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第４章 国内外の主要な化学物質毒性データベース 

 

TTC の導入可能性を検討するに当たり、TTC 値の設定や検証・見直しのベースとなる既

存の毒性試験データ、特に中～長期毒性試験データを収載しているデータベースについて

調査した。ここでは、以下のデータベースについて概要を報告する。 

・HESS（Hazard Evaluation Support System Integrated Platform：有害性評価支援システム

統合プラットフォーム） 

・OECD QSAR toolbox 

・RepDose（repeated dose toxicity） 

・CHRIP（Chemical Risk Information Platform：化学物質総合情報システム） 

・ACToR（Aggregated Computational Toxicology Resource） 

・ToxRefDB（Toxicity Reference Database） 

・CPDB（Carcinogenic Potency Database） 

 

 

１．有害性評価支援システム統合プラットフォーム 

（Hazard Evaluation Support System Integrated Platform：HESS） 

http://www.nite.go.jp/chem/qsar/hess.html 

 

有害性評価支援システム統合プラットフォーム（Hazard Evaluation Support System 

Integrated Platform：HESS）は、独立行政法人製品評価技術基盤機構（NITE）が、独立行政

法人新エネルギー・産業技術総合開発機構（NEDO；平成 19～22 年度）及び経済産業省（平

成 23 年度）からの受託業務「構造活性相関手法による有害性評価手法開発」（プロジェク

トリーダー：林 真（公益財団法人食品農医薬品安全性評価センター センター長）におい

て、富士通株式会社、国立医薬品食品衛生研究所、Burgas “Prof. Assen Zlatarov” University、

国立大学法人東北大学、学校法人関西学院大学と共同で開発した、反復投与毒性のカテゴ

リー・アプローチによる評価を支援するためのシステムである。 

すなわち、カテゴリー・アプローチによる反復投与毒性のデータギャップ補完を支援す

るためのシステムとして、反復投与毒性の実測試験データや、カテゴリー化のための支援

ツールが搭載されている。 

なお、各種データベース概要について、本検討会の（独）製品評価技術基盤機構化学物

質管理センター山田隆志委員から検討会の席上、紹介があった。 

 

HESS に搭載されているデータベースは、ラットを用いた 28～90 日間経口反復投与毒性

試験データを中心に、2,038 物質、約 3,600 試験データを収載しているが、大きく 3 つのサ

ブデータベースに分かれている。 

① HESS RepDose： 日本の化審法等における既存化学物質の点検事業で集められた毒

性試験データを中心としたデータベースである。ラットを用いた 28 日間以上の反復

経口投与毒性試験で、ガイドライン準拠のプロトコルにより GLP 下で行われ、詳細な
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データが公表されているものが、主に選定されている。化審法新規物質 50 物質、医

薬品 30 物質を含め、合計 688 物質が収載されている。 

② COSMOS： 欧州の化粧品の代替試験法開発プロジェクト（SEURAT プロジェクト

のなかのサブプロジェクトである COSMOS）で構築されたデータベースで、化粧品原

料を中心とした 852 物質の毒性試験データが収載されている。 

③ ToxRef： 米国 EPA が公表しているデータベースで、493 物質が収載されている。 

 

なお、後二者とはデータシェアをしている。 

 

データベースとしての主な機能は、毒性データの閲覧、類似物質の検索、及びデータの

取り出しである。以下、手順の概要を示した。なお、HESS には、TTC に用いられている

Cramer 分類を自動で行う機能も搭載されている。 

 

（１）毒性データの閲覧 

HESS に収載されている個別物質の閲覧が可能であり、物質の検索は化学物質名称、CAS

番号、又は化学構造（SMILES 表記、又は描画）により行うことができる。CAS 番号が判

明していれば、CAS 番号を用いた検索が最も効率的である。 

 

① 化学物質の識別子（CAS 番号、名称、構造）を入力。 

  CAS 番号、又は化学構造を入力する（図 4-1-1）。 

 

 

図 4-1-1 CAS 番号の入力 

 

  データをセットすると左上の欄に構造が描画される（図 4-1-2）。 
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図 4-1-2 化学構造の描画 

 

