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新しく実装された３つの機能

1. 代謝物の表示及び代謝物を対象とした毒性
の評価機能

2. 実施した操作のUndo機能
3. HELP機能

今回の講習では、ケーススタディ
を交えて新機能の紹介を行う。
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１．代謝物の表示及び代謝物を
対象とした毒性の評価機能
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➀CAS番号をクリック
↓

➁CAS: 103-88-8を入力
↓

③「Set target」をクリック
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１－１．予測対象物質の入力

➀

➁

③
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１－２．予測対象物質のProfiling

➀

➀「Profiling」の項目に移動
↓

➁「Study No.」、 「Chemical 
No.」 、「RDT Report No.」、
「Rat Liver Metabolism」、
「Repeated dose (HESS)」
を選択

↓
③「Apply」をクリック

➁

③



（カテゴリー候補なし）

6

１－３．Profiling結果の確認

反復投与毒性試験結果なし
代謝の実測データあり
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１－４．反復投与毒性試験データの有無の確認

➀

➁

③
➀「RDT Data」の項目に移動

↓
➁「HESS Repeat Dose 

Toxicity」を選択
↓

③「Gather」をクリック



（毒性データなし）
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１－５．確認結果（今回の場合はNo data）
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１－６．予測対象物質の代謝物の表示（表示方法）

➀ ➁

➀「metabolism mode」をク
リック

↓
➁「metabolite」→
「Observed Rat Liver 
metabolism」を選択



実測試験で得られている
代謝物の構造が表示される
（今回の場合は９物質）
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１－７．予測対象物質の代謝物の表示（表示結果）
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１－８．代謝物のProfiling

➀

➁

③

➀「Profiling」の項目に移動
↓

➁「Study No.」、 「Chemical No.」 、「RDT Report No.」、
「Rat Liver Metabolism」、「Repeated dose (HESS)」
を選択

↓
③「Apply」をクリック



➀アニリンカテゴリーに属する代謝物がある
↓

➁評価対象物質ではなく、代謝物の影響で、
毒性が発現する可能性がある

↓
③この代謝物を評価対象にして、毒性の評
価を行う
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１－９．代謝物のProfiling結果
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１－１０．代謝物を評価対象(Target)に設定する

➀ ➁

➀評価対象(Target)に設定したい代謝物の
分子構造の上で右クリック

↓
➁表示されたメニューバーから、「Focus 

metabolite」を選択
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１－１１．評価対象に設定した代謝物の反復投与毒性の
実測の有無を確認する

➀

➁

③
➀「RDT Data」の項目に移動

↓
➁「HESS Repeat Dose 

Toxicity」を選択
↓

③「Gather」をクリック



（反復投与毒性の実測データなし）
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１－１２．評価対象に設定した代謝物の反復投与毒性の
実測データの検索結果



➁

③
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１－１３．評価対象に設定した代謝物の類似物質の検索➀
（反復投与毒性試験が実施済みのもの）

➀「Categories」の項目に移動
↓

➁「Repeated dose(HESS)」
を選択

↓
③「Define」をクリック

➀
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➀
➁

③

➀「Aniline 
(Hepatotoxicity)」
を選択

↓
➁「下矢印」をクリック

↓
③「OK」をクリック

１－１４．評価対象に設定した代謝物の類似物質の検索➁
（反復投与毒性試験が実施済みのもの）
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１－１５．評価対象に設定した代謝物の類似物質の検索結果
（アニリンの溶血性貧血のカテゴリーに該当する20物質）

アニリンの溶血性貧血のカ
テゴリーに該当する20物質
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１－１６．評価対象に設定した代謝物の類似物質のPofiling結果
（アニリンの溶血性貧血のカテゴリーに該当する20物質）

※Profilingの方法は１－２参照（スライド５）
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１－１７．NOELの最小値の表示➀
（全所見に対するNOELの最小値）

➀

➁

➀「NOEL」の文字の上で右クリック
↓

➁「Function」→「Min」を選択
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１－１８．NOELの最小値の表示➁
（全所見に対するNOELの最小値）

全所見に対するNOELの最小値が表示される



22

１－１９．NOELの最小値の表示➀
（溶血性貧血に対するNOELの最小値）

➀

➁

➀「NOEL」の文字の上で右クリック
↓

➁「Filter effects」→「Edit filters」を選択
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➀

➁

➀「Predefined list」を選択
➁「Hemolytic anemia～」を選択
③「Profilers」→「Save current setting～」を選択
④「Anemia」を入力

③

④

１－２０．NOELの最小値の表示➁
（溶血性貧血に対するNOELの最小値）
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➀

