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HESSに付属する詳細なデータベース：
HESS DBに収載されている情報
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HESS DBとは

➢ 化学構造情報のほか、毒性所見に基づいた検索機能を備えており、独立した毒性データベースと

して使用することも可能。

➢ 一般化学物質に対するラットの反復経口投与毒性試験報告書が収載。（GLP準拠またはそれに類

似した試験条件下で行われ、詳細なデータが公表されているものを選定）。

➢ 現在（2024年7月）、約830物質の試験報告書（投与経路：強制経口・混餌・飲水、投与期間：

28日～17週 ）を収載。

報告書群

１ 厚労省/国衛研 化審法試験

２ 厚労省 安衛法長期試験（予備試験）

３ 経産省/ＣＥＲＩ試験（Ｔｏｘ-Ｏｍｉｃｓ）

４ 経産省/ＮＩＴＥ試験

５ 米国ＮＴＰ短期試験

６ 米国ＮＴＰ長期試験（予備試験）

７ 医薬品データ（企業から提供）
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病理所見シソーラス
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HESS DB オリジナル試験報告書

データの検索を正確に行えるよう、データベースに入力する病理所見に
ついて、専門家が同義語を分類し関連付けることによって、用語の統一
を行い、シソーラスを作成（全83臓器・11302所見）
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試験報告書の用量ｰ反応関係データ

報告書に記載されている毒性所見の有意差マークのほか、毒性・病理専門家の意見
や既存点検時の化学物質審議会判定に基づく、有意差マーク(フラグ)を付与するな
どして、毒性学的な注意喚起を図っている。

フラグ
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ADME情報

吸収 吸収率、Cmax、Tmax 代謝 関連酵素と分子情報

トランスポータの関与 細胞内画分、代謝物

分布 見かけの分布容積、反復に伴う経時変化 種差・系統差

脳→中枢作用、脂肪組織→蓄積 排せつ 排せつ率

肝臓→酸化抱合代謝、腎臓→尿中排泄 トランスポータの関与

腎臓→タンパク結合 種差・系統差

血液よりも高い濃度を示す臓器/器官

トランスポータの関与

相互作用、酵素阻害、酵素誘導試験の結果

毒性との関連性

毒性試験が行われた化合物を対象にADME情報を収集し、DB化。

リガンド構造に基づいた薬物代謝酵素
P450代謝予測モデルによる代謝予測
データも収載
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毒性作用機序DBのデータ項目

収載情報の分類 データ項目

A：物質情報 CAS. No., 物質名，構造式

B：文献情報 毒性メカニズム情報等が収載されている文献の情報

C:試験方法情報
細胞株/動物種、実験デザイン、in vitro/ in vivo/ex vivo、
濃度/投与量

D:作用機序関連情報
キーワード，要約，化学反応/代謝，トキシカント，生体分
子との相互作用，エフェクト，標的細胞/組織/臓器，有効濃
度/投与量

E：その他 関連物質，追加情報，著者の機序的考察，備考，関連文献

変性・壊死など重篤な毒性に対する毒性メカニズム情報を収集しDB化

対象毒性：血液、肝臓、腎臓、精巣、神経、膀胱、甲状腺
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HESS DBの操作説明
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HESSとHESS DBのリンク

HESSからHESS DBへ直接リンクさせることができ、試験データの詳細情報を
閲覧できる。
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検索条件の入力（Histopathology）
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検索条件の入力（Measured Data）
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検索条件の入力（Chemical）
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Chemical情報

Study情報 ADME情報

Mechanism情報
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ChemicalとStudy情報

Chemical情報 Study（Test result）情報
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Study情報
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ADME情報
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Mechanism情報
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HESS DBの入手方法と使い方マニュアル

詳細な使い方マニュアルは、ダウンロードファイル内の以下の資料をご確認下さい。
HessDB instructions (日本語版) Feb 2020.pdf

NITEのHPからユーザー登録
http://www.nite.go.jp/chem/qsar/hess_01.html
（検索キーワード“NITE”, ”HESS”）
↓
登録メールアドレスにHESS及びHESS DBダウンロード
URLページが記載されたメールが送付される。
↓
HESS及びHESS DBのインストールファイル一式を無料
でダウンロード！
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