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　リスク評価に関し、パンフレット「化学物質と上手に付き合うために －化学物質のリスク評価－」及
び「化学物質のリスク評価について －よりよく理解するために－」の英語版を作成するとともに、Web
上でリスク評価の基本工程が体験できる「リスク評価体験ツール」についても英語化を行いました。
　これらは、特集・２でもご紹介したアジア各国の化学物質管理の担当部局等への配布や国際的なセ
ミナー等での利用のほか、事業者の皆様の海外活動における参考資料としての活用を想定して作成し
たものです。
　国内外の化学物質管理の推進にご活用ください。

リスク評価に関するパンフレット及びツールの英語版を作成しましたリスク評価に関するパンフレット及びツールの英語版を作成しました

［NITE化学物質管理センターからのお知らせ］

　「身の回りの製品に含まれる化学物質」シリーズに「６．家庭用衣料品」を追加しました。これは
NITEの製品安全センターと共同して作成したものです。また、同時に「１．化粧品」をはじめとした
その他の５製品についても改訂を行いました。
　本冊子では、私たちの身の回りにある製品について、使用されている化学物質についての正しい理
解と、適切な使用の一助となるよう、製品の定義、分類、成分、関連法規制等を整理し紹介していま
す。
　今回の追加・改訂に伴い、全国の消費生活センターと、県立及び中央図書館に全シリーズの冊子を
送付するなど、より多くの皆様に情報をご利用いただけるよう努めています。

「身の回りの製品に含まれる化学物質」シリーズに新刊を追加しました「身の回りの製品に含まれる化学物質」シリーズに新刊を追加しました

40 Years of Chemical Safety at OECD: Planning for the Next Decadeでプレゼン
テーション中の林 真プロジェクトリーダー（財団法人食品農医薬品安全性評価センター）
(中央)

HESSのトライアルユースに関するECHAとの打合せ中のブルガス大 Mekenyan教授と
（右手前）とNITE職員（右中央の二人）

　NITE化学物質管理センター安全審査課の構造活性相関チームでは、化学
物質審査規制法（化審法）の審査に用いるために集積された有害性試験
データを解析し構造活性相関を明らかにすると共に、その予測結果の化審
法の運用への効果的な活用を推進するための業務を行っています。
　当チームが参加した、平成19年度から平成23年度に実施された
NEDO/METI「構造活性相関手法による有害性評価手法開発」プロジェク
トは、平成24年２月で完了し、平成24年４月には当プロジェクトで開発
したコンピュータソフトウェア「有害性評価支援システム統合プラット
フォーム（HESS）」を当機構ホームページから一般に無料でリリースす
る予定となっています。特集・１では、当プロジェクトと、その開発品で
あるHESSについて紹介します。

【化学物質と上手に付き合うために　－化学物質のリスク評価－】
http://www.safe.nite.go.jp/english/pdf/how_to_interact_w_chemical_substances.pdf

【リスク評価について　－よりよく理解するために－】
http://www.safe.nite.go.jp/english/shiryo/yoriyoku.html

【リスク評価体験ツール】
http://www.safe.nite.go.jp/management/english/risk/taiken.html

URL：http://www.safe.nite.go.jp/shiryo/product/productinfo.html

　平成24年３月、「平成22年度PRTR届出データの過年度との比較（速報版）」をまとめ、公表しま
した。
　当センターでは毎年、化管法に基づくPRTR届出の最新データと過去のデータを比較した報告書を
作成しています。
　平成23年度届出（平成22年度PRTR排出・移動量データ）は政省令改正が反映され、また東日本大
震災が起こった後初めてであったため、それらの分析に焦点を絞り、届出データの公表とほぼ同時期
に速報版として公表することとしました。
　従来の報告書より内容が限定されていますが、平成22年度の大きな変化や８年間の推移を知るため
の参考として、さらに、PRTR届出データの活用の一例として、幅広い関係者の皆様にご利用いただ
ければ幸いです。

「平成22年度PRTR届出データの過年度との比較（速報版）」を公表しました「平成22年度PRTR届出データの過年度との比較（速報版）」を公表しました

URL：http://www.prtr.nite.go.jp/prtr/prep22_sokuhou.html
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化学物質管理センター　安全審査課
１．はじめに
　構造活性相関とは、化学構造と各種有害性のエンドポイ
ントとの相関関係を指します。既知の化学物質の有害性試
験データを用いて構造活性相関を明らかにし、予測モデル
を作成することにより、有害性試験が実施されていない化
学物質の有害性をその化学構造から予測することが可能と
なります。化学物質の有害性試験は高価で時間がかかるも
のが多いため、使用されている全ての化学物質に試験デー
タがあるとは限りません。そこで、試験が実施されていな
い物質に対し、より効果的な化学物質管理を行うため、構
造活性相関による予測結果を用いることが必要となります。
　安全審査課の構造活性相関チームでは、化学物質審査規
制法（化審法）の審査に用いるために集積された有害性試
験データを解析し構造活性相関を明らかにすると共に、そ
の予測結果の化審法の運用への効果的な活用を推進するた
めの業務を行っています。当チームは、平成19年度から平
成23年度に実施されたNEDO/METI「構造活性相関手法に
よる有害性評価手法開発」プロジェクトに参加し、反復投
与毒性の構造活性相関手法に関する手法及びその評価支援
システムの開発に関する業務に携わってきました。プロジェ
クトは、平成24年２月で完了し、平成24年４月には当プロ
ジェクトで開発したコンピュータソフトウェア「有害性評
価支援システム統合プラットフォーム（HESS）」を当機構
ホームページから一般に無料でリリースする予定となって
います。本稿では、当プロジェクトと、その開発品である
HESSについて紹介します。

２．プロジェクトの背景と目的
　これまで、構造活性相関は、化審法において主に既存化
学物質の優先順位付けや新規化学物質の審査参考情報とし
て用いられてきました。また最近では、改正化審法におけ
るリスク評価のデータギャップ（必要なデータの不足）補
完への活用が検討されています。表１に、化審法の有害性
評価項目の主要エンドポイントについて、これまでに集積
された既存化学物質の試験データと、主な構造活性相関モ
デルを示します。化審法の主要エンドポイントのうち、反
復投与毒性はリスク評価に用いられるNOAEL等を決める
ための重要なエンドポイントですが、ある程度の試験デー
タの集積があるにも関わらず、当プロジェクトが開始され
るまで、反復投与毒性に関する構造活性相関手法の研究開
発は、世界的にもほとんど行われていませんでした。そこで、
類似物質の試験データを用いて未試験の化学物質の反復投
与毒性をカテゴリーアプローチにより予測するための手法
及びこれを支援するための評価支援システムの開発を基本
計画の一つとしたプロジェクトが進められました。

