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化学物質の安全管理に関するシンポジウム (2019年11月28日)
－化学物質の評価・管理に関する手法やツール等の活用状況－

於：東京大学弥生講堂一条ホール



発表の概要

本講演における意見等は発表者個人の見解であ
り、所属組織及び国の見解を示したものではあ
りません。
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おことわり

国立環境研究所 環境リスク・健康研究センターに
おいて開発・改良を行っている2つのツールについ
て紹介し、環境リスク・管理における活用について
説明します。

1. 生態毒性予測システム 「KATE」

2. 化学物質データベース 「Webkis-Plus」

(多媒体環境動態予測モデル「G-CIEMS」は昨年度に発表）



生態毒性予測システム
KATE
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KATE とは
• KATE (KAshinhou Tool for Ecotoxicology)

環境省の請負業務として、国立研究開発法人 国立環境研究所
環境リスク・健康研究センターにおいて、研究・開発された生態毒
性QSAR*システムです。

* QSAR: Quantitative Structure-Activity Relationship (定量的構造
活性相関）

• KATEを構築している参照データは、環境省が実施した生態影響
試験*結果（魚類、ミジンコ、藻類）及び米国環境保護庁
(USEPA) のファットヘッドミノー・データベースの魚類急性毒
性試験結果です。

* 環境省試験は、OECDの定めたテストガイドラインに準拠した方
法により、環境省の優良試験所基準 (GLP: Good Laboratory 
Practice)に適合している試験施設において実施されています。
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生態毒性に関する代表的なQSARの特徴
名称 開発元 記述子 予測する毒性の種類 その他

KATE 環境省、国立環
境研究所環境リ
スク・健康研究

センター

logP (水-
オクタ
ノール分
配係数）

藻類・ミジンコ・魚
類の急性毒性と慢性

毒性 (2017)

・適用範囲の
判定：構造、
logP(記述子)

ECOSAR 米国環境保護庁
(USEPA)

主にlogP 魚類・甲殻類・藻類
急性毒性

魚類・甲殻類・藻類
ChV

(NOECとLOECの幾何平均)

・適用範囲の
判定：記述子

TIMES ブルガリア
ブルガス大学

logBCFt
ox, 

LUMO等

魚類・甲殻類急性毒
性等

・適用範囲の
判定：構造
・有償

OECD QSAR 
Toolbox

OECD、EU 任意
(ユーザー
が選択)

任意 ・適用範囲：
ユーザーが判断

・ユーザーが
QSAR式を構築す
ることも可能
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KATE開発の経緯と現状
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・ Jan 31, 2008 生態毒性予測システム（KATE ver0.1）試用版利用開始
化学物質の部分構造から 魚類、ミジンコの急性毒性試験における生態毒性を予測

・ Mar 16, 2009 スタンドアロン版「KATE on PAS」を公開
（変更点） スタンドアロン版の追加、データ追加、計算アルゴリズムの変更等

・ Mar 31, 2011 更新版KATE2011を公開
（変更点） データの追加、QSARモデルの更新

・ Dec 25, 2015 KATE2011の更新
（変更点） - QSAR結果に予測区間（信頼水準95%）の追加

- 式の詳細グラフの信頼区間、予測区間の修正実施

・ Mar 29, 2018 KATE2017 on NET β版を公開
（変更点） - 英語化

- 参照物質データの追加（魚類：289物質、ミジンコ：109物質）
- 藻類毒性の追加（藻類生長阻害試験におけるEC50及びNOEC）
- ミジンコ慢性毒性の追加（ミジンコ繁殖試験におけるNOEC）
- 魚類慢性毒性の追加（魚類初期生活段階毒性試験におけるNOEC）
- 限度試験データの導入（表やグラフに出力され構造判定にも使用）

・ Jan 30, 2019 KATE2017 on NET正式版 (version1.0)を公開
（変更点） - 複数物質の予測機能の追加 など

精度向上と操作性向上のために継続的改善を実施

2019年現在、 KATE 2011とKATE 2017の両方を公開しています



KATE2017で予測可能な毒性の種類
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生物群
急性/慢性

