
QSAR Toolboxの操作説明

（独） 製品評価技術基盤機構 （NITE）

化学物質管理センター
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立ち上げ（１）
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←①ダブルクリック

②表示される→



立ち上げ（２）
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←②ダブルクリック

①緑色になったことを確認

③表示される→
（数分待つ）
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クリック

立ち上げ（３）



ワークフローに対応した６つのモジュール
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評価対象物質 対象エンドポイント

皮膚感作性

５８５６－７７－９

リードアクロスの操作例



評価対象物質の入力
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②入力
５８５６－７７－９

①クリック（CAS番号による入力を選択）

③クリック ④クリック



評価対象物質の入力（結果）

①クリック（入力し
た物質の構造
情報の確認）
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プロファイリング

①クリック

②クリック

③ クリック（評価対象エンドポイントに関連のある
プロファイラ/代謝シミュレータの確認→関連
のあるものが強調表示される）

④ “Protein binding by OASIS”にチェックを入れ、他
のチェックを外す（使用するプロファイラの選択）

⑤ 全てチェックを外す（代謝シミュレータは使用しない）

代謝シミュレータ

プロファイラ

⑥ クリック（選択したプロファイラに
よるプロファイリングの実行）

⑦ 選択したプロファイラによるプロファイリングの結果

プロファイリング：評価対象物質がどの
ようなグループに属するのかを調べる

エンドポイントツリー
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①ダブルクリック

②ダブルクリック

プロファイリング結果の詳細の確認

③クリック

④ アシル化により蛋白結合
を生じる物質のグループ
に属することを確認
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試験データの取得

② クリック （評価対象エンドポイントに関連のある
データベースの確認→関連のあるものが強調
表示される）

インベントリ
（試験データはなし）

データベース

①クリック

③ ”Skin Sensitization“と”Skin Sensitization
ECETOC“にチェックを入れ、他のチェックを全て
外す（使用するデータベースの選択）

④ チェックを全て外す（類似物質検索（次のモジュー
ル）にインベントリは使用しない）

⑤ クリック（選択したデータベースから評
価対象物質の試験データを取得する）

評価対象物質の試験データを取得する
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試験データの取得

① クリック （全エンドポイントの
データを抽出）

② クリック（選択したデータベースにはデー
タがなかった）

→ よって、類似物質を用いたデータギャップ
補完の検討に進む



カテゴリー定義

①クリック

② “Protein binding by OASIS”をクリック （グルー
プ化に利用するプロファイラーを選択）

評価対象物質の類似物質の試験デー
タを取得する（類似物質：選択したプロ
ファイラーにより、同じグループに属す
る物質）

③ クリック（選択したプロファイラーにより、評
価対象物質と同じグループに属する物質
の試験データを前のモジュールで選択した
データベースから取得する）

12

グルーピング方法
（プロファイラ）



カテゴリー定義

① 評価対象物質が属するグ
ループの確認（アシル化）

② クリック（類似物質の試験データの取得
の実行）
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カテゴリー定義

② クリック（全てのエンドポイ
ントの試験データを抽出）

③ クリック（試験データ数
の確認）
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① クリック（抽出物質数の確
認）



類似物質の試験データの確認

① クリック（ツリーを展開）

このエンドポイントは、
8物質に対し9の試験
データがある

試験データ
（M：は実測の意味）

データマトリックス

② ダブルクリック
（データの詳細の確認）

③ データの詳細が表示される
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⑤ クリック



データギャップ補完

①クリック

② クリック（データギャップ
補完を行うエンドポイン
トの指定：LLNA EC3）

③ クリック（データギャップ
補完の方法の指定：
Read-across）

データギャップ補完の方法

④ クリック（陽性/陰性
の分類方法の選択）
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●：評価対象物質（予測）
●：類似物質（実測；Read-acrossに使用）
●：類似物質（実測；Read-acrossに未使用）
●：選択されているプロット

① クリック（予測結果の承認）

② クリック（承認の確認）

グラフで特性の類似性/規則性を確認する
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データギャップ補完
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データギャップ補完（結果）

予測データ
（R：はRead acrossの意味）

① クリック
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レポート作成

①クリック

② クリック（レポートを作成
する予測結果を選択）

③クリック（レポートの形
式を選択：Data Matrix）

④ クリック（レ
ポート作成
の実行）

⑤ クリック

⑥ クリック （作成された
レポートを開く）
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レポート作成（結果）
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ユーザーマニュアル（和訳）

https://www.nite.go.jp/chem/qsar/toolbox.html#section2


