
HESS の操作説明
Read-acrossによる反復投与毒性の予測

（独）製品評価技術基盤機構

化学物質管理センター

安全審査課



HESSによる反復投与毒性のデータギャップ補完
のワークフロー（OECD Toolboxに準拠）
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Input 評価対象物質の入力

Profiling プロファイリング（該当カテゴリー等）の抽出

Gap Filling

Report

RDT Data

Categories

Endpoint 2

各エンドポイントに対するNOEL/LOEL
の推定値を求める

HESS DB等による類似物質のエビデン
スの確認（専門家の知見活用）
→必要に応じてサブカテゴリー化

LOEL

反復投与毒性試験データの抽出

レポートを自動作成します

類似物質の抽出

Endpoint 1 Endpoint 3



Case study 1: 

Anemia for 2,4-difluoroaniline

(CAS RN: 367-25-9)
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Target Chemicalの選択
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1

2

3

Input



プロファイラ

の選択
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Target Chemical のプロファイリング

1

2

Profiling

Repeated dose (HESS) を選択して右クリック→
About:プロファイラーの詳細を表示

Show Boundaries:プロファイラーのカテゴリーを表示

次のスライドへ
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プロファイル表示(1)Profiling
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プロファイル表示(2)Profiling
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プロファイル表示(3)Profiling



プロファイ

ルの選択
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Target Chemical のプロファイリング

4 ダブルクリックでカテゴリレポートへリンク

1

2

3

1) Hemolytic anemia with 
methemoglobinemia for Anilines
およびHepatotoxicity for Anilines
に該当

Profiling
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Profiling

２

Target Chemical のプロファイリング

1) Hemolytic anemia with 
methemoglobinemia for Anilines
の構造領域

1) Hemolytic 
anemia with 
methemoglobin
emia for 
AnilinesのAOP
に基づく毒性カテ

ゴリー情報
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Target Chemical のRDT dataの収集

4
1

2

3

選択した

DBからは
データは

みつから

なかった

right-click menu
About: description of the DB

RDT Data

データベース

にチェック
データベースの中身を確認するには、、、

HESS Repeated Dose Toxicityを選択して
右クリック→Aboutを選択



HESSのプロ
ファイラを選択
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Target Chemicalの類似物質検索 (1) 

1

2

3

HESSカテゴリー(2種類：溶血性貧血・肝毒性）
のポップアップが表示されるため、溶血性貧血

のみでカテゴリー化を実施する

Categories

Hepatotoxicityを選択
して除外する

6

4 5
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Target Chemicalの類似物質検索(2) 
HESSのカテゴリ（溶血性貧血）に
該当する27物質の類似物質及び
反復投与毒性試験結果が集めら

れた。

Categories
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類似物質のRDT data

類似物質

red blood cells (RBC)の減少に関するLOELs

（# of chemicals / # of data points）

エンドポイント

類似物質のLOELs/NOELs

セルをダブルクリッ

クで試験データ詳細

が表示

Categories



名前をつけたら、OK
を押してClose 15

LOELs/NOELsを予測するエンドポイントの選択(1)

青丸あたりで右クリック Filter 
effects -> edit filters

predefined list
から“Hemolytic 
anemia”を選択

Profiｌes…から”Save 
current setting to 
profiles …”を選択

右クリック Filter effects ->
自分で名前をつけたものを選択

エンドポイントツリー

Categories
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LOELs/NOELsを予測するエンドポイントの選択 (2)

Hemolytic anemiaのLOELs

Hemolytic anemia
に関連した所見の

みを表示

溶血性貧血のLOELを表示

青丸あたりで右クリック

Function -> minimum

Categories
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類似物質の確認Categories

詳細情報

へのリンク

• HESS-DBへのリンク

(toxicity test report, 
MOE, ADME)

• Rat Liver 
Metabolism

Chemical Structure

RDT Data (LOELs/NOELs)



類似物質のプロファイリン

グの取得

（各類似物質の詳細情報

へのリンクの作成）

①

②

試験データの要約

（SSRDT）へリンク

HESS DB（試験報告書DB、

毒性作用機序DB、ADME DB）

へリンク

ラット代謝マップDB

へリンク
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Read AcrossによるデータギャップGap Filling

類似物質の溶血性貧血ＬＯＥＬから、

対象物質の溶血性貧血ＬＯＥＬを予測

“Ｒｅａｄ ａｃｒｏｓｓ”を選択

し、Ａｐｐｌｙ。

Ｓｃａｌｅから“mg/L”の
チェックを外し、ＯＫ。
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●:Target chemical 
●：予測に使用した類似物質

●：予測に使用していない類似物質

溶血性貧血のLOEL予測値 : 
38.0 mg/kg/day
logKowが近い類似物質５つ
から target chemicalのLOEL
を予測

LOELの予測Gap Filling

類似物質のプロットをダ

ブルクリックすると、デー

タの詳細が表示される

「Accept the prediction 
results」 で予測を確定
し、「return to the data 
matrix」でもとに戻る。

データギャッ

プ方法のオプ

ション
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Report作成Report