表１　化審法の主要エンドポイントと主な構造活性相関モデル

　カテゴリーアプローチとは、試験データやその他の既知
見を基に類似する物質群をグループ化（カテゴリー化）し、
予測結果を導き出す方法です。ここでいうカテゴリーとは、
図１に示すように化学的構造上の特徴に対し、特定の有害
性エンドポイントの試験データ（毒性値）が規則的なパター
ンを示す物質のグループを指します。例えば、図１のカテ
ゴリー Aでは、化学構造上の特徴に対し毒性が単調に増加
するパターンが見られます。このようなカテゴリーの場合、
構造活性相関モデルの相関式により毒性値が算出されデー
タギャップ補完が行われます。一方、カテゴリー Bでは、
化学構造上の特徴が類似するものは同程度の毒性であると
いうパターンが見られます。この場合は、Read-across（類推）
と呼ばれる方法によりデータギャップ補完が行われます。
Read-acrossでは同じカテゴリーに属する物質は、同程度の
強さの毒性を発現するとみなされ、未試験化学物質の毒性
値は、同じカテゴリーに属する試験済の物質の平均値とし
て算出されデータギャップ補完が行われます。

図１　カテゴリーアプローチのイメージ

　カテゴリーアプローチでは、類似物質をどのように定義
するかが重要なポイントとなり、例えば化学構造の類似性

構造活性相関・カテゴリーアプローチに関する取組

反復投与毒性の評価支援システム”HESS”の開発反復投与毒性の評価支援システム”HESS”の開発

についても様々な見方があります。カテゴリーの信頼性を
示すためには、化学的構造の類似性がどのように毒性のメ
カニズムと関連しているのかを示す必要があります。反復
投与毒性は全身の状態を観測の対象としており、毒性発現
のメカニズムが極めて複雑であるため、これまでは化学構
造と毒性発現との関係を見出すのが困難とされてきました。
すなわち、反復投与毒性の要約データだけを解析の対象に
しても有効な構造活性相関を見出すことは難しく、反復投
与毒性において有効なカテゴリーを見出すためには、反復
投与毒性試験報告書に記載されている詳細なデータや、こ
れに関連する毒性作用機序や代謝の既知見情報を用いて、
毒性が類似する物質群を特定することが必要になると考え
られます。
　そこで、当プロジェクトでは、このようなカテゴリー化
のために必要となる情報を効率よく提供するための詳細な
データベースの開発に重点を置き、図２に示すように、
HESSのシステムを、内部に毒性知識情報と代謝知識情報に
関する詳細なデータベースを持つ構成としました。カテゴ
リーアプローチ支援機能では、これらのデータベースに収
載されている情報を用いて、構造と毒性の関係を解析しま
す。また、カテゴリーアプローチとは異なる毒性推定手法
としてベイジアンネットによる評価機能を備えています。
各部位の機能については次節で説明します。

表図２　HESSのシステム構成

　図３に当プロジェクトの研究開発の体制を示します。当
プロジェクトは、その開始段階において、（財）食品農医薬
品安全性試験センター センター長（元 国立医薬品食品衛生
研究所 変異遺伝部長）の林 真プロジェクトリーダーより、
次の開発方針が打ち出されました。
　①　専門家の判断をサポートするためのシステムを構築

する（システムが判断を下すのではない）。
　②　動態、毒性、病理そして総合的なリスク評価を行う

専門家が主導的な役割を果たす（システムの専門家主
導ではなく、毒性分野の専門家主導で開発を実施）。

　③　国際的に利用されるものを目指す。
　開発されたシステムの予測結果が化学物質のリスク評価
において広く有効に活用されるためには、反復投与毒性試
験の評価において最終的な判定等を行う毒性・病理学の専
門家に使いやすいものであることが重要です。そこで、当プ
ロジェクトでは、専門家の判断をサポートするという立場で、
専門家が納得して使えるシステムの開発を目指しました。
　専門家が予測結果の妥当性を判断できるよう、化学構造
を入力すると自動的に予測結果のみが出力されるシステム
ではなく、その根拠情報や過程を明確にし透明性を確保し

ています。
　また、プロジェクトのメンバーも、システムの専門家主
導ではなく、国立衛研を始め、毒性分野の専門家の主導に
より、毒性・病理学、薬物動態、リスク評価、データマイ
ニング※、システムエンジニア等、幅広い範囲の分野の専
門家が参加し、システム開発が実施されていることが大き
な特徴となっています。
　※データマイニング：データ解析の技法を大量のデータ

に網羅的に適用することで知識を取り出す技術。

表図３　プロジェクトの実施体制

　また、近年、化学物質管理のあらゆる分野において、
OECDを中心とした国際整合化が図られており、国際的に
認められる評価を支援するシステムを開発することは、我
が国のユーザーにとっても有益と考えられます。そこで、
当プロジェクトではOECDが開発しているカテゴリーアプ
ローチの支援システムであるQSAR Toolboxと互換性を
持ったシステムを開発することにしました。このため、
OECD QSAR Toolboxの開発者であるブルガス大学の
Mekenyan教授のグループを開発メンバーに加えると共に、
OECD QSAR Toolbox Management Groupと連携をはかり
つつ研究開発を進めました。

３．HESSの概要
　図２に示したHESSの各部分について、その概要と機能
について説明します。
〈試験報告書DB〉
　試験報告書DBには、500物質の化学物質の反復投与毒性
試験データが収載されています。これらの試験報告書は、
表１に示した厚生労働省の化審法既存点検データの256物質
を中心とし、これと類似した試験条件下（ラット、経口投与、
投与期間28日～ 90日程度）の毒性試験として、当機構、経
済産業省、米国NTPで実施された試験データ等が収載され
ています。カテゴリーアプローチによるデータギャップ補
完を行う際には、これらの試験済の物質の中から類似物質
を特定することになります。
　試験報告書DBの主な特徴として、次の点が挙げられます。
　①　共通フォーマットによるデータベース化

　カテゴリー化を行うためには物質間で毒性の内容が
類似しているかどうかを比較検討する必要があります。
しかしながら、一般に反復投与毒性の試験報告書は試
験機関によりフォーマットが異なり、報告書間の内容
を比較するには手間がかかります。このデータベース
では、血液学検査や毒性病理学検査の群別表などにつ
いて共通フォーマットを開発し、報告書間でのデータ
の比較をしやすく表示できるようにしました。