生物種 試験
試験期
間

毒性のタ
イプ

魚類急性

ヒメダカ (Oryzias latipes) 
およびファットヘッドミ
ノー（Pimephales
promelas）

魚類急性毒性試験（OECD
テストガイドライン203）

96-hr LC50

ミジンコ急性

オオミジンコ（Daphnia 
magna）

ミジンコ遊泳阻害試験
（OECDテストガイドライ

ン202）
48-hr EC50

藻類急性
Pseudokirchneriella 
subcapitata

藻類生長阻害試験（OECD
テストガイドライン201）

72-hr EC50

魚類慢性 ヒメダカ (Oryzias latipes)

魚類初期生活段階毒性試
験（OECDテストガイドラ

イン210）
-*1 NOEC

ミジンコ慢性
オオミジンコ（Daphnia 
magna）

ミジンコ繁殖試験（OECD
テストガイドライン211） 21-day NOEC

藻類慢性
Pseudokirchneriella 
subcapitata

藻類生長阻害試験（OECD
テストガイドライン201）

72-hr NOEC

*1 魚類初期生活段階試験は魚種やふ化日数によって試験期間が異なります
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KATEのホームページ ( https://kate.nies.go.jp )

https://kate.nies.go.jp/


ユーザーログイン画面

初めての方は
“register”ページにて
ユーザー登録が必要で
す

米国環境保護庁の
KOWWINプログラムの
使用許諾条項に同意す
る必要があります
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予測対象物質の入力画面
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化学物質（分子）の構造をSMILES* 記法で入力します。
CAS 登録番号や名前からSMILESに変換することも可能です。
*SMILES (Simplified Molecular Input Entry System) 

複数の化学物質
を同時に予測する
ことも可能
（現在は50物質まで）



予測対象物質の入力
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※SMILES形式により予測対象化学物質の情報を入力します。

対象物質のSMILES入力にはKATE特有の制限があります。
特に[Na], [Na+]などの塩の形態は酸の形態で入力してください。

CAS登録番号からSMILESを表示させることも可能ですが、上記のような
KATEで予測可能な形式に変更させなければならない場合もあります。

その他の制限及び詳細はweb画面表示とKATEマニュアルをご参照ください。



結果画面 (KATE2017)
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「R2<0.7, Q2<0.6, n<5 」という条件により、統計値が良くないQSARクラスは
表示されません。これら統計値の条件はKATE2017における目安です。



結果画面 (KATE2017)

13

「R2<0.7, Q2<0.6, n<5 を除外する」のチェックをはずすと、統計値が良くない
QSARクラスも表示されます。これら統計値の値も変更可能です。



KATE2017におけるQSAR予測のフロー
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KATE2017におけるQSAR予測のフロー（例）



構造判定とlog P 判定
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log P 判定：参照物質（QSARモデルを構成しているデータ）の
log Pの範囲内にあれば内挿で OK 、なければ外挿になるので NG

Narcotic group

Narcotic group



KATE2017では同じ毒性の種類に対して複数のQSARクラス
が存在することがあります
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QSARクラスのモデル式と参照物質データを確認しなが
ら、よりよい予測値を採用します
（検討・考察が必要な部分）
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QSAR式構築に使用した
参照物質一覧

19



KATEの活用について
• 予測可能な化学物質の適切なSMILESを入力することにより、生

態毒性影響の「程度」について予測することができます。

ただし、結果の毒性値は参考としての値であり、「そのまま」信

頼できる毒性値として利用できるわけではありません。

• それぞれのQSARクラスによって、使用されているデータの数や

回帰直線への当てはまり、ばらつきなどが異なります。

また、参照物質群が予測をしようとしている物質とどの程度類似

しているか（特に部分構造について）を検証することが重要です。

• 魚類慢性毒性に対する予測は試験データ数が少ないため、他の種

類の毒性予測に比べると精度が低いと考えられます。

• QSAR自体としての活用の他に、参照物質を検討することにより、

カテゴリー・アプローチへの活用も考えられるかもしれません。

（OECD QSAR toolboxと併用するなど） 20



生態毒性QSARに関する考察

• 過去に実施された生態毒性試験の結果（参照物質）を利用
することから、参照物質に部分構造が同一で構造が似てい
る物質の予測は精度が比較的良いと考えられます。

• 一方で、新規の構造や特別な生理活性があるような化学物
質の予測には向いていません。

• QSAR予測の適用範囲を広くするためには、新しいデータ
（＝生態毒性試験）を追加していく必要があります。

• 水生生物毒性に対するQSARの多くは、毒性の作用機序の詳
細までは考慮していないと考えられます。将来的には、作
用機序を考慮したモデルや試験体系を開発していくことが
望まれます。
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環境リスク初期評価における活用