➁

➀「NOEL(20/11788)Min」の文字の上で右クリック
➁「Filter effects」→「Anemia」を選択

↓
溶血性貧血に関連する所見のNOELの最小値が表示される

１－２１．NOELの最小値の表示③
（溶血性貧血に対するNOELの最小値）



溶血性貧血に関連する
所見のみが表示される
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１－２２．NOELの最小値の表示④
（溶血性貧血に対するNOELの最小値）
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１－２３．評価対象に設定した代謝物のRead-acrossによる毒性評価➀
（溶血性貧血を対象とした評価）

➁

➀「Gap Filling」の項目に移動
↓

➁「Read-across」を選択
↓

③評価対象に設定した代謝物
のNOELのセルを選択

↓
④「Apply」をクリック

➀
④

③



NOELの単位をmol/kg/d
に変換する
➀「Option」をクリック
➁「Unit」を選択
③「Administrated 

dose」を選択
④ 「mol/kg/day」を選択
⑤ 「OK」をクリック
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１－２４．評価対象に設定した代謝物のRead-acrossによる毒性評価➁
（NOELの表示単位の変更） ➀

➁ ③

④

⑤
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１－２５．評価対象に設定した代謝物のRead-acrossによる毒性評価③
（NOELをmol/kg/dayで表示した結果）

表示が「mol/kg/day」
に変更された
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１－２６．評価対象に設定した代謝物のRead-acrossによる毒性評価④
（毒性と構造が類似な物質の抽出）

➀「Select/filter data」を
選択

➁「Subcategories」をク
リック

➀

➁
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１－２７．評価対象に設定した代謝物のRead-acrossによる毒性評価⑤
（Repeated dose (HESS)を用いた類似な物質の抽出）

➀

③

➁

➀「Repeated dose (HESS)」を選択
➁「Aniline」以外のカテゴリーを選択
③「Remove」をクリック
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➀「Accept prediction」
をクリック

➁Read-acrossによる予
測値R:25.6mg/kg/day
が表示される

③「Return to matrix」を
クリック

➀

１－２８．評価対象に設定した代謝物のRead-acrossによる毒性評価⑥
（類似物質5物質を用いたRead-acrossの予測値の確定）

➁

③
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➀「分子構造」の上で右ク
リック

➁「Defocus metabolite」
を選択

➀ ➁

１－２９．代謝物の予測値を用いた評価対象物質の毒性評価➀
（評価対象を代謝物から評価対象物質に変更する）
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１－３０．代謝物の予測値を用いた評価対象物質の毒性評価➁
（代謝物の予測値を用いた評価対象物質のRead-across）

➀「評価対象物質のNOEL」
のセルを選択

➁「Read-across」を選択
③「Apply」をクリック

➀

③
➁
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➀
➁

➀「Accept prediction」を
クリック

➁代謝物のNOELの予測値
(25.6mg/kg/day [0.149 
mmol/kg/day])から
Read-acrossを行った評
価対象物質のNOELの
予測値（31.8mg/kg/day 
[0.149 mmol/kg/day]）
が表示される

１－３１．代謝物の予測値を用いた評価対象物質の毒性評価③
（代謝物の予測値を用いた評価対象物質のRead-acrossの結果
）



２．実施した操作のUNDO機能
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２．Undo機能の利用
（例．Read-acrossをやり直す場合）

➀「左向きの矢印」のアイ
コンをクリック

➁１つ前の動作（予測値の
表示前）に戻る

➀

➁

※Undo機能は様々なところで操作可能ですが、 Data Gap 
Filling 中（「Data Gap Filling Method」の「Apply」をクリックし
た後の画面）の操作には使用できません。



３．HELP機能
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「HELP」をクリックすると、HELP機能を
参照することができる
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３．HELP機能の参照
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（参考）
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参考．評価対象に設定した代謝物のRead-acrossによる毒性評価➀
（Read-acrossの予測値を算出する際の類似物質数を変更する場合）

➁

➀「Gap Filling」の項目に移動
↓

➁「Read-across」を選択
↓

③評価対象に設定した代謝物
のNOELのセルを選択

↓
④「Apply」をクリック

➀
④

③
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参考．評価対象に設定した代謝物のRead-acrossによる毒性評価➁
（Read-acrossの予測値を算出する際の類似物質数の変更）

➀

③

➀「Calulation option」をク
リック

➁「Prediction approach 
options」をクリック

③予測値の算出に使う類似物
質数を「5」→「14」に変更
（１４物質を用いて予測値を
算出する）

④「OK」→「Accept 
prediction」をクリック

➁

④

④
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参考．評価対象に設定した代謝物のRead-acrossによる毒性評価③
（類似物質14物質を用いたRead-acrossの結果）

代謝物のNOELの予測値(20.4mg/kg/day 
[0.119 mmol/kg/day])が表示される