② プロファイリング 

データベースに収載されている様々な情報を収集する。 

抽出しようとする情報（官能基、化学反応性、DNA との結合性、代謝、HESS に搭載し

ているカテゴリー情報など）に関するプロファイラーを選択する（図 4-1-3）。 

 

 

図 4-1-3 プロファイリング（プロファイラーの選択） 

 

Profiling（図 4-1-3 の①）を実施すると、収集した情報が表示される（図 4-1-4）。 
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図 4-1-4 プロファイルの表示、毒性情報の収集 

 

③毒性（RDT）データの取得。 

図 4-1-5 の画面で毒性データベースを選ぶと、NOEL/LOEL データが表示される（図 4-1-5

（2））。 

反復投与毒性の場合はエンドポイントが多数あるが、500 種類くらいに整理して入力され

ている。変化が見られた用量が示してあり、そのひとつ下の用量が NOEL という形で入っ

ている。 

データツリーを開くと、各エンドポイントの NOEL/」LOEL データを参照できる。 

それぞれの数値をクリックすると試験条件詳細が一覧表で表示される。 

 

 
図 4-1-5 毒性データの表示 
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（２）類似物質の検索 

HESS では、カテゴリー化を支援するために、類似物質の検索しグループ化することが可

能である。 

グループ化には、官能基、化学反応性、DNA との結合性、代謝、HESS に搭載している

カテゴリー情報など、及び構造類似性（Structural Similarity；トポロジカル（原子間距離、

隣接原子、ある原子からある原子への経路、環構造の形成など、原子と原資の相対的な位

置関係）な類似性と、化学的な特徴（構成元素、チャージ、結合の種類等）の類似性を合

わせたもの。）などの指標がある（図 4-1-6、図 4-1-7）。 

第 1 次のカテゴリー化を行った後、異なる方法でさらにサブカテゴリー化を行い、より

類似性の高い物質に絞り込むことが可能である。 

さらに高度なカテゴリー化のために、作用機序、代謝に関するデータベースも搭載され、

これらを用いて様々な情報を収集し、未試験物質の毒性を予測することが可能となってい

る。 

 

図 4-1-6 グルーピング方法の選択 

 

 

図 4-1-7 類似物質データの表示 
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（３）データの抽出 

HESS に搭載されているデータベースのデータをテキスト形式でエクスポートすること

が可能である。 

複数のデータベースを合わせてエクスポートもできる。 

 

① Lord DB モードを選択した後、エクスポートするデータベースを選択（図 4-1-8）。 

 

 

図 4-1-8 データのエクスポート 

 

 

② 対象とするデータベースのデータの収集（図 4-1-9）、表示（図 4-1-10）。 

 

 

図 4-1-9 データベースに収載されている毒性データの収集 

 



 
 

185 

 

図 4-1-10 データベースに収載されているデータの表示 

 

③ 所望するデータ（NOEL/LOEL 等）の選択、エクスポート（図 4-1-11、図 4-1-12）。 

 

 
図 4-1-11 データのエクスポート 

 

 

図 4-1-12 エクスポートされたデータ  
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２．OECD QSAR Toolbox 

http://www.oecd.org/chemicalsafety/risk-assessment/theoecdqsartoolbox.htm 

 

OECD QSAR toolbox は、HESS と同様、カテゴリー・アプローチによる評価を支援するた

めのシステムである。当初、反復投与毒性に関するシステムが搭載されていなかったため、

HESS の開発が行われ、tool box にも搭載されたという経緯がある。 

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のデータベースと、官能基や

構造アラート（毒性発現の原因となる部分構造）などを認識するプロファイラーが搭載さ

れている点もHESSと同様である。Cramer分類実施ソフトも搭載され、基本的な機能はHESS

と共通している。 

 

各種エンドポイントとして、遺伝毒性（in vitro の Ames 試験、染色体異常試験、哺乳類細

胞を用いた遺伝子突然変異試験等、及び in vivo の小核試験、染色体異常試験等）、発がん性、

皮膚感作性、眼/皮膚/呼吸器刺激性、反復投与毒性（HESS のデータを搭載）、及び生殖発生

毒性のデータが収載されている。このほかエストロゲン受容性など in vitro 試験データも搭

載されている。また、ヒト健康影響に関するデータのほか、物理化学性状データ、生物分

解性と生物蓄積性データや水生生物に関する毒性試験データも収載されている。 

 