　②　各種検査値について統計的優位差だけでなく専門家

特集・１

分解度試験 濃縮度試験 生態毒性試験

化審法物質試験データ数
（2011年6月時点公表済） 1487物質 833物質 644物質

主な構造活性相関
モデル

BIOWIN, CERIモデル,
CATABOL

BIOWIN, CERIモデル,
Baseline Model

カテゴリーアプローチ
ECOSAR, KATE

TIMES

Ames 試験 染色体異常試験 反復投与毒性試験
/生・反併合試験

化審法物質試験データ数
（2011年6月時点公表済） 257物質 266物質 256物質

主な構造活性相関
モデル

DERECK, MultiCase 
AdmeWorks, TIMES

DERECK, MultiCase, 
AdmeWorks, TIMES

HESS
（当プロジェクトで開発）

試験済み
物質群

カテゴリー
Ａ カテゴリー

Ｂ

毒
性
値 構造活性相関

Read-
across

化学構造上の特徴

 
 

 

 



化学物質管理センター　安全審査課
１．はじめに
　構造活性相関とは、化学構造と各種有害性のエンドポイ
ントとの相関関係を指します。既知の化学物質の有害性試
験データを用いて構造活性相関を明らかにし、予測モデル
を作成することにより、有害性試験が実施されていない化
学物質の有害性をその化学構造から予測することが可能と
なります。化学物質の有害性試験は高価で時間がかかるも
のが多いため、使用されている全ての化学物質に試験デー
タがあるとは限りません。そこで、試験が実施されていな
い物質に対し、より効果的な化学物質管理を行うため、構
造活性相関による予測結果を用いることが必要となります。
　安全審査課の構造活性相関チームでは、化学物質審査規
制法（化審法）の審査に用いるために集積された有害性試
験データを解析し構造活性相関を明らかにすると共に、そ
の予測結果の化審法の運用への効果的な活用を推進するた
めの業務を行っています。当チームは、平成19年度から平
成23年度に実施されたNEDO/METI「構造活性相関手法に
よる有害性評価手法開発」プロジェクトに参加し、反復投
与毒性の構造活性相関手法に関する手法及びその評価支援
システムの開発に関する業務に携わってきました。プロジェ
クトは、平成24年２月で完了し、平成24年４月には当プロ
ジェクトで開発したコンピュータソフトウェア「有害性評
価支援システム統合プラットフォーム（HESS）」を当機構
ホームページから一般に無料でリリースする予定となって
います。本稿では、当プロジェクトと、その開発品である
HESSについて紹介します。

２．プロジェクトの背景と目的
　これまで、構造活性相関は、化審法において主に既存化
学物質の優先順位付けや新規化学物質の審査参考情報とし
て用いられてきました。また最近では、改正化審法におけ
るリスク評価のデータギャップ（必要なデータの不足）補
完への活用が検討されています。表１に、化審法の有害性
評価項目の主要エンドポイントについて、これまでに集積
された既存化学物質の試験データと、主な構造活性相関モ
デルを示します。化審法の主要エンドポイントのうち、反
復投与毒性はリスク評価に用いられるNOAEL等を決める
ための重要なエンドポイントですが、ある程度の試験デー
タの集積があるにも関わらず、当プロジェクトが開始され
るまで、反復投与毒性に関する構造活性相関手法の研究開
発は、世界的にもほとんど行われていませんでした。そこで、
類似物質の試験データを用いて未試験の化学物質の反復投
与毒性をカテゴリーアプローチにより予測するための手法
及びこれを支援するための評価支援システムの開発を基本
計画の一つとしたプロジェクトが進められました。

表１　化審法の主要エンドポイントと主な構造活性相関モデル

　カテゴリーアプローチとは、試験データやその他の既知
見を基に類似する物質群をグループ化（カテゴリー化）し、
予測結果を導き出す方法です。ここでいうカテゴリーとは、
図１に示すように化学的構造上の特徴に対し、特定の有害
性エンドポイントの試験データ（毒性値）が規則的なパター
ンを示す物質のグループを指します。例えば、図１のカテ
ゴリー Aでは、化学構造上の特徴に対し毒性が単調に増加
するパターンが見られます。このようなカテゴリーの場合、
構造活性相関モデルの相関式により毒性値が算出されデー
タギャップ補完が行われます。一方、カテゴリー Bでは、
化学構造上の特徴が類似するものは同程度の毒性であると
いうパターンが見られます。この場合は、Read-across（類推）
と呼ばれる方法によりデータギャップ補完が行われます。
Read-acrossでは同じカテゴリーに属する物質は、同程度の
強さの毒性を発現するとみなされ、未試験化学物質の毒性
値は、同じカテゴリーに属する試験済の物質の平均値とし
て算出されデータギャップ補完が行われます。

図１　カテゴリーアプローチのイメージ

　カテゴリーアプローチでは、類似物質をどのように定義
するかが重要なポイントとなり、例えば化学構造の類似性

構造活性相関・カテゴリーアプローチに関する取組

反復投与毒性の評価支援システム”HESS”の開発反復投与毒性の評価支援システム”HESS”の開発

についても様々な見方があります。カテゴリーの信頼性を
示すためには、化学的構造の類似性がどのように毒性のメ
カニズムと関連しているのかを示す必要があります。反復
投与毒性は全身の状態を観測の対象としており、毒性発現
のメカニズムが極めて複雑であるため、これまでは化学構
造と毒性発現との関係を見出すのが困難とされてきました。
すなわち、反復投与毒性の要約データだけを解析の対象に
しても有効な構造活性相関を見出すことは難しく、反復投
与毒性において有効なカテゴリーを見出すためには、反復
投与毒性試験報告書に記載されている詳細なデータや、こ
れに関連する毒性作用機序や代謝の既知見情報を用いて、
毒性が類似する物質群を特定することが必要になると考え
られます。
　そこで、当プロジェクトでは、このようなカテゴリー化
のために必要となる情報を効率よく提供するための詳細な
データベースの開発に重点を置き、図２に示すように、
HESSのシステムを、内部に毒性知識情報と代謝知識情報に
関する詳細なデータベースを持つ構成としました。カテゴ
リーアプローチ支援機能では、これらのデータベースに収
載されている情報を用いて、構造と毒性の関係を解析しま
す。また、カテゴリーアプローチとは異なる毒性推定手法
としてベイジアンネットによる評価機能を備えています。
各部位の機能については次節で説明します。

表図２　HESSのシステム構成

　図３に当プロジェクトの研究開発の体制を示します。当
プロジェクトは、その開始段階において、（財）食品農医薬
品安全性試験センター センター長（元 国立医薬品食品衛生
研究所 変異遺伝部長）の林 真プロジェクトリーダーより、
次の開発方針が打ち出されました。
　①　専門家の判断をサポートするためのシステムを構築

