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１．近況報告
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未試験化学物質の反復投与毒性を類似物質の試験
データから推定すること（カテゴリーアプローチ）を支援
するシステム。

NEDO/METIプロジェクト（H19-H23年度）*で開発。国際
整合性を重視し、OECD QSAR Toolboxと互換性のある
システムとして開発。

開発機関を代表して、当機構がH24年度より公開し運
用を開始した。
http://www.safe.nite.go.jp/kasinn/qsar/hess.html

HESSについて
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*Hayashi, M. and Sakuratani, Y. 2011. Development of an evaluation support system for estimating repeated dose toxicity of chemicals 

based on chemical structure. In: New Horizons in Toxicity Prediction. Wilson, A. G. E. ed., Royal Society of Chemistry: Chap. 3
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HESSの構成と役割

HESSがユーザに提示するのは、カテゴリーの候補とそのエビデンス。
ユーザは、それらを活用して、どのようにカテゴリーを確定したらよいか？



平成24年度の主な活動

ユーザとの交流を重視した運用を実施

ＨＰを開設し、ユーザからの問い合わせに常時対応

操作方法の講習会の実施 （３回）

操作方法の動画の配信

システムの更新 （データ追加、バグ修正等； ２回）

個別ユーザとの意見交換会の実施
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HESSの利用方法
平成24年度講習会アンケートより （有効回答数46人）

１．実測試験を行う際の参考情報（用量設定の参考など） 12 人

２．評価対象物質の安全性情報（実測試験の有無）の確認 21 人

３．類似物質の安全性情報（実測試験の有無）の確認 27 人

４．代謝情報または作用機序情報の検索 13 人

５．Read-acrossによる化学物質のハザード評価 24 人

（その他の利用法）
・ 実試験結果（自社データ）と予測結果の比較
・ 医薬品シーズのドラッグデザイン
・ SDS有害性情報の調査等（GHS評価結果の無い化学物質等）
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ユーザからの主な要望
１．収載データの拡充
・ 一般化合物以外にも医薬品などの化合物データも取り込んで欲しい。

・ 自分たちの評価したい化合物の類似化合物が少ないという問題に直面した。今後の
データの充実を期待する。

・ 適切な類似物が抽出できず、カテゴリーが上手く作成できないことが多い。

・ 複雑な構造を持った農薬などを入力した場合、ほとんどカテゴリーに当てはまらないた
め、そういった化合物のHESSを用いた毒性予測には相当の工夫が必要と感じた。

→ 現状のHESSの収載データは化審法既存化学物質が中心であり、他のデータを拡充
することが必要。

２．具体的な評価事例の提示
・ お手本となるような妥当性評価結果の例がない。（少なくとも「それ」で必要とされてい

る要件が満たせれば、一般的には妥当である、といえるような要件の明示が欲しい。）

・ カテゴリーの選び方、考慮すべき点など、実例での操作講習時間を増やした方が良い。

・ 今後、一年に1回程度、講習会、可能であれば事例紹介等を開催していただきたい。

→ これまでも、論文や学会において、いくつかの評価事例を提示してきたが、普及拡大
のためには、講習会等において相当数の評価事例を提示することが必要。
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平成25年度の主な対応
定常的に更新している化審法試験データに加え、ユーザが希望
するデータについても検討の上、公開システムに取り込む（デー
タ作成について協力が得られる場合）。

花王（株）の協力を得てカテゴリーの拡充を実施（対象：肝毒性）。
また、米国環境保護局（US EPA）の農薬等の毒性試験データ
（ToxRefデータ）を、EU COSMOSプロジェクトの食品添加物等の
データをデータ交換によってHESSへ取り込み。田辺三菱製薬
（株）の協力を得て医薬品の毒性試験データの入力を実施。

評価事例を主体とした無料の講習会の開催。

ユーザからの要望を踏まえて操作性を向上させるためシステム
の改修を実施（HESS：Undo機能、HESS DB：64bit対応など）。新
システムは、上述の拡充データの一部を取り込み、平成26年3月
にリリース。
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データ・カテゴリーの追加

• 100試験95物質の反復投与毒性試験データ（厚

労省、経産省が実施した既存化学物質の毒性
試験でH24-25に試験報告書が公開されたもの）
をHESSとHESS DBに追加

• 毒性作用機序情報の追加（計約600物質から重

篤な毒性を発現した物質を抽出、文献調査、作
用機序情報を整理、17のAOP情報を追加）

• データのクオリティ再チェック、修正

• 花王(株)の協力等により肝毒性カテゴリーを28
種類追加
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他の毒性DBとのデータ交換

ToxRef DB
• HESS RDT DBとのデータ交

換

• 反復投与毒性試験（493物
質）

• 化学物質、農薬など

COSMOS DB
• HESS RDT DBとのデータ交

換

• 反復投与毒性試験（852 物
質）

• 化学物質、食品添加物など
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HESSのサブデータベースとして登録
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COSMOS DB、ToxRefDBはサブデータベース化されており、
解析に使用するかしないかは

ユーザーが選択することができる。



HESS/HESS DBの改修

• HESS
– Windows 8への対応

– 代謝物を評価する機能の付与

– Undo, Redo機能の付与

– ヘルプ機能の付与

• HESS DB
– 64 bit PC, Windows 8への対応

– 操作性の改良（ウインドウサイズの制限解除など）
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HESS: 代謝物を評価する機能の付与
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Metabolism mode

代謝物を表示、選択する。



HESS: Undo, Redo機能の付与
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Undo, Redo



HESS: ヘルプ機能の付与
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HESS DB: 試験結果要約画面の改良

評価者に関する情報

（シンプルで見やすい表記に変更）
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HESS DB: 画面サイズ制限解除

（用量反応相関の大きな表を見やすい仕様に変更）
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HESS DB:
データ入力時のコピーペースト機能
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国際学会でのHESSを紹介する
ブース展示

• 49th Congress of the European Societies of 
Toxicology (Eurotox 2013) (September 1-4, 2013)

• Society of Toxicology 53rd Annual Meeting 
(SOT2014) (March 23-27, 2014)

• 内容：

– HESSのデモ

– オンサイト登録

– 情報交換
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平成26年度の予定

• HESS/HESS DB: 毒性試験データの追加（100
物質（医薬品50物質を含む。））

• HESS：代謝マップの追加（150物質）

• HESS: カテゴリー情報のアップデート、新しい
カテゴリーの追加

• OECD活動への参加

• NITE: 化学物質評価の促進に係る有害性等
調査に関する業務
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２．本講習会の概要
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本講習会の概要

• H24年度：HESSの基本的な操作方法

• H25年度：HESSを用いた反復投与毒性の評価
事例（溶血性貧血、腎毒性、肝毒性を対象）

• H26年度：

–HESSに追加された新しい機能の紹介

–ユーザーデータの追加方法

–HESSを用いた有害性評価事例
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HESSに追加された新しい機能の紹介

• 代謝物を評価する機能

• Undo, Redo機能

• ヘルプ機能
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ユーザーデータの追加方法
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ユーザーデータをサブデータベースとして
追加することが可能



HESSを用いた有害性評価事例
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プロファイリング

複数の対象物質について
特定の毒性が発現する可能性があるか検討