「化学物質の環境リスク初期評価」

http://www.env.go.jp/chemi/risk/index.html

ガイドライン：[3]生態リスク初期評価において、
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化学物質の
環境リスク評価
（グレー本）

第１巻～第１7巻

2019年度は第１8巻が
公開予定

「定量的構造活性相関(QSAR)
による予測値の活用について
は、当面、専門家判断の根拠
の一つとし、評価事例を積み
重ねた後にQSAR予測値の評価
への扱いを再度検討する。」
としている。

http://www.env.go.jp/chemi/risk/index.html


化審法の体系
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（一般化学物質）
・ 製造・輸入実績数量、用途等
の届出
（特定一般化学物質）
・製造・輸入実績数量、用途等
の届出
・情報伝達の努力義務

・取扱いの方法に係る国による
指導・助言

・取扱い状況の国による報告義
務

○上市前の事前審査及び上市後の継続的な管理により、化学物質による環境汚染を防止。

新規化学物質

事
前
審
査
後
上
市

一般化学物質
（およそ28,000物質）

優先評価化学物質
（223物質）

第二種特定化学物質
（23物質）

人健康影響・生態影響のリスクあり

第一種特定化学物質
（33物質）

難分解・高蓄積・人への長期毒性又
は高次捕食動物への長期毒性あり

監視化学物質
（38物質）

難分解・高蓄積・毒性不明

少量新規
（年間1トン以下）

高濃縮でなく低生産
（年間10トン以下）

中間物等・少量中間物等
（政令で定める用途）

低懸念高分子化合物

・製造・輸入許可制（必要不可欠用途以外は禁止）
・政令指定製品の輸入禁止
・回収等措置命令 等

・ 製造・輸入（予定及び実績）数
量、用途等の届出

・ 必要に応じて予定数量の変更
命令

・ 取扱についての技術指針
・ 政令指定製品の表示 等

・ 製造・輸入実績数量・詳細用
途別出荷量等の届出

・ 有害性調査指示
・ 情報伝達の努力義務

事
前
確
認
等
後
上
市

国
が
リ
ス
ク
評
価

有
害
性
や

使
用
状
況

等
を
詳
細

に
把
握

環
境
中
へ
の

放
出
を
抑
制

使
用
状
況
等
を

大
ま
か
に
把
握

環
境
中
へ
の

放
出
を
回
避

使
用
状
況

等
を
詳
細

に
把
握

物質数は令和元年9月時点

既存化学物質
H21改正により移行

審査後直ちに評価

審査５年後に公示

特例制度

既存化学物質 約2万物質
審査済新規化学物質 約8千物質

・製造・輸入実績数量、詳細用途等の届出義務
・有害性調査指示
・情報伝達の努力義務

特定一般化学物質



化審法における活用
• 化審法に基づくスクリーニング評価の基本的な考え方【改訂第1版】

（2019年9月11日改訂）では以下の記載があります。

「QSARに関しては、新規化学物質審査や既存化学物質安全性点検

等の試験データ等を用いて導出した当該QSARの推計精度（正解率、

統計データ）や評価対象物質に対する適用可能性等を加味して、利

用可能性等を検討し、活用を図る。」

• このため、一般化学物質のスクリーニング評価を中心に、QSARや

カテゴリーアプローチの活用方法について、検討を行っています。

• なお、QSARで得られた予測結果は、化審法に基づく届出に必要な

生態毒性試験結果として利用することはできません。

ご留意願います。
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化学物質データベース
Webkis-Plus
謝辞：

Webkis-Plusの資料については、国立環境研究所 環境リスク・健
康研究センター 今泉圭隆主任研究員のご協力をいただきました。
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Webkis-Plusとは
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• 化学物質のリスク関連情報を提供することを目的に環境リスク・