する（システムが判断を下すのではない）。
　②　動態、毒性、病理そして総合的なリスク評価を行う

専門家が主導的な役割を果たす（システムの専門家主
導ではなく、毒性分野の専門家主導で開発を実施）。

　③　国際的に利用されるものを目指す。
　開発されたシステムの予測結果が化学物質のリスク評価
において広く有効に活用されるためには、反復投与毒性試
験の評価において最終的な判定等を行う毒性・病理学の専
門家に使いやすいものであることが重要です。そこで、当プ
ロジェクトでは、専門家の判断をサポートするという立場で、
専門家が納得して使えるシステムの開発を目指しました。
　専門家が予測結果の妥当性を判断できるよう、化学構造
を入力すると自動的に予測結果のみが出力されるシステム
ではなく、その根拠情報や過程を明確にし透明性を確保し

ています。
　また、プロジェクトのメンバーも、システムの専門家主
導ではなく、国立衛研を始め、毒性分野の専門家の主導に
より、毒性・病理学、薬物動態、リスク評価、データマイ
ニング※、システムエンジニア等、幅広い範囲の分野の専
門家が参加し、システム開発が実施されていることが大き
な特徴となっています。
　※データマイニング：データ解析の技法を大量のデータ

に網羅的に適用することで知識を取り出す技術。

表図３　プロジェクトの実施体制

　また、近年、化学物質管理のあらゆる分野において、
OECDを中心とした国際整合化が図られており、国際的に
認められる評価を支援するシステムを開発することは、我
が国のユーザーにとっても有益と考えられます。そこで、
当プロジェクトではOECDが開発しているカテゴリーアプ
ローチの支援システムであるQSAR Toolboxと互換性を
持ったシステムを開発することにしました。このため、
OECD QSAR Toolboxの開発者であるブルガス大学の
Mekenyan教授のグループを開発メンバーに加えると共に、
OECD QSAR Toolbox Management Groupと連携をはかり
つつ研究開発を進めました。

３．HESSの概要
　図２に示したHESSの各部分について、その概要と機能
について説明します。
〈試験報告書DB〉
　試験報告書DBには、500物質の化学物質の反復投与毒性
試験データが収載されています。これらの試験報告書は、
表１に示した厚生労働省の化審法既存点検データの256物質
を中心とし、これと類似した試験条件下（ラット、経口投与、
投与期間28日～ 90日程度）の毒性試験として、当機構、経
済産業省、米国NTPで実施された試験データ等が収載され
ています。カテゴリーアプローチによるデータギャップ補
完を行う際には、これらの試験済の物質の中から類似物質
を特定することになります。
　試験報告書DBの主な特徴として、次の点が挙げられます。
　①　共通フォーマットによるデータベース化

　カテゴリー化を行うためには物質間で毒性の内容が
類似しているかどうかを比較検討する必要があります。
しかしながら、一般に反復投与毒性の試験報告書は試
験機関によりフォーマットが異なり、報告書間の内容
を比較するには手間がかかります。このデータベース
では、血液学検査や毒性病理学検査の群別表などにつ
いて共通フォーマットを開発し、報告書間でのデータ
の比較をしやすく表示できるようにしました。

　②　各種検査値について統計的優位差だけでなく専門家
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分解度試験 濃縮度試験 生態毒性試験

化審法物質試験データ数
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による判定結果を表記
　通常、各種検査値における有意差は、統計学的有意
差に専門家の判断を加味して決められます。すなわち、
統計学的な有意差はあっても専門家により毒性学的影響
とみなされないケースや、逆に、統計的有意差はなくと
も毒性学的影響とみなされるケースも多くあります。こ
のデータベースでは、こうした専門家の判断による情報
をカテゴリー化に利用できるようにするため、各検査値
に対し、統計学的有意差に加え、化審法での判定結果な
ど専門家による有意差の判定結果も表記しています。

　③　病理組織所見のシソーラスを反映した検索システム
　病理組織学検査の所見は同じ内容を示すものであっ
ても異なる表現が用いられているケースが多くありま
す。このデータベースでは、このような難点を克服す
るために、病理学の専門家により開発されたシソーラ
ス¹をデータベースの検索システムに反映しました。こ
れにより、例えば、特定の試験において病理組織所見
が認められた物質を検索することが可能となります。

〈毒性作用機序DB〉
　前述したように、信頼性の高いカテゴリーを構築するた
めには、毒性作用機序が類似する物質を見出すことが必要
となります。反復投与毒性試験で類似する毒性が認められ
た場合であっても、必ずしも同じ毒性作用機序に基づいた
ものであるとはいえず、毒性作用機序の類似性を検討する
ためにはin vitro試験など別の観点による試験データが必要
となります。通常、反復投与毒性試験報告書には、このよ
うな毒性作用機序に関する情報は記載されていません。そ
こで、当プロジェクトでは、試験報告書DBに収載されてい
る反復投与毒性試験で特定の臓器に対し重篤な毒性が認め
られた物質について、学術論文の調査をおこない、その毒
性作用機序を示唆する実験データが、記載された文献を収
集し、各文献について、各種実験条件、トキシカント、提
案されている毒性作用機序等をデータベース化しています。
〈ラット代謝マップDB〉
　化学物質は、投与された物質そのものでなく体内で代謝
され化学構造が変化した物質が毒性の原因となるケースが
多くあります。このような場合、その毒性の原因となる物
質に代謝される元の物質群をカテゴリーとして捉えること
があります。このような方法によるカテゴリー化の際に必
要となる情報を得るため、ラット代謝マップDBでは、試験
報告書DBの物質又はその類似物質について、主にラットに
おける実測の代謝物の論文情報を収集し、代謝マップを構
築してデータベース化しています。
　また、このデータベースに収載された情報を基に、化学
構造から代謝物を予測するラット代謝シミュレータを開発
しシステムに備えています。
〈ADME DB〉
　反復投与毒性試験結果から、化学物質のヒト健康影響を
評価する際には、実験動物の試験で認められた毒性がヒト
へ外挿できるかどうかが重要な論点となります。こうした
毒性の種差は、ヒトと実験動物における化学物質の体内動
態（吸収・分布・代謝・排泄：ADME）の相違により説明
できるケースが多くあります（例えば、ヒトとラットで特
定の代謝酵素の分子構造が違うことにより、ラットでは毒
性の原因となる代謝物が生成されるがヒトでは生成されな
い場合など）。そこで、HESSでは、このような毒性の種差
の検討に役立てるため、試験報告書DBに収載されている物