TTC に関連する反復投与毒性関連の収載物質は、約 3500 物質程度と思われる（搭載デー

タベースごとの物質数は判明しているが、重複の有無は不明）。 

 

搭載されているデータベースごとの物質数は以下のとおりである。 

HESS 608 

Munro/EFSA 610 

ToxRef（EPA） 406 

MHLW 252 

ToxCast 1813 

 

上述のように、HESS と機能は基本的に共通であり、操作法も概ね共通である。 
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３．RepDose（repeated dose toxicity） 

http://fraunhofer-repdose.de/ 

 

RepDose は、ドイツの Fraunhofer ITEM が開発した反復投与毒性のデータベースである。 

約 1,200 物質について、ラット、マウス又はイヌを用いた経口又は吸入亜急性ないし慢性

毒性試験データが、3,400 件収載されている。 

なお、HESS と RepDose に収載されている物質について、数年前 NITE で比較した際に、

HESS 収載 500 物質、RepDose 収載 700 物質のうち、重複が 100 物質であり、現在は両者と

も物質数は二倍程度に増加しているが、重複の割合としてはそれほど変わっていないと考

えられる。 

データは主にピアレビューを受けた試験で、公的にアクセスできるものが収載されてい

る。代表的な情報源は以下のとおりである 

・ドイツ MAK 文書 

・EHC（Environmental Health Criteria） 

・EU RAR（Risk Assessment Report） 

・ドイツ BG Chemie（Berufsgenossenschaft der chemischen Industrie： 化学産業保険組合）

の報告書 

・HPV 化学物質 

・NTP レポート 

 

収載されている試験は、信頼度が評価され以下のランク付けが行われている。 

A OECD ガイドライン準拠又は同等の品質 

B 欠点はあるものの評価には適切 

C 品質評価できない（情報不足） 

D 特定エンドポイント向けの特別なデザイン 

 

収載されている物質は、少なくとも一つ、多いもので 15 の試験データがあり、概ね 1～4

試験が行われている。それぞれの試験について、L（N）OAEL が付与されている。 

なお、所見や対応する標的器官の記述法が、著者/試験機関により大幅に異なっているの

で、RepDose ではこれらを表現する標準用語を定めている。 

 

データの検索は、以下の 4 つの情報に関するパラメータを用いる。 

・化学物質情報：CAS 番号、名称 

・物理化学性状情報：沸点、水溶解度、Log PoW、蒸気圧、分子量 

・試験情報：動物種、性、投与経路、試験期間（日）、NOEL 範囲、LOEL 範囲、試験

品質 

・標的器官/影響情報：標的器官、影響、性、ある影響に関する LOEL 

 

これらのパラメータを適宜組み合わせて用いる。 
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ある物質の収載データ（すなわち、上記パラメータ）すべてを表示させるには、化学物

質情報（CAS 番号、又は名称）のみ入力し、その他のパラメータは特定せずにブランクの

まま、「show」欄にチェックを入れればよい。 

検索結果として、影響ごとに当該影響の LOEL とともに表示される（図 4-3-1）。例えば、

血液学的な影響として、赤血球、白血球、リンパ球、ヘモグロビンなどへの影響がそれぞ

れの LOEL とともに表示される。なお、これらそれぞれが 1 件のエントリとしてカウント

され、エントリ件数が 100 件を超えるとパラメータの変更が求められる。（従って、物質を

特定せずに検索を開始するとパラメータ変更が求められ、本データベース収載の全物質の

データを、一度に表示させることはできない） 

また各試験の引用文献は表示されず、Fraunhofer ITEM にコンタクトする必要がある。 

 

 

 

図 4-3-1 RepDose 検索結果 
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４．化学物質総合情報システム（Chemical Risk Information Platform： CHRIP） 

http://www.safe.nite.go.jp/japan/sougou/view/SystemTop_jp.faces 

 

化学物質総合情報提供システム（CHRIP）は、化学物質のリスクに関するデータを、独立

行政法人製品評価技術基盤機構（NITE）が独自に整備し、インターネットを通じて無料で

公開しているデータベースである。 

化学物質管理に関連した多岐にわたる項目（表 4-4-1）を収載している。個別物質に関す

る総合的な情報を得ることができるとともに、項目ごとの対象物質の一覧をダウンロード

することができる。 

 