健康研究センターで管理・運用しているWebサイト。

• 「化学物質データベース」でgoogle検索すると、トップに表示

（2019年10月15日時点）

• 約70の出典からの10,000物質以上の情報を掲載している。

• 収集した化学物質情報をカテゴリ別に掲載している。

• カテゴリは、法規制等、曝露関連、健康影響、生態影響試験、リ

スク評価・有害性、分析法の６つに大別されており、さらに詳細

なカテゴリに階層的に分けられている。

• カテゴリを利用した検索など、様々な切り口による検索が可能。

• 特に農薬、環境分析法、曝露に関する情報が充実している。

https://www.nies.go.jp/kisplus/

https://www.nies.go.jp/kisplus/


歴史的経緯

27

・神奈川県環境科学センター
・1991年から情報提供開始
・1999年からインターネット版公開

化学物質安全情報提供システム（KIS-NET）

物性値等基盤的情報を提供いただく

【バージョン１】
・ ASP＋MS Access、1997年から公開
【バージョン２】
・PHP＋Oracle、2007年に移行

・PHP＋PostgreSQL
・2003年から公開

旧WebKis-Plus
旧EnvMethod

・PHPフレームワーク＋jQuery等＋PostgreSQL
・2019年から公開

２つのサイトを統合

Webkis-Plus（現行）

白石ら、日本化学会情報化学部会誌（2003）
岡、日本化学会情報化学部会誌（2007）



歴史的経緯
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・神奈川県環境科学センター
・1991年から情報提供開始
・1999年からインターネット版公開

化学物質安全情報提供システム（KIS-NET）

物性値等基盤的情報を提供いただく

【バージョン１】
・ ASP＋MS Access

1997年から公開
【バージョン２】
・PHP＋Oracle

2007年に移行

・PHP＋PostgreSQL
・2003年から公開

旧WebKis-Plus

《環境分析法データベース》
⚫ 環境分析法情報

• 化学物質分析法開発調査報告書
• 有害大気汚染物質測定方法マニュアル
• 排出ガス中の指定物質の測定方法マニュアル
• 排ガス中の多環芳香族炭化水素（PAHs）の測定方法マ
ニュアル

• 排ガス中のPOPs（ポリ塩素化ビフェニル、ヘキサクロロ
ベンゼン、ペンタクロロベンゼン）測定方法マニュアル
など

旧EnvMethod

《化学物質情報データベース》

⚫ 法規制等情報
⚫ 曝露関連情報
⚫ 健康影響情報
⚫ 生態影響試験情報
⚫ リスク評価・有害性情報

《化学物質情報データベース》
⚫ 物性値、毒性情報、法規制情報、管理方法
対象物質

1)環境関連法令の対象となっている物質

2)危険性(爆発性、可燃性等)を有する物質

3)毒性(急性･慢性毒性、発がん性等)を有する物質

4)難分解性または蓄積性を有する物質

5)全国的に使用量、生産量、輸入量が多い物質
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旧WebKis-Plus 旧EnvMethod