質について、ヒト及び実験動物の体内動態に関する実験デー
タが記載された文献情報をデータベース化しています。
　また、試験報告書DBに収載されている物質について、東
北大学の山添教授が開発した手法²によるヒトP450（2E1, 
1A2, 2B6等）という酵素による代謝物の予測情報も収載し
ています。これは実測試験データが少ないヒト代謝物に関
する情報を補うためのものです。
〈カテゴリーアプローチ支援機能〉
　カテゴリーアプローチ支援機能は、HESSの主軸であり、
未試験化学物質の反復投与毒性をカテゴリーアプローチに
より推定することを支援する機能です。すなわち、図２に
示すように、ユーザーが評価対象の化学物質の化学構造（又
は物質名等）をHESSに入力すると、その物質が属する可
能性のあるカテゴリーの候補と、そのカテゴリーに属する
物質の反復投与毒性試験データ、毒性作用機序や代謝情報
等をデータベースから抽出します。抽出された情報は、カ
テゴリーアプローチによる検討のため、物質間で比較しや
すく解析しやすい形式で表示されます。図４にカテゴリー
アプローチ支援機能において候補となるカテゴリーの物質
と、それらに属する情報が比較可能な形で表示されている
画面の例を示します。

図４　カテゴリーアプローチ支援機能

　この機能において評価対象物質の類似物質を特定するた
め、HESSでは特定の反復投与毒性が認められる物質群をカ
テゴリー化し、その物質領域（構造上の特徴や物理化学定
数等）の定義を予めシステムに登録しています（カテゴリー
ライブラリー）。ユーザーは、システムが提示したカテゴリー
の候補に評価対象物質が属するとみなせるかどうかを、評
価対象物質及びカテゴリーに属する他の物質の各種情報を
吟味することにより検討します。必要に応じて、カテゴリー
候補の中のいくつかの物質を選択し、カテゴリーをより細
分化する場合もあります（サブカテゴリー化）。その上で、
同じカテゴリーに属する他の物質の試験データから評価対
象物質の反復投与毒性を推定することを検討します。
〈ベイジアンネット毒性推定システム〉
　前述したカテゴリーアプローチは、毒性作用機序等の情
報がある程度得られている物質群に対して、信頼性の高い
評価結果が得られる手法です。一方、毒性作用機序情報が
得られていない物質群も多くあり、このような物質群に対
し、なんらかの予測を与えるためには化学構造と毒性の関
係を統計学的に解析することが必要となります。
　関西学院大学の岡田教授のグループは、データマイニング

手法の一種であるカスケードモデルを用いて反復投与毒性試
験データを解析することにより、毒性と関連のある特徴的構
造の抽出を行いました。そして、抽出した特徴的構造を用い
てベイジアンネットによる毒性推定システム（ToxBay）を
開発しました³。ToxBayでは、化学物質の部分構造、反復
投与毒性の診断名、反復投与毒性の所見の関係が確率表と
して表現されています。この方法によりカテゴリーアプロー
チでは、評価できない物質についても、その化学構造からど
ういった毒性がどの程度の確率で発現する可能性があるか
推定することが可能となります。

４．反復投与毒性のカテゴリー化の方法論の確立
　次に、当プロジェクトで開発した反復投与毒性をカテゴ
リー化するための方法論について説明します。反復投与毒
性のような複雑なエンドポイントに対するカテゴリーアプ
ローチの方法論の確立は、近年世界的にも喫緊の課題となっ
ています。OECDでは、こうした複雑なエンドポイントに
対しAdverse Outcome Pathway（AOP）に基づいたカテ
ゴリー化の方針を打ち出し、方法論の確立へ向けた検討を
進めています。AOPとは分子レベルの毒性の原因となる開
始反応（Molecular Initiating Event （MIE）から細胞レベル
～臓器レベル～生体レベルでの有害性発現の機序を示す経
路です。化学構造との相関が見出しにくい複雑なエンドポ
イントについては、こうしたAOPの情報を整理し、これら
を手掛かりにカテゴリー化を行う必要があります。
　当プロジェクトでは、OECDにおけるAOPの議論に参画
しつつ、プロジェクトで収集・整理した情報と毒性・病理
学の専門家の知見を基に、反復投与毒性のカテゴリー化の
ための方法論の確立を向けた検討を進めてきました。その
結果、プロジェクトの初期の段階において、信頼性の高い
反復投与毒性のカテゴリーをいくつか見出し、これらのカ
テゴリーを基にしたデータギャップ補完のモデルケースを
示すことに成功しました⁴,⁵。
　反復投与毒性試験のアウトプットは、各検査で毒性学的
影響が認められた所見であり、これらの所見を毒性学の専
門家が総合判断することにより、診断結果（毒性の内容）
が導き出されます。そこで、当プロジェクトでは、反復投与
毒性における各影響に対するAOPを「化学構造と作用機序

（分子レベル～生体レベル）と所見の組合せ」として定義し、
反復投与毒性試験データで頻繁に認められる所見について、
毒性作用機序情報や毒性学者の知見を基に各影響に対する
AOPを定義しカテゴリー化の指標としました。次に当プロ
ジェクトで確立したカテゴリー化の手順を示します。
　①　特定の毒性傾向が知られている物質群の調査
　②　①の物質群について、反復投与毒性試験データを基

に、対象とする毒性強度の構造依存性を確認
　③　②において依存性が認められた、強く毒性が発現す

る構造領域をカテゴリーとして定義
　HESSでは、これらの解析結果を基に33のカテゴリーを
定義し、それぞれのカテゴリーの解説文書と共にカテゴリー
ライブラリーに登録しています。当プロジェクトで確立し
た反復投与毒性のカテゴリー化の方法論は、ケーススタディ
としてOECDにおけるAOPの方法論確立ための議論の題材
として役立てられています⁶。

５．システムの完成へ向けて
　研究開発の最終年度となる平成23年度には、想定ユーザー

に対しHESSの試作版のトライアルユースのモニターを依
頼し、その評価結果を基にシステム開発の仕上げを行うと
いうプランが実行されました。特に、欧州化学品規制

（REACH）の審査において構造活性相関手法を積極的に活
用している欧州化学品庁（ECHA）は、重要な想定ユーザー
として、早期の段階から働きかけを行ってきました。
ECHAには平成23年の６月に訪問しHESSの使用方法につ
いて説明を行い、その後の試用を経て、同年10月に試用結
果に関する評価レポートを受領しました。その結果、
ECHAからは、従来にない反復投与毒性に関する解析過程
の透明性が確保されたシステムを構築できた点など、非常
に高い評価を得ることができました。また、今後の改良に
向けて、システムの細部にまで至る、実務経験を基にした
多くの貴重なコメントを頂きました。
　また、平成23年10月にベルリンで開催されたOECD 
QSAR Toolbox Management Group会合では、HESSのト
レーニングのためのスペシャルセッションを実施しました。
現状のOECD QSAR Toolboxは、反復投与毒性などの複雑
なエンドポイントに対応していないことから、当プロジェ
クトで開発した反復投与毒性のデータを効率よく解析する
ための機能に高い関心が寄せられました。OECDのメンバー
による試用の結果は非常に好評であり、その後のOECDか
らの要望により、平成24年10月に公開予定の次のバージョ
ンのOECD QSAR Toolboxには、反復投与毒性に関する
HESSの機能が搭載されることが決まりました。