表 4-4-1 CHRIP 収載項目 

カテゴリー 内容 
Ⅰ. 一般情報 化学物質の一般的な情報。 

CAS 番号、日本語名、英語名、分子式、構造式、別名など。

Ⅱ. 国内法規制情報 化審法、化管法、毒劇法、安衛法など国内の化学物質に関

する法規制の情報。 
それぞれの化学物質に該当する規制の状況を掲載。 

Ⅲ. 各国インベントリ、規制等情報 海外の化学物質規制や安全性に係る取組みに関する情報。

国連番号・分類、OECD：HPV、REACH：SVHC、TSCA：

SNUR、韓国・ベトナム・タイ・インドネシア化学品法、

POPｓ、PIC の対象物質など。 
Ⅳ. 暴露情報 国内における化学物質の暴露に関する情報。 

化審法における製造・輸入量、化管法における PRTR 対象

物質の情報 
Ⅴ. 各国有害性評価情報 国内外の機関で評価された化学物質の有害性/リスク評価

に関する情報。 
GHS 分類結果、有害性評価書、海外のリスク評価書など。

Ⅵ. 物理化学性状情報 化学物質の物理化学性状情報。 
沸点、融点、対水溶解度、蒸気圧など 

Ⅶ. 環境毒性情報 環境省生態影響試験結果。 
ミジンコ急性遊泳阻害試験、魚類（ヒメダカ）急性毒性試

験、 藻類生長阻害試験などの環境毒性情報。 
Ⅷ. 健康毒性情報 化学物質の人への有害性に関する情報。 

作業環境許容濃度、発がん性評価結果、経産省・NITE に

よる安全性試験結果など。 

 

 

ヒト健康有害性に関する情報は、「各国有害性評価情報」と「健康毒性情報」の項にまと

められている。 

「各国有害性評価情報」の項では、国内外の公的機関が行った評価情報（表 4-4-2）の有

無が表示され、評価が行われている場合は、評価書へのリンクが張られている（図 4-4-1）。

なお、化学物質有害性評価書／初期リスク評価書が公表されている物質については、当該

物質の検索結果のページに概要が表示される。なお、各評価書に収載されている物質のリ

ストをダウンロードすることが可能である。 
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表 4-4-2 CHRIP の各国有害性評価情報 

各国有害性評価情報 
GHS 関係各省による分類結果 EHC（環境保健クライテリア） 
化学物質安全性（ハザード）評価シート EU（欧州連合）：リスク評価書 
化学物質有害性評価書／初期リスク評価書 ICSC（国際化学物質安全性カード） 
環境省化学物質の環境リスク評価結果 米国環境保護庁：IRIS（統合リスク情報シ

ステム） 
米国 ATSDR（有害物質疾病登録局）：Toxicological 
Profiles 

OECD ： 高 生 産 量 化 学 物 質 （ HPV 
Chemicals） OECD SIDS 

BUA（ドイツ化学会諮問委員会）：リスク評価書 オーストラリア：PEC（優先既存化学品）

Assessment Reports CEPA：PSL（カナダ環境保護法：優先物質リスト）

CICADs（国際化学物質簡潔評価文書） 米国 NTP（国家毒性計画）：長期試験レポ

ート 

 

 

図 4-4-1 各国有害性評価情報 

 

「健康毒性情報」の項では、日本産業衛生学会による許容濃度／発がん分類、海外主要
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機関（IARC、US EPA、EU、US NTP）による発がん分類の他、試験データとして経済産業

省による安全性試験結果、NITE 安全性試験結果及び内分泌かく乱作用に関する試験結果と

有害性評価書が掲載されている。 

このうち、経済産業省による安全性試験結果は、経済産業省が安全性情報収集・整備の

ために実施した 119 物質の毒性試験結果である。実施されている毒性試験と物質数は表

4-4-3 のとおりである。これらの試験については、試験結果のデータシート、及び試験報告

書要約にリンクが張られている。 

 

表 4-4-3 経済産業省による安全性試験結果 

実施試験 物質数 
急性経口投与毒性試験（毒性等級法；OECD-TG423） 26 
反復投与毒性・生殖発生毒性併合試験（OECD-TG422） 115 
細菌を用いる復帰突然変異試験（OECD-TG471） 38 
ほ乳類培養細胞を用いる染色体異常試験（OECD-TG473） 27 

