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はじめに
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本資料では、「少量新規化学物質における分解性・蓄積性評

価フロー」※で使われているQSARのうち無料で公開されている、

以下の4種類のQSARについて使用例を紹介します。

＜分解性QSAR＞

EPI SuiteTM: BIOWIN5 および BIOWIN6

＜蓄積性QSAR＞

EPI SuiteTM: BCFBAF および Arnot-Gobas model

上記のソフトウェアは下記のウェブサイトからダウンロードできます。各ソフトウェア
の使用方法の詳細については、ソフトウェアに付属のマニュアルを参照してください。

https://www.epa.gov/tsca-screening-tools/download-epi-suitetm-estimation-program-interface-v411



１．QSARに入力する
化学構造情報（SMILES）

の作成例
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SMILESの作成例
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https://www.nite.go.jp/chem/kasinn/syouryou/mol/

①少量新規申出の
ルールに従って
構造を作成
https://www.nite.go.jp
/chem/kasinn/syouryo
u.html

②クリック

③「SMILES」を選択

④選択してコピー
（SMILES形式の化学構造）

SMILESを作成できるソフトウェアは数多くあります。本スライドでは下記の当機構のウェ
ブサイトで公開しているツールを使用した場合のSMILESの作成例を示します。



２．BIOWIN5, BIOWIN6
の使用例
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BIOWINTMの立ち上げ
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クリック



SMILESの入力
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①入力

※ SMILESの作成例は、スライド4をご参照ください。
SMILESは、上記のDrawボタンをクリックし、付属の化学構造描画ツールを用いて作
成することもできます（化学構造描画ツールの使用方法は、メニューバーの
Help→Draw Structure Helpからご確認ください）。

②クリック



BIOWIN5、BIOWIN6の出力結果
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BIOWIN5
（0.5未満なの

で難分解性
予測）

BIOWIN6
（0.5未満なの

で難分解性
予測）



３．BCFBAF、Arnot-Gobas model
の使用例
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BCFBAFTMの立ち上げ
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クリック



SMILESの入力

11

①入力

※ SMILESの作成例は、スライド4をご参照ください。
SMILESは、上記のDrawボタンをクリックし、付属の化学構造描画ツールを用いて作
成することもできます（化学構造描画ツールの使用方法は、メニューバーの
Help→Draw Structure Helpからご確認ください）。

②クリック



BCFBAF、Arnot-Gobas modelの出力結果
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BCFBAFの予測結果:
logBCF=3.70
BCF=5060

Arnot-Gobasモデル
（lower trophic）の
予測結果:
logBCF=3.851
BCF=7100



参考：同族体混合物に対する
QSAR推計の考え方
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同族体混合物については、必ずしも全ての構造につ
いてQSAR推計を行う必要はありません。
ここでは、その基本的な考え方について紹介します。



同一の推計結果となる例 （BIOWIN5、BIOWIN6)
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芳香環に結合したCl (2個)

芳香環に結合したH (8個)

BIOWINでは、部分構造と分子量を基に分解性が推計されます。よって、位置異
性体において、推計に使用される部分構造の種類※と個数が同一の場合、分解
性の推計結果は同一になります。

BIOWIN5

BIOWIN6

同じ推計結果

※ 推計に用いる部分構造の種類と予測式については、ソフトウェアのマニュアルを参照してください

推計に使用される部分構造



内挿可能な例 （BIOWIN5、BIOWIN6）
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BIOWIN5 BIOWIN5

BIOWIN6 BIOWIN6

推計に使用される部分構造の種類が同一で、その数が異なる同族体の混合物
の場合、分子量が最小の構造と最大の構造に対し推計を行うことにより、その
間の構造の推計結果をカバーすることができます。

Cl=2 Cl=6

Cl=3～5の同族体の推計結果は、上記Cl=2とCl=6の同族体の推計結果の間の値となる:
BIOWIN5: 0.1274 と -0.2481 の間の値 = 難分解性
BIOWIN6: 0.0309 と -0.0001 の間の値 = 難分解性



同一の推計結果となる例 （BCFBAF）
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KOWWIN BCFBAF

BCFBAFでは、logKowと部分構造に対する補正項※1を基に濃縮性が推計されます。ここ
で、logKowは、EPISUITEのKOWWINにより部分構造※2を基に推計されます（実測値があ
る場合は実測値が用いられる）。よって、位置異性体において、推計に使用されるlogKow
と部分構造が同一の場合、濃縮性の推計結果は同一になります。

logKowの推計に使用される部分構造
・ 芳香族炭素 （12個）
・ 芳香環に結合したCl （3個）

補正に用いら
れる部分構造
（複数のハロゲ
ンが置換した
ビフェニル）

※1 BCFBAFのマニュアル参照
※2 KOWWINのマニュアル参照

同じ推計結果



同一の推計結果となる例 （Arnot-Gobasモデル）
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Arnot-GobasモデルのBCF推計値は、logKowと代謝速度に依存します※。このうちlogKow
はBCFBAFと同様にKOWWINにより算出され（前スライド参照）、代謝速度は部分構造を
基に算出されます（下図参照）。位置異性体において、推計に使用されるlogKowと部分
構造が同一の場合、濃縮性の推計結果は同一になります。

※ 推計式の詳細については、BCFBAFのマニュアルの中のArnot-Gobasモデルの説明部分を参照。

同じ推計結果

代謝速度の推計に使用される部分構造
・ 芳香環に結合した水素 （7個）
・ 芳香環に結合したCl （3個）
・ ビフェニル基（1個）

半減期104日



内挿可能な例 （BCFBAF、Arnot-Gobasモデル）
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推計に使用される部分構造の種類が同一だが、その個数が異なる同族体の混合物の場合、分子
量が最小の構造と最大の構造に対し推計を行うことにより、その間の構造の推計結果をカバーする
ことができます。但し、以下のグラフにおいてBCF推計値のピークを考慮することが必要です。

推計に使用される部分構造の種類が同一の同族体C
（Cl=3）は、上記同族体AとBの間の推計値となる。
logKow=5.0～6.3

BCFBAF: logBCF=3.6～4.4
(補正項: +0.59)

Arnot-Gobas: logBCF=3.7～4.3
(半減期: 61～173日)

logKow=6.3

BCFBAF: logBCF=4.4
(補正項: +0.59)

Arnot-Gobas: logBCF=4.3
(半減期: 173日)

同族体B（Cl=4）

logKow=5.0

BCFBAF: logBCF=3.6
(補正項: +0.59)

Arnot-Gobas: logBCF=3.7
(半減期: 61日)

同族体A（Cl=2）
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図. 推計に使用するlogkowとlogBCFの関係

A B ピークC



US EPAに帰属する著作権
The copyright belongs to US EPA
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本資料で使用されている以下の図の著作権は、米国環境保護省に帰属します:
EPI SUITETM, BIOWINTM, BCFBAFTMのスクリーンショット （スライド6-8, 10-12, 14-17）

EPI SUITETMは以下のウェブサイトからダウンロードできます:

https://www.epa.gov/tsca-screening-tools/download-epi-suitetm-estimation-
program-interface-v411

The copyright of the following images used in the document belongs to U.S. 
Environmental Protection Agency: 
Screenshots of EPI SUITETM, BIOWINTM and BCFBAFTM (Slides 6-7, 10-12, 14-17).

You can download EPI SUITETM from the following website:
https://www.epa.gov/tsca-screening-tools/download-epi-suitetm-estimation-
program-interface-v411