６．まとめ
　反復投与毒性の構造活性相関に関する手法やその評価シ
ステムの研究開発は、大変チャレンジングなテーマでした
が、多数の毒性・病理専門家が開発に深く関与したことや、
OECDとの連携やECHAによる評価の実施など、非常に恵
まれた環境で研究開発を実施することができ、国際的にも
評価される実用的なシステムが完成したと考えています。
平成24度は、公開するHESSが、我が国の化学物質管理に
有効に活用できるよう、化審法リスク評価への対応などシ
ステムの応用面に重点を置いた検討を進めていく予定です。
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による判定結果を表記
　通常、各種検査値における有意差は、統計学的有意
差に専門家の判断を加味して決められます。すなわち、
統計学的な有意差はあっても専門家により毒性学的影響
とみなされないケースや、逆に、統計的有意差はなくと
も毒性学的影響とみなされるケースも多くあります。こ
のデータベースでは、こうした専門家の判断による情報
をカテゴリー化に利用できるようにするため、各検査値
に対し、統計学的有意差に加え、化審法での判定結果な
ど専門家による有意差の判定結果も表記しています。

　③　病理組織所見のシソーラスを反映した検索システム
　病理組織学検査の所見は同じ内容を示すものであっ
ても異なる表現が用いられているケースが多くありま
す。このデータベースでは、このような難点を克服す
るために、病理学の専門家により開発されたシソーラ
ス¹をデータベースの検索システムに反映しました。こ
れにより、例えば、特定の試験において病理組織所見
が認められた物質を検索することが可能となります。

〈毒性作用機序DB〉
　前述したように、信頼性の高いカテゴリーを構築するた
めには、毒性作用機序が類似する物質を見出すことが必要
となります。反復投与毒性試験で類似する毒性が認められ
た場合であっても、必ずしも同じ毒性作用機序に基づいた
ものであるとはいえず、毒性作用機序の類似性を検討する
ためにはin vitro試験など別の観点による試験データが必要
となります。通常、反復投与毒性試験報告書には、このよ
うな毒性作用機序に関する情報は記載されていません。そ
こで、当プロジェクトでは、試験報告書DBに収載されてい
る反復投与毒性試験で特定の臓器に対し重篤な毒性が認め
られた物質について、学術論文の調査をおこない、その毒
性作用機序を示唆する実験データが、記載された文献を収
集し、各文献について、各種実験条件、トキシカント、提
案されている毒性作用機序等をデータベース化しています。
〈ラット代謝マップDB〉
　化学物質は、投与された物質そのものでなく体内で代謝
され化学構造が変化した物質が毒性の原因となるケースが
多くあります。このような場合、その毒性の原因となる物
質に代謝される元の物質群をカテゴリーとして捉えること
があります。このような方法によるカテゴリー化の際に必
要となる情報を得るため、ラット代謝マップDBでは、試験
報告書DBの物質又はその類似物質について、主にラットに
おける実測の代謝物の論文情報を収集し、代謝マップを構
築してデータベース化しています。
　また、このデータベースに収載された情報を基に、化学
構造から代謝物を予測するラット代謝シミュレータを開発
しシステムに備えています。
〈ADME DB〉
　反復投与毒性試験結果から、化学物質のヒト健康影響を
評価する際には、実験動物の試験で認められた毒性がヒト
へ外挿できるかどうかが重要な論点となります。こうした
毒性の種差は、ヒトと実験動物における化学物質の体内動
態（吸収・分布・代謝・排泄：ADME）の相違により説明
できるケースが多くあります（例えば、ヒトとラットで特
定の代謝酵素の分子構造が違うことにより、ラットでは毒
性の原因となる代謝物が生成されるがヒトでは生成されな
い場合など）。そこで、HESSでは、このような毒性の種差
の検討に役立てるため、試験報告書DBに収載されている物

質について、ヒト及び実験動物の体内動態に関する実験デー
タが記載された文献情報をデータベース化しています。
　また、試験報告書DBに収載されている物質について、東
北大学の山添教授が開発した手法²によるヒトP450（2E1, 
1A2, 2B6等）という酵素による代謝物の予測情報も収載し
ています。これは実測試験データが少ないヒト代謝物に関
する情報を補うためのものです。
〈カテゴリーアプローチ支援機能〉
　カテゴリーアプローチ支援機能は、HESSの主軸であり、
未試験化学物質の反復投与毒性をカテゴリーアプローチに
より推定することを支援する機能です。すなわち、図２に
示すように、ユーザーが評価対象の化学物質の化学構造（又
は物質名等）をHESSに入力すると、その物質が属する可
能性のあるカテゴリーの候補と、そのカテゴリーに属する
物質の反復投与毒性試験データ、毒性作用機序や代謝情報
等をデータベースから抽出します。抽出された情報は、カ
テゴリーアプローチによる検討のため、物質間で比較しや
すく解析しやすい形式で表示されます。図４にカテゴリー
アプローチ支援機能において候補となるカテゴリーの物質
と、それらに属する情報が比較可能な形で表示されている
画面の例を示します。

図４　カテゴリーアプローチ支援機能

　この機能において評価対象物質の類似物質を特定するた
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数等）の定義を予めシステムに登録しています（カテゴリー
ライブラリー）。ユーザーは、システムが提示したカテゴリー
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価対象物質及びカテゴリーに属する他の物質の各種情報を
吟味することにより検討します。必要に応じて、カテゴリー
候補の中のいくつかの物質を選択し、カテゴリーをより細
分化する場合もあります（サブカテゴリー化）。その上で、
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に対しHESSの試作版のトライアルユースのモニターを依
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の透明性が確保されたシステムを構築できた点など、非常
に高い評価を得ることができました。また、今後の改良に
向けて、システムの細部にまで至る、実務経験を基にした
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　また、平成23年10月にベルリンで開催されたOECD 
QSAR Toolbox Management Group会合では、HESSのト
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なエンドポイントに対応していないことから、当プロジェ
クトで開発した反復投与毒性のデータを効率よく解析する
ための機能に高い関心が寄せられました。OECDのメンバー
による試用の結果は非常に好評であり、その後のOECDか
らの要望により、平成24年10月に公開予定の次のバージョ
ンのOECD QSAR Toolboxには、反復投与毒性に関する
HESSの機能が搭載されることが決まりました。
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化学物質管理センター　情報業務課
はじめに
　NITE化学物質管理センターの第三期中期目標では、化
学物質の安全性等の情報について、国内外におけるリス
ク評価結果等を収集、整理し、国民、事業者等に対する
情報提供の強化を行うとともに、国際的な情報基盤の整
備に対応することとされています。
　2011度の計画としては、国内及びアジアを中心とした
海外の化学物質管理に関する情報の調査等を行う他、ア
ジアの化学物質情報基盤構築を支援するとともに、
OECDのe-ChemPortalとの連携など国際情報基盤整備に
対応することとしています。