・PHPフレームワーク＋jQuery等＋PostgreSQL
・2019年から公開

２つのサイトを統合

Webkis-Plus（現行）

白石ら、日本化学会情報化学部会誌（2003）
岡、日本化学会情報化学部会誌（2007）

《化学物質情報＋環境分析法DB》

⚫ 法規制等情報
⚫ 曝露関連情報
⚫ 健康影響情報
⚫ 生態影響試験情報
⚫ リスク評価・有害性情報
⚫ 環境分析法情報

※「化学物質名（別名）情報」や「外部サイト内個別ページへの
リンク」等、新たな情報・機能も追加

旧WebKis-Plusより

旧EnvMethodより



基本的な利用の流れ

検索

詳細情報

関連情報
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✓ 化学物質の検索（カテゴリ指定、名称など）

✓ 農薬の検索

✓ 分析法の検索 など

✓ 物性・基準値などの一般情報

✓ 出荷量・排出量などの曝露情報

✓ 健康・生態・リスクに関する情報

✓ 分析法 など

✓ 関連する物質リスト



検索画面

カテゴリを利用した化学物
質の検索例

1. 検索の種類の選択
「カテゴリ×名称等」

2. カテゴリの選択
（例）法規制等情報

－環境基準

－環境基準法

3. 検索文字の入力

4. 検索結果リスト

31
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化学物質のカテゴリ

化学物質を階層的なカテゴリに分類し、利便性

の高い検索を実現した。カテゴリは、検索の利

便性を考慮し多角的に設定した。最大４階層ま

で計195分類ある。以下、カテゴリの一部抜粋

法規制等情報

• 環境基準

• 法規制

曝露関連情報

• PRTR制度

• 環境中濃度測定値

• 農薬出荷量

• 製造輸入量

リスク評価・有害性情報

• リスク評価関連文書の情報源

環境分析法情報 32



個別物質の詳細情報

検索した化学物質の個別情報

の表示

1. 検索物質の基礎情報

和名、英名、分子式など

2. 詳細情報の分類

・タブで切り替え

・一般、曝露、健康、生態、

リスク、事故、関連、分析

3. 情報源・情報種類ごと

に表に整理
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曝露情報の可視化

一部の曝露情報は表やグラフ
で表示が可能

【対象データ】
PRTR排出量、環境測定
濃度、農薬出荷量

【機能】

✓表・グラフの表示形式
の変更

✓表示データの取捨選択

✓軸の入れ替え など

34



分析手法の詳細情報

1. 元資料のpdf表示

• 分析法の詳細情報を表示

2. 測定対象物質の一覧

• クリックで各物質の個別詳

細情報を表示

3. 元資料における分析手法

の適用可否判断

• 物質・媒体別に環境省検討

会で判断された結果
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関連物質の情報

一部の物質は関連物質リストを収載し

ている

• 関連物質リストをクリックする

ことで当該物質の個別情報ペー

ジが開く

• 様々な“関連性”を有する物質を

まとめて表示

【今後の課題】

・関連情報の充実

・関連性の種類ごとに情報を整理

36



外部連携
ポータルサイトとのリンク

環境省ケミココ
（ http://www.chemicoco.go.jp/）

• 関連法律や用途情報が充実

• 物質単位の相互リンク（ケミココ側はデー

タ修正中）

日本化学工業協会 BIGDr
（ https://www.jcia-bigdr.jp/jcia-

bigdr/top）

• 化学物質リスク評価支援ポータルサイト

ChemTHEATRE
（ https://chem-theatre.com/）

• 学術論文や公的機関の報告書から環境分析

の結果を収録したサイト

• 物質単位の相互リンク
37

http://www.chemicoco.go.jp/
https://www.jcia-bigdr.jp/jcia-bigdr/top
https://chem-theatre.com/


Webkis-Plusの強み
Q. 他の化学物質情報ページとの違いは？

A１. Webkis-Plusだけに存在する情報
• 環境省の環境分析法は冊子でのみ公表されており、農薬出荷量は冊子から独自に計
算した結果である

A２. 多岐にわたる情報を掲載
• 物性値、曝露、毒性、分析法まで多岐にわたる情報を掲載している。また、新規情
報を追加することも容易な仕様にしている

A３. 大容量データへも対応
• PRTRや環境省「化学物質と環境」（いわゆる黒本）は、地点（都道府県）別、年
度別など多様な切り口をもちデータ量も多い。そういったデータを表示できる仕組
みを持っている。

Q. どのような情報が活用されているか？

A. 環境分析法と農薬出荷量
• 環境分析法・農薬出荷量はWebkis-Plusが“唯一”の情報源であり、アクセスや問い
合わせが多い

38



今後の課題・予定

関連物質情報の精査、充実

• 専門的な判断が必要な関連情報は、一部の物質のみ掲載してい
る状況

• 今後は、関連性の種類を分類し、ルール化を進め、情報の充実
を図りたい。

外部連携の強化
• 様々な情報源があり、全てを集約することは不可能。

• 信頼性の高い情報源と蜜に連携することで相互に利便性が上が
る。

掲載情報・カテゴリの整理・精査
• 限られた資源を有効活用するためにも、掲載情報の選択と集中
が必要になる。カテゴリ構成も掲載情報に合わせて修正してい
きたい。
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おわりに

• 国立環境研究所 環境リスク・健康研究セン
ターにおいて開発・改良を行っている
・生態毒性予測システム「KATE」
・化学物質データベース「Webkis-Plus」
について紹介しました。

• どちらも環境リスク評価管理に有効なツールと
しての活用が期待されています。

• ただし、得られる結果やデータについては、検
証や考察を加えた上で活用することが重要です。
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