ
れる

• データベースから実測データを検索
する場合はCAS番号が必要

• 実測データを検索しない場合は、
CAS番号は不要（CAS番号の検索に
時間がかかること、一つの構造に複
数のCAS番号が紐付いていることが
あることなどから、今回はCAS番号
は検索しない）



99



A 一特／監視類似物質検出ツール
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第一種特定化学物質／監視化学物質との構造類似物質検出ツール

化学物質審議会委員による確認    

分解性QSAR

蓄積性QSARによる評価が可能か

蓄積性QSAR

類似物質の確認

いずれかの第一種特定化学物質／監視化学物質と
構造が類似しているもの

難分解性の予測結果のもの

いずれの第
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視化学物質
とも構造が
類似してい
ないもの

良分解性の
予測結果の
もの

高濃縮性予測
でないもの いずれかの第一種特定化学物質／監

視化学物質と類似しており、高濃縮
性と類推できるもの（不確認候補）

高濃縮性と類推
できないもの

困難可能

高濃縮性予測の
もの
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Level 1 Level 2 Level 3 POPs

1 N/A N/A N/A N/A

2 番号 N/A N/A N/A

3 番号 番号 N/A N/A
Eに進んだ場合は、特に慎重な精
査が必要。

4 番号 番号 番号 N/A  番号 (L3) の一特/監視物質に該当する。

5 略称

※ 次スライド参照

 いずれの一特/監視物質とも構造類似性がない。
 いずれのPOPs対象物質にも該当しない。

 番号 (L1) の一特/監視グループ
※

との構造類似性がある。

 番号 (L2) の一特/監視物質との構造類似性が高い。

解釈
評価フロー
との対応

→A1 (不確認となる
　　　　可能性は低い)

→A2

後続のフロー
によらず不確認

 略称のPOPs対象物質に該当する。（判定結果によらない）

検出ツールの判定結果
ケース

A 一特／監視類似物質検出ツール

11

評価対象物質の構造情報を基に以下の４つの項目の判定を行う
 Level 1 : 一特/監視物質との構造類似性がある （安全サイドの判定）
 Level 2 : 一特/監視物質との構造類似性が高い
 Level 3 : 一特/監視物質に該当する
 POPs : POPs対象物質（一特/監視物質でないもの）へ該当する

11



12

Applyをクリックしたら少し待つ

12

① Profilingモジュールをクリック
② 使用するプロファイラにチェックを
入れる

③ Applyボタンをクリックしたら少し
待つ

2

3

1



13

Level3に該当する
＝ 一特/監視物質である
＝ 少量新規化学物質として確認されない

詳細を確認するためにはセルをダブルクリック 13

POPsに該当する
＝ POPs条約で指定が決まっている
＝ 少量新規化学物質として確認されない
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いずれにも該当しない
＝ これ以降の評価は不要

(A1)

15
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Level1のみに該当した
3物質について、評価
フローを続ける

16

これ以降の評
価が不要な物
質は
右クリック
Delete
で削除する



B 分解性QSAR
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第一種特定化学物質／監視化学物質との構造類似物質検出ツール

化学物質審議会委員による確認    

分解性QSAR

蓄積性QSARによる評価が可能か

蓄積性QSAR

類似物質の確認

いずれかの第一種特定化学物質／監視化学物質と
構造が類似しているもの

難分解性の予測結果のもの

いずれの第
一種特定化
学物質／監
視化学物質
とも構造が
類似してい
ないもの

良分解性の
予測結果の
もの

高濃縮性予測
でないもの いずれかの第一種特定化学物質／監

視化学物質と類似しており、高濃縮
性と類推できるもの（不確認候補）

高濃縮性と類推
できないもの

困難可能

高濃縮性予測の
もの
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• Parameters
• 2D
から、Biowin5を選択して右クリック
Calculate/extract "Biodeg probability 
(Biowin 5)" for all chemicals

18



19

同様にBiowin6も
計算
Biowin5, 6ともに、
0.5以上で良分解
= 3物質とも難分
解と予測した

19



C 蓄積性QSARによる評価が可能か
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第一種特定化学物質／監視化学物質との構造類似物質検出ツール

化学物質審議会委員による確認    

分解性QSAR

蓄積性QSARによる評価が可能か

蓄積性QSAR

類似物質の確認
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C 蓄積性QSARによる評価が可能か
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一特/監視類似物質の一部については、蓄積性QSARによる評価が難しい傾向が
あることが確認されているため、蓄積性QSARによる評価（D）を行わずに類似
物質の確認（E）を行う

• 蓄積性QSARによる評価を行わない物質（C2）
一特/監視類似物質検出ツールのLevel 1の判定で用いた物質のグループのう
ち、以下の番号のもの
3, 6, 8, 10, 11, 12, 13, 14B, 16, 19A, 19B, 20, 22, 23, 24, 25, 29, 
30, 31

• 蓄積性QSARによる評価が可能な物質（C1）
上記の番号以外の物質のグループ

21
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蓄積性QSARによる
評価をしないで類推
評価をする(C2)

蓄積性QSARによ
る評価をする(C1)

22



D 蓄積性QSAR
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D 蓄積性QSAR
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3つのQSARモデルのうち、2つ以上が「BCF1000以上」と予測した物質を高濃
縮予測（D1）とする