　世界的には、2002年に開催された持続可能な開発に関
する世界首脳会議（ヨハネスブルクサミット、WSSD）
において、「透明性のある科学的根拠に基づくリスク評価
手順と科学的根拠に基づくリスク管理手順を用いて、化
学物質が、人の健康と環境にもたらす著しい悪影響を最
小化する方法で使用、生産されることを2020年までに達
成することを目指す。」ことが合意されました。（WSSD
2020年目標）
　この目標を達成するため、EUでは2007年にREACHが
施行され、我が国においては改正化審法が2009年５月に
成立、2011年４月に施行されました。また、アジア各国
においても、化学物質管理の取り組みが進められています。

　例えば、インドネシアでは、化学物質一般に対する政府
法令が2001年に制定されていますが、物質選定の基準は、
ハザードベースです。韓国では、日本の毒劇法、化審法、
PRTR制度、消防法の意味合いを含む総合的な法律であ
る「有害化学物質管理法」が1990年に制定され、その後
の改正を経て、有害性とリスクが規制物質選定の基準と
されています。中国では、「新規化学物質環境管理弁法」（通
称「中国版REACH」）が2003年に制定（2009年に改正）
され、新規物質を対象として行政によるリスク評価を行
う制度が構築されました。

　しかしながら、現状では、制度、執行体制の状況、化
学物質管理の手法等は、アジア各国間で異なる場合があ
り、国際的な化学物質管理の推進のためには、これらの
制度の調和や共通の情報基盤の整備が望まれます。

　そこで、我が国での経験をもとに、アジア各国におけ
る化学物質管理の向上を図るため、2010年の「日ASEAN
サミット」において「Asian Sustainable Chemical Safety 
Plan」が我が国より提案され、2011年より取り組みが進

められています。この取り組みは経済産業省の主導のも
と、当センター及び日本化学工業協会等が協力して進め
ています。

　こうした背景を踏まえ、当センターでは、2011年度は、
ERIA（東アジア・ASEAN経済研究センター）研究プロ
ジェクト、人材育成等の事業に職員を派遣すると共に、
化学物質管理に係る協力関係を強化するため、関係国を
訪問いたしました。

ERIAワーキンググループの活動
　ERIAは、東アジア経済統合推進を目的として、2008年
に設立された共通課題の分析や政策の立案及び提言を行
う研究機関で、本部はインドネシアのジャカルタにあり
ます。
　ERIAは、アジアの国々がWSSD2020年目標を達成す
るための最適な化学物質管理のアプローチを検討するた
め、化学物質管理に関する研究プロジェクト作業部会（以
下、「ERIAワーキンググループ」とします。）を設置し、
No data, No market型（例：EUの化学物質管理制度であ
るREACH規則）及び優先評価型（例：我が国の化学物
質管理制度である化学物質審査規制法）の経済的な影響
等に関する研究が2010年度から進められ、2011年度にお
いては、2010年度の研究において重要性が指摘された化
学物質の各国の規制情報や有害性情報を共有するための
情報基盤（データベース）について検討が行われました。

　当センターは、日本の化学物質管理に関するデータベー
ス（化学物質総合情報提供システム（CHRIP））を運用管
理している機関として、2011年度からERIAワーキング
グループに参加しています。
　2011年９月にインドネシアのジャカルタで開催された
第１回会合では、各国から自国の化学物質管理制度に関
するプレゼンテーションが行われたほか、当センターか
らはCHRIPの紹介を行いました。さらに、2012年１月に
タイのバンコクで開催された第２回会合では、アセアン
共通の化学物質データベース（以下、「アセアンデータベー
ス」とします。）の構築やこの管理組織に関する議論が活
発に行われました。

　ERIAワーキンググループにおいて、アセアンデータ
ベースには、アジア各国の規制情報やGHS分類結果、リ
スク評価のための有害性情報などの収載が提言されてい
ます。また、我が国事業者のアジア進出においても、ア
ジア各国の規制情報へのニーズの高まりは大きく、こう
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した情報が集約されたアセアンデータベースの構築は、
多大な利便性をもたらすと考えられます。

環境保護部化学品登記中心（中国）との会合
　前記のとおり、アジアの化学物質基盤構築の支援にお
いて、ERIAワーキンググループでは、アセアンデータベー
ス構築の必要性が議論されるなど、データベース整備と
アジア各国間の連携が重要視されています。
　当センターでは、こうした動きに先行する形で、アジ
ア地域における規制情報のCHRIPへの収載を検討してい
ます。
　こうした状況を踏まえ、アジア地域における主要国の
一つである中国における規制情報のCHRIPへの収載を検
討すると共に、日中間の化学物質管理に係るデータベー
スの運営等に関する協力関係を築くため、2011年12月、
当センター職員が中国の環境保護部化学品登記中心

（CRC: Chemical Registration Center）を訪問しました。

　今回のCRC訪問では、CRCが保有する中国における既存
化学物質リスト（IECSC: Inventory of Existing Chemical 
Substances in China）のデータベース及びCRCの組織等
についての説明を受けました。
　CRCは、新規化学物質環境管理弁法の実務を担当する
環境保護部の一機関であり、IECSCを管理しています。
IECSCによって既存化学物質を確認する手段としては、
無料のインターネット版及び有料のPC版が存在し、イン
ターネット版では、既存化学物質リストへの収載有無が
名称又はCAS番号で確認出来るのに対し、PC版では、構
造式情報も一部収載されており、名称による部分一致検
索、ブランド名の情報も閲覧可能です。

　今回のCRC訪問により、今後のデータベースに関する
情報交換を開始することができ、当センターが計画して
いるCHRIPへのアジア地域における化学物質の規制情報
収載という目標に向けた第１歩を踏み出すことができま
した。

