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本講義の内容

2

• QSAR Toolboxを使って独自データを扱えませんか？
－ 独自データベースをインポートする

• 検索したデータをエクセルで扱うにはどうすればよいですか？
－ データをエクスポートする

• どのプロファイラを選択すればよいですか？
－ プロファイラの詳細を確認する

• グラフの軸を変えられませんか？



QSAR Toolboxを使って独自データを扱えませんか？

3

• QSAR Toolboxは、エクセルやIUCLID6で整理されたデータをデータベース
としてインポートできます

• IUCLID6形式のデータをインポートする方法の公式チュートリアル動画
https://qsartoolbox.org/support/
VIDEO TUTORIALS 13. Import IU database

• 今回はエクセルで整理されたデータをインポートします
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目標

データベース一覧の中に独自デー
タが登録されていて検索やデータ
ギャップ補間に利用できる

4



データを用意する

5

• 今回はNITEホームページで公開している、判定済化審法新規化学物質の濃縮
度試験結果を使用します
https://www.nite.go.jp/chem/qsar/toolbox.html
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データの整形

7

• データ以外の行を削除する、又は1行目をタイトル、2行目以降をデータにす
る

• CAS、SMILES、平均値、エンドポイントパスの列は必須

• 必須項目が揃っていることを確認する
• 説明が記載されている上部4行を削除する
• ファイル名を付けて保存する
• ファイルを閉じる



8

① QSAR ToolboxをClassical User 
Interfaceで起動する

② Dataモジュールをクリック
③ Inportボタンをクリック
④ Open Fileボタンをクリックし、先
ほど保存したファイルを選択する

2

3 4
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データベース名
（初期値はファイル名）

既にインポートしたデー
タベースがある場合は、
データを追加することが

できる

9



10

① 項目名が自動的に読
み取られているので、
正しく認識されてい
るか確認する

② Importをクリックしてしばらく待つ
10
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12

インポート出来ない
データがあるとエ
ラーが表示される
エラーの詳細を確認
したい場合は(∨)

12



13

今回はQSAR Toolboxにイン
ポートできない構造を持つ物質
があった（Nに結合が5本ある
等）
インポートしたい場合は元のエ
クセルの構造情報を修正して再
度インポートする

13



14

① データベースを選択
② About
から、データベースの詳細を確認できる

2

1
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15

CASで入力

データ検索にはCASが必要
なため、構造で入力した場
合はCASを検索する

インポートしたデータベースが利用できるか確認する

15
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インポートしたエク
セルに記載されてい
る物質を入力（今回
は35554-44-0）

16



17

① インポートしたデータベー
スにチェックを入れる

② Gather

2

1
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18

ダブルクリックして
詳細を確認

18
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検索したデータをエクセルで扱うにはどうすればよいですか？

20

• データマトリックスのデータをエクスポートすることができます

• 一部のデータベースのデータはエクスポートできないように設定されていま
す



21

沢山のデータが検索できたのでエクス
ポートしてエクセルで利用したい

① Repotモジュールをクリック
② Data Matrixボタンをクリック

2

1
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エクスポートしたい項
目にチェックを入れる

ファイル名を指定し
て保存

QSAR Toolbox上の
データ件数より、エク
スポートされたデータ
件数が少ない場合は、
エクスポートできない
ように設定されている

データがある

22



どのプロファイラを選択すればよいですか？

23

• エンドポイントを指定することで、そのエンドポイントのために開発された
プロファイラや、関係性のあるプロファイラ目印を付けることができます

• 目印の付けられたプロファイラの詳細を確認して、目的に合ったプロファイ
ラを選択します

• 使用したいアラートの構造等の情報があり、既存のプロファイラに含まれて
いない場合は、新規プロファイラを作成することができます

23



24

2

1

① 詳細を確認したいプロ
ファイラを選択

② About

QSAR Toolboxの概
要・操作説明資料

20ページ

プロファイラの説明を表示する

24
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更に詳細を確認

25
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右クリック

プロファイラの設定内容を表示する

27
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2

1

① 詳細を確認したいプロ
ファイラ上で右クリック

② View scheme

28
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どのような構造ア
ラートが登録されて
いるか確認できる

29



新規プロファイラを作成する

30

• QSAR Toolbox公式サイトのサポートページからマニュアル（英語）がダウ
ンロードできる
https://qsartoolbox.org/support/

• Building a custom profiler
https://qsartoolbox.org/access-pdf-attachment/?pid=2169

• SMARTS structures search
https://qsartoolbox.org/access-pdf-attachment/?pid=2170

https://qsartoolbox.org/support/
https://qsartoolbox.org/access-pdf-attachment/?pid=2169
https://qsartoolbox.org/access-pdf-attachment/?pid=2170


グラフの軸を変えられませんか？

31

• データギャップ補完でのグラフの横軸に使用する記述子は変更できます



32

2

1

① Descriptorsを選択
② 使用したい記述子をダブ
ルクリック

③ Predictionを選択

3

32
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Active descriptor Xから使
用したい指標を選択する 33



お問合せ先

34

• QSAR Toolboxの動作環境、インストールできない、正常に動作しない
➢ QSAR Toolbox Helpdesk

https://qsartoolbox.org/

• QSAR Toolboxの使い方
➢ NITEのQSAR関係お問合せメール

hess@nite.go.jp
• 少量新規評価フローでの評価方法、評価結果について

➢ NITE化審法連絡システム
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)

• 少量新規評価フロー以外の評価方法、評価結果について
➢ コンサルタント等

34

https://qsartoolbox.org/
https://www.nite.go.jp/chem/kasinn/kasinnrenraku/toiawase/informationForm.html
https://www.nite.go.jp/chem/kasinn/kasinnrenraku/toiawase/informationForm.html
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