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QSAR Toolboxの概要



ＱＳＡＲ Ｔｏｏｌｂｏｘとは？

ＯＥＣＤがECHA（欧州化学品庁）と共同で開発を行ってい

るカテゴリーアプローチを支援するためのソフトウェア。

物理化学的性状、分解性、蓄積性、生態毒性、反復投与
毒性などの様々なエンドポイント*に関するデータベース
と化学物質をグループ分けするために必要な機能など
が備わっている。

2008年3月にver.1.0が公開され、現行の最新版である
ver.4.4.1が2020年4月に公開。

フリーソフトウェア （ＯＥＣＤのＨＰ上にて公開。ユーザー
登録が必要。）

• 公開サイト： https://qsartoolbox.org/
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*化学物質の評価の指標とする項目
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QSAR Toolboxのユーザは？

OECD Toolbox HPより
https://qsartoolbox.org/download/statistics/

登録ユーザ: 26868名
１位 米国
２位 中国
3位 日本



ＱＳＡＲ Ｔｏｏｌｂｏｘの開発の経緯
2005年頃の開発当初は、各種ＱＳＡＲモデルを集め
たライブラリの構築を計画。

開発メンバー間における議論において、ＱＳＡＲモデ
ルの予測結果のみでは行政利用における判断根拠
としては不十分であるとの認識が高まる。

最終的には、カテゴリー作成を支援する機能及びカ
テゴリーアプローチによるデータギャップ補完を支
援する機能と共に、カテゴリー化の根拠を第三者に
明確に示す機能が主体のシステムとして公開。
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“for Grouping chemicals into categories”



ＱＳＡＲ Ｔｏｏｌｂｏｘの機能概要

グルーピングを行うための、毒性発現の原因となる部
分構造を認識する機能（プロファイラー）と、各国から
提供された各種エンドポイントの実測試験データベー
スが実装されている。

プロファイラーにより、毒性発現の原因となる共通の
部分構造を有する、カテゴリーの候補物質群を効率
よく探すことができる。また、実測試験データベース
から、これら物質群の実測試験データを収集できる。

収集した実測試験データを基に毒性発現の傾向を解
析することにより、カテゴリーを構築し、未試験物質の
データを予測（データギャップ補完）することができる。
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ＱＳＡＲ Ｔｏｏｌｂｏｘでできること
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実測試験データの
検索

代謝産物の探索や
シミュレート

QSAR予測の実行

類似物質の検索と
カテゴリ構築

類似物質データから
データギャップ補完

データマトリックス・
レポートの作成



Report ⑥レポートの作成

Data Gap Filling ⑤データギャップ補完

Category Definition ④類似物質データの抽出

Data ③DBから実測試験データの抽出

Profiling ➁カテゴリー属性等の抽出

Input ➀評価対象物質の入力
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QSAR Toolboxの操作手順



QSAR Toolboxのワークフロー
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ProfilingInput Data Category
Definition

Data Gap
Filling

Report
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Inputモジュール

単一物質の入力 物質リストの入力 部分構造・
条件検索

エンドポイントの
定義
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Profilingモジュール

プロファイラー

プロファイラーに対する属性
（該当するカテゴリー）



プロファイラによる該当するカテゴリーの特定
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評価対象物質

皮膚感作性のための
蛋白質結合アラート

プロファイラ

毒性発現の原因となる部分構造を特定

皮膚感作性のための蛋白結合アラートプロファイラー

プロファイリング結果

>> (Thio)Acyl and (thio)carbamoyl 
halides and cyanides 
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プロファイラーの例
（皮膚感作性のための蛋白結合アラートプロファイラー）

カテゴリー名

アラートが出る構造条件

毒性発現のメカニズムに関する情報
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Dataモジュール

データベース

選択したデータベースから
実測試験データを抽出

データの詳細も確認可能
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Category Definitionモジュール

プロファイラ

類似物質

選択したプロファイラーに対し、
評価対象物質と同じカテゴリーに
属する類似物質データが抽出される。



抽出される類似物質
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評価対象物質

皮膚感作性のための
蛋白質結合アラート

プロファイラ

皮膚感作性のための蛋白結合アラートプロファイラー

>> (Thio)Acyl and (thio)carbamoyl 
halides and cyanides 

プロファイリング結果

同じカテゴリの類似物質が抽出される
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Data Gap Fillingモジュール

類似物質の試験データ
（毒性影響が類似して
いない）

毒性影響が類似するように
サブカテゴリ化
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Data Gap Fillingモジュール

評価対象物質の値を
類似物質の試験データから予測
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No data
(in vivo)

評価対象物質
類似構造

(Common functional group)

Positive
(Read-across)

類似する毒性影響

Positive
(in vivo)

Positive
(in vivo)

Positive
(in vivo)

データギャップ補完
皮膚感作性のための蛋白結合アラートプロファイラー
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Reportモジュール

評価結果をPDFのレポートやデータ
マトリックス形式で出力可



参考情報
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QSAR Toolbox Website
https://www.oecd.org/chemicalsafety/risk-assessment/oecd-qsar-
toolbox.htm

• QSAR Toolboxのダウン
ロード

• Guidance Documents 
and Training Materials

• Webinar

• Help Desk

• Public Discussion Forum

etc.

当機構HPにおいてユーザマニュアル・インストールマニュアル等の和訳を公開
（https://www.nite.go.jp/chem/qsar/toolbox.html）
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次のようなトラブルについては、下記URLのヘル
プデスクに照会して下さい。

–ユーザー登録
– ソフトウェアのダウンロード及びインストール
– ソフトウェアの基本的な使い方
–バグなどの情報
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OECDのHP:
http://www.oecd.org/chemicalsafety/risk-
assessment/oecd-qsar-toolbox.htm#Helpdesk

QSAR Toolbox のHelp Desk