                         

 

また、NITE 安全性試験結果は、厚生労働省の「化審法／既存化学物質安全性点検（毒性）」

又は環境省の「化学物質の生態影響試験」において実施されていない物質を対象として、

NITE が独自に実施した毒性試験・生態毒性試験結果である。 

毒性試験は 27 物質について、変異原性試験及び反復投与試験が行われている（表 4-4-4）。 

これらは、データシートにリンクしており、さらにデータシートからは最終報告書等に

リンクしている。 

 

表 4-4-4 NITE 安全性試験結果 

実施試験 物質数 
28 日間反復投与毒性試験（OECD-TG407） 

27 細菌を用いる復帰突然変異試験（OECD-TG471） 
ほ乳類培養細胞を用いる染色体異常試験（OECD-TG473） 

 

 

  



 
 

192 

５．ACToR（Aggregated Computational Toxicology Resource） 

http://actor.epa.gov/actor/faces/ACToRHome.jsp 

 

ACToR（Aggregated Computational Toxicology Resource：計算機毒性情報集成）は、すべて

の公的に利用可能な化学物質毒性データのオンライン・ウェアハウスであり、人の健康と

環境への潜在的な化学的リスクに関するすべての公的に利用可能なデータの検索に用いる

ことができる。 

ACToR は 2,572 の公共の情報源から、環境化学物質約 56 万物質のデータを集約したもの

であり、化学名その他の識別子及び化学構造により検索が可能である。 

このデータウェアハウスの特徴は以下のとおりである。 

・以下の EPA 化学毒性データベースのデータを ACToR を通して検索・照会することがで

きる 

・ToxRefDB（30 年にわたり 20 億ドルを費やした動物毒性試験データ）。 

・ToxCastDB（500 以上のハイスループットアッセイにおける 1,000 物質のスクリーニ

ングデータ）。 

・ExpoCastDB（化学物質の優先順位付けのために、ヒト暴露と暴露係数データを集約

しリンクさせている）。 

・DSSTox（化学構造とその注釈が得られる）。 

・化学構造、物性値、in vitro アッセイデータ及び in vivo 毒性データを収載している。 

・高・中生産量工業化学品、農薬（活性及び不活性成分）及び地下水/飲料水汚染物質な

どを収載している。 

 

ACToR の情報源は、EPA の各種データベース、FDA（アメリカ食品医薬品安全局）、NIH

（国立保健研究所）のデータベース（PubMed を含む）、州や他国（カナダ、EU など）、国

際機関（OECD、WHO など）NGO、企業、大学のデータベース等、1,000 以上にわたって

いる。 

収集されたデータは、下表の項目に分別して表示されるが、多くの場合、同一データが、

関連する複数の項目に重複表示されている。例えば、Chronic Toxicity の項に発がん性試験

データが収納されている場合が多い。その逆に、一部の情報源（例えば、日本の既存点検

データ）は、Chronic Toxicity や Genotoxicity といった具体的な項目ではなく、Hazard の項に

収納され、データとしては External Link のみ示されているものもあるので、注意が必要で

ある。また、多数の情報源から、検索条件に合致するすべてのデータを抽出するため、網

羅的であるが、一方で、元データが重複している場合も多い。 
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表 4-5-1 ACToR のデータ項目 

項目 
一般情報（構造、CAS 番号、分子量等） Food Safety 
Synonyms Biomonitoring 
Hazard Occurrence 
Acute Toxicity Non-regulatory Risk Management 
Chronic Toxicity Regulatory Risk Management 
Carcinogenicity Production and Release 
Genotoxicity Inherent Chemical Property 
Developmental Toxicity International Safety Card 
Reproductive Toxicity  

 

検索結果は、情報源とデータとして表示される。ある物質の Chronic Toxicity の項の一部

を（図 4-5-1）示した。データは、試験結果の概要が示されているもの（図 4-5-1 ①）、情報

源への External Link となっているもの（図 4-5-1 ②）、情報源の分類/記号が表示されている

もの（図 4-5-1 ③）など、情報源により異なる。情報源の分類/記号は、各情報源の説明の

ページに説明されているが、ごく簡単な記述なのでオリジナルを参照するなど、データの

読み方に習熟する必要があろう。 

 