BCFBAF*1 Arnot-Gobas*2 Baseline model QSAR予測結果 分類

BCF1000以上と予測した
QSARが2つ以上

高濃縮性予測
(→D1)

BCF1000以上と予測した
QSARが2つ未満

高濃縮性予測で
ない (→D2)

*1: regression-based estimate

*2: lower trophic

評価フローの分類QSAR予測結果の分類

BCF1000 以上 (logBCF3以上)

BCF1000未満 (logBCF3未満)

24



25

2モデルとも3未満
＝ これ以降評価
不要(D2)

3モデルのうち2モデル以上が
BCF1,000以上を予測した場合、

高濃縮性予測とする
↓

2モデルともlogBCFが3未満であ
ればこれ以降評価不要

1モデルが3以上
＝ 念のため類推
を行う

25

BCF、BCF (lower trophic)を計算



E 類似物質の確認
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類似物質の検索方法

27

• 構造類似度から検索

➢ 簡単

➢ 検索された物質が同じような濃縮性を持つかの検討が必要

• 検索対象構造を指定して検索
• 部分構造を指定して検索

➢ 「基本骨格」「濃縮性に影響する官能基」を指定する

• SMARTSを使用して検索

➢ 「置換位置不特定」「炭素鎖長に範囲がある」等の複雑な検索が可能

➢ https://qsartoolbox.org/wp-content/uploads/2020/04/Tutorial_24_SMARTS-
structures-search.pdf

• 一特／監視類似物質検出ツールLevel1で同じ物質群になった物質を検索

複数の検索方法を使って類似物質を探すことが必要

27

https://qsartoolbox.org/wp-content/uploads/2020/04/Tutorial_24_SMARTS-structures-search.pdf
https://qsartoolbox.org/wp-content/uploads/2020/04/Tutorial_24_SMARTS-structures-search.pdf


類似物質の検索方法

28

• 構造類似度から検索

➢ 簡単

➢ 検索された物質が同じような濃縮性を持つかの検討が必要

• 検索対象構造を指定して検索
• 部分構造を指定して検索

➢ 「基本骨格」「濃縮性に影響する官能基」を指定する

• SMARTSを使用して検索

➢ 「置換位置不特定」「炭素鎖長に範囲がある」等の複雑な検索が可能

➢ https://qsartoolbox.org/wp-content/uploads/2020/04/Tutorial_24_SMARTS-
structures-search.pdf

• 一特／監視類似物質検出ツールLevel1で同じ物質群になった物質を検索

どのような物質にも最適な検索方法というものは無いため、
複数の検索方法を使って類似物質を探すことが必要

28

https://qsartoolbox.org/wp-content/uploads/2020/04/Tutorial_24_SMARTS-structures-search.pdf
https://qsartoolbox.org/wp-content/uploads/2020/04/Tutorial_24_SMARTS-structures-search.pdf


類似物質の検索方法

29

• 構造類似度から検索
• 類似物質を検索するデータベースを指定する
• 類似度の計算方法、しきい値を指定する
• 検索する
• 検索された物質の実測値を集める
• 実測値のある物質の中からどの物質を類似物質とするかを判断する

29
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評価したい物質を右クリック
Set as new targetを選択

30
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今回はBioconcentration and logKow NITE 
から類似物質のデータを収集するため、チェッ

クを入れる

31
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① Category definitionモジュールをク
リック

② 使用するプロファイラを選択（今回
はStructure similarity）

③ Defineボタンをクリックする

2

3

1



3333

① 使用するカテゴリー（類似
度）を選択

② Upボタンをクリックする
③ Combine profilesをORにす
る

④ OKボタンをクリックする

今回は60%以上
（ほどよい数の類似物質候補
が検索されるしきい値を試行

錯誤する）

2

3

1

4
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• 検索された物質の試験
データを収集しない

• 全てのエンドポイントの
データを収集する

• 指定したエンドポイント
のデータを収集する

を選択する



35

物質Cと基本骨格が同じ
よりOHが少ない ＝ 濃縮性が高い

この物質から類推

物質Cと基本骨格が同じ
よりOHが少ない ＝ 濃縮性が高い

より分子サイズが大きい = 濃縮性が低い

35

構造式をダブルクリックすると拡大表示される
構造を確認し、どの物質から類推するか検討する



36

データのセルをダブ
ルクリックすると、
データの詳細が確認

できる

36
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BCF 485 L/kgの類似物質よりも濃縮性が低いと
考えられる

= 物質Cは高濃縮性と類推できない(E1)

37



類推の注意

38

• 構造類似性が高いほど濃縮性の値が近いとは限らない
物質の構造やsimilarityの計算方法によっては蓄積の傾向が異なる物質の類似
度が高くなることがあるため、複数の類似物質候補から選定する

• NITEでは非公開情報も活用して類推を行っているため、異なる類似物質の情
報を使用することがある

• 類推結果について疑問がある場合は化審法連絡システムでお問い合わせくだ
さい
https://www.nite.go.jp/chem/kasinn/kasinnrenraku/toiawase/informationForm.html
(お問合せ分類：少量新規化学物質における分解性・蓄積性の評価フローに関するお問合せ)
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