人材育成（研修への講師派遣等）
　アジア各国は、急速な工業化を背景に化学物質管理に
対するニーズの高まりと、WSSD2020年目標に対応する
ための化学物質管理制度の整備が急がれています。リス
ク評価手法は、化学物質管理制度の中核となる概念とし
て、重要な情報と認識されており、各国でもその情報収
集と国内普及のため、教材の整備や人材の養成が必要と
されています。

　そのため、経済産業省を中心に、アジア諸国等の化学
物質管理に関する各種の人材育成事業が実施されており、
当センターは、こうした活動を技術的側面から支援して
います。

　2011年度は、JICAが主催しベトナム、インドネシア、
カンボジアから６名の政府関係者が参加した研修「国際
的な化学物質管理に対する国内制度の対応」、財団法人海
外技術者研修協会（AOTS）が主催しアジア６か国から
29名の政府・企業関係者が参加した「アジア化学物質リ
スク評価手法研修コース」及び財団法人海外貿易開発協

会（JODC）が主催しタイ、ベトナム及びマレーシアで計
６回のセミナーが行われた「化学物質リスク評価手法専
門家派遣セミナー」などの事業が実施されました。

　これらの研修やセミナーで、当センターは、化審法に
おけるリスク評価手法、リスク評価に必要なツールであ
り当センターが保有するCHRIP、構造活性相関（（Q）
SAR）の取り組み等について講演を行うとともに、ウェ
ブ画面上の簡易な操作による「リスク評価体験ツール」
の実演を通したリスク評価手法の紹介などを行いました。

　これらの研修やセミナーは、受講生や関係者から高く
評価されました。研修や意見交換等を通じて化学物質管
理の重要性がより深く認識され、また、各国において化
学物質管理を適切に進めるために必要とされる環境整備
に関し、日本からの技術支援に高い期待が表明されまし
た。
　当センターは研修終了後も、各研修の参加者や関係者
に継続的に情報提供を行うなど、コミュニケーションの
維持を図っています。

　アジア諸国は、日本にとって経済活動の重要なパート
ナーであり、このような活動を通じた国際貢献は、当セ
ンターの重要な業務の一つであると認識しています。

まとめ
　当センターは、今後とも、国内外の化学物質管理に関
係する方々にとって有用な、信頼性の高い情報を継続的
に発信していくとともに、国際協力事業を技術的側面か
ら支援する等、様々な場面を活用して、化学物質管理の
普及啓発に取り組んで参ります。
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JICA研修での記念撮影

AOTS研修での講師の様子
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　リスク評価に関し、パンフレット「化学物質と上手に付き合うために －化学物質のリスク評価－」及
び「化学物質のリスク評価について －よりよく理解するために－」の英語版を作成するとともに、Web
上でリスク評価の基本工程が体験できる「リスク評価体験ツール」についても英語化を行いました。
　これらは、特集・２でもご紹介したアジア各国の化学物質管理の担当部局等への配布や国際的なセ
ミナー等での利用のほか、事業者の皆様の海外活動における参考資料としての活用を想定して作成し
たものです。
　国内外の化学物質管理の推進にご活用ください。

リスク評価に関するパンフレット及びツールの英語版を作成しましたリスク評価に関するパンフレット及びツールの英語版を作成しました

［NITE化学物質管理センターからのお知らせ］

　「身の回りの製品に含まれる化学物質」シリーズに「６．家庭用衣料品」を追加しました。これは
NITEの製品安全センターと共同して作成したものです。また、同時に「１．化粧品」をはじめとした
その他の５製品についても改訂を行いました。
　本冊子では、私たちの身の回りにある製品について、使用されている化学物質についての正しい理
解と、適切な使用の一助となるよう、製品の定義、分類、成分、関連法規制等を整理し紹介していま
す。
　今回の追加・改訂に伴い、全国の消費生活センターと、県立及び中央図書館に全シリーズの冊子を
送付するなど、より多くの皆様に情報をご利用いただけるよう努めています。

「身の回りの製品に含まれる化学物質」シリーズに新刊を追加しました「身の回りの製品に含まれる化学物質」シリーズに新刊を追加しました

40 Years of Chemical Safety at OECD: Planning for the Next Decadeでプレゼン
テーション中の林 真プロジェクトリーダー（財団法人食品農医薬品安全性評価センター）
(中央)

HESSのトライアルユースに関するECHAとの打合せ中のブルガス大 Mekenyan教授と
（右手前）とNITE職員（右中央の二人）

　NITE化学物質管理センター安全審査課の構造活性相関チームでは、化学
物質審査規制法（化審法）の審査に用いるために集積された有害性試験
データを解析し構造活性相関を明らかにすると共に、その予測結果の化審
法の運用への効果的な活用を推進するための業務を行っています。
　当チームが参加した、平成19年度から平成23年度に実施された
NEDO/METI「構造活性相関手法による有害性評価手法開発」プロジェク
トは、平成24年２月で完了し、平成24年４月には当プロジェクトで開発
したコンピュータソフトウェア「有害性評価支援システム統合プラット
フォーム（HESS）」を当機構ホームページから一般に無料でリリースす
る予定となっています。特集・１では、当プロジェクトと、その開発品で
あるHESSについて紹介します。

【化学物質と上手に付き合うために　－化学物質のリスク評価－】
http://www.safe.nite.go.jp/english/pdf/how_to_interact_w_chemical_substances.pdf

【リスク評価について　－よりよく理解するために－】
http://www.safe.nite.go.jp/english/shiryo/yoriyoku.html

【リスク評価体験ツール】
http://www.safe.nite.go.jp/management/english/risk/taiken.html

URL：http://www.safe.nite.go.jp/shiryo/product/productinfo.html

　平成24年３月、「平成22年度PRTR届出データの過年度との比較（速報版）」をまとめ、公表しま
した。
　当センターでは毎年、化管法に基づくPRTR届出の最新データと過去のデータを比較した報告書を
作成しています。
　平成23年度届出（平成22年度PRTR排出・移動量データ）は政省令改正が反映され、また東日本大
震災が起こった後初めてであったため、それらの分析に焦点を絞り、届出データの公表とほぼ同時期
に速報版として公表することとしました。
　従来の報告書より内容が限定されていますが、平成22年度の大きな変化や８年間の推移を知るため
の参考として、さらに、PRTR届出データの活用の一例として、幅広い関係者の皆様にご利用いただ
ければ幸いです。

「平成22年度PRTR届出データの過年度との比較（速報版）」を公表しました「平成22年度PRTR届出データの過年度との比較（速報版）」を公表しました

URL：http://www.prtr.nite.go.jp/prtr/prep22_sokuhou.html

［特集・１］

構造活性相関・カテゴリーアプローチに関する
取組
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アジア諸国の化学物質管理の現状とNITEの
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