 ① 

 

  
         ② 

        
                    ③ 

 

図 4-5-1 ACToR 検索結果の表示例（Chronic Toxicity の一部）  
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６．ToxRef DB（Toxicity Reference Database） 

http://actor.epa.gov/toxrefdb/faces/Home.jsp 

 

ToxRef DB は、in vivo 動物毒性試験データを保存するために、EPA の農薬のプログラムオ

フィス（OPP）と国立計算毒性センター（NCCT）の共同により構築されたものである。化

学物質の in vivo 動物毒性試験を収載し、ACToR を通してアクセスすることができる。 

 

本データベースの特徴は次のとおりである 

・試験デザインの詳細と投与に関連した影響を標準化した用語を用いて保存 

・一般公衆がアクセスでき、検索可能なフォーマットで化学物質の毒性データを提供 

・ACToR を通じて、他のハザード、暴露、リスクに関する情報源とリンク 

・30 年にわたり 20 億ドルを費やした動物毒性試験データを収載 

・データが豊富にある農薬活性成分を中心に、474 物質に関する試験の詳細と結果につい

て収載 

・収載試験は、ラット及びマウスの慢性毒性/発がん性試験、生殖発生毒性試験など（表

4-6-1） 

・今後、殺虫剤、抗菌剤、汎用化学品及び医薬品のデータを追加・拡充の予定 

 

表 4-6-1 ToxRef に収載されている試験の種類と物質数 

試験 物質数（2010 年現在） 
ラット慢性毒性/発がん性試験 324 
マウス慢性毒性/発がん性試験 324 
ラット多世代生殖毒性試験 352 
ラット出生前発生毒性試験 365 
ウサギ出生前発生毒性試験 331 
げっ歯類亜慢性試験 302 
合計 474 物質、1998 試験 

 

 

ToxRef で検索を行うと、結果は ACToR の検索項目に ToxRef DB Data が項目として追加

された形で表示される。 

まず、試験条件の詳細データが表示され（図 4-6-1①）、次いで、雌雄それぞれの用量群

ごとの所見が表示される（図 4-6-1②）。これらのデータは、CSV データとしてダウンロー

ドが可能である。 

また、全データもダウンロードでき、ローカルで動かすことも可能である。 

その他、ToxRef 収載の慢性/発がん性、生殖毒性及び発生毒性データのまとめが、それぞ

れ、エクセルファイルとしてダウンロード可能である。このまとめは、各物質について、

ラット肝腫瘍、ラット肝肥大、マウス腎臓病理所見、マウス肺腫瘍など、26 のエンドポイ

ントの LEL（Lowest Effect Level： 影響が見られた最小用量；mg/kg/日）を一覧表にしたも

のである。 
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なお、ACToR から、ToxCast（毒性予測のためのシステム）にアクセスすることができる

が、ToxCast からは、ToxRefDB に収載されている物質の試験ごとに、試験条件の概要と NEL

（No Effect Level）/LEL や NOAEL/LOAEL をまとめた一覧表がダウンロードできる。上記

の ToxRef における一覧表とは異なる観点からのまとめである。 

 

 ① 

 
 ②    

 

図 4-6-1 ToxRef DB データの表示例  
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７．Carcinogenic Potency Database（CPDB） 

http://toxnet.nlm.nih.gov/cpdb/cpdb.html 

 

Carcinogenic Potency Database（CPDB）は、米国カリフォルニア大学が 1980 年から 2005

年にわたり構築した発がん性試験に関するデータベースであり、発がん性試験結果ととも

に、発がん活性の指標としてそれぞれの試験について、TD50値が算出されている。 

発がんデータベース（CPDB）は、構築後の改訂も含め、1,547 化学物質に関する 6,540 件

の慢性・長期発がん性動物試験結果が収録されている。 

収載している発がん性試験データは、過去 50 年にわたり一般論文誌に発表されたもの

（1,513 報）、及び国立がん研究所/国家毒性プログラム（NCI/NTP）によって行われた試験

結果（452 報）であり、試験条件と結果とともに定性的•定量的な解析も併せて掲載されて

いる。 

掲載されている試験条件、結果及び解析データは次のとおりである 

・試験条件：動物種・系統・雌雄の別、投与経路、用量（mg/kg 体重/日）、投与・試験

期間 

・試験結果：標的器官、腫瘍の種類、腫瘍発生頻度（腫瘍発生動物数） 

・解析データ：発がん活性（TD50）とその統計的有意性、用量-応答曲線の形状、発が

ん性に関する著者の見解 

・引用文献 

 

本データベースでは、発がん活性の数値的表現として TD50を用いている。TD50は、ある

物質を生涯にわたり投与した場合、投与なしであれば腫瘍を発生しないはずの動物数に対

し、その半数に腫瘍を誘発する用量（mg/kg 体重/日）である。 

TD50 は、発がんに関する多くの問題を比較し解析するために用いることができる標準化

された定量的な尺度となる。 

 

CPDB に収載するデータは単一化学物質（陽性/陰性に関わらず）の完全な慢性/長期試験

データであり、このようなデータが合理的に同定できるように以下の選定基準が設定され

ている。データソースは NCI/NTP による試験と一般公開された文献におけるアッセイの二

種類に区分され、それぞれに対して選定基準が設定されている。 

① NCI/NTP の試験データ 

NCI/NTP で行われた試験は、同一プロトコルであり、組織病理学検査を含め同一様式で

報告されているため、基本的に全試験が収載されている。ただし、mg/kg/日単位での用量が

算出できない場合（被験物質が粒子状、経皮又は皮下投与、出生前暴露）は除外されてい

る。 

②一般文献に公表されているデータ 

これらの試験は試験デザインだけでなく、報告様式もさまざまである。 

CPDB では、以下の条件をすべて満たす場合に限り収載することとしている。 

1. 試験動物は哺乳類である。 
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2. 投与は生涯の早い段階で開始されている（ラット、マウス、ハムスターについては

100 日齢以下）。子宮内暴露は含めない。 

3. 投与経路は混餌、飲水、強制経口、吸入、静脈内又は腹腔内注射（すなわち、全身

露出）である。 

4. 試験物質は、単一化学物質又は商用化学品混合物である。粒子状物質は含めない。 

5. 被験物質は、他の化学物質との組み合わせではなく、単独で投与されている。 

6. 投与は慢性であり、投与間隔は 7 日以内である。 

7. 暴露期間はその動物種の標準的な寿命の少なくとも四分の一（げっ歯類については、

少なくとも 6 ヶ月）である。 

8. 試験期間は、その動物種の標準寿命の少なくとも半分（げっ歯類の場合 1 年）であ

る。 

9. 試験デザインには、同時対照群が含まれている。 

10. グループ当たり少なくとも 5 匹の動物が用いられている。 

11. 外科的な介入は行われていない。 

12. 病理学データは、腫瘍の総数ではなく腫瘍を有する動物の数が報告されている。 

13. 報告されている結果は、元データであり、すでに他の著者によって報告された実験

の二次分析ではない。 

14. 分割してと殺を行った場合は、データは、と殺タイミングごとの別の試験として報

告されている。 

15. NCI が実施したサルを用いた長期試験（最大 32 年間）については、いくつかのルー

ルが緩和されている。 

 

試験データに関する文献検索は、データベースの検索と、特定学術誌の検索とが行われ

ている。 

データベースとしては、発がん試験に関する既存のデータベース（the Survey of Compounds 

Which Have Been Tested for Carcinogenic Activity）、International Agency for Research on Cancer

（IARC）の発がん物質に関するモノグラフのほか、 Medline、Current Contents 及び日本の

科学技術データベースが用いられている。 

特定学術誌としては、Cancer Research、Carcinogenesis などのがんを中心とした学術誌及

び Toxicology、Food and Chemical Toxicology などの、毒性学に関連した学術誌の検索が行わ

れている。この中には、Japanese Journal of Cancer Research, Japanese Pharmacology and 

Therapeutics (Yakuri to Chiryo)、Pharmacometrics (Oyo Yakuri)といった日本の学術誌も含まれ

ている。 

 

web ページは、個別物質ごとのデータを掲載しているが、このほかデータの一覧表、標的

部位ごとのまとめその他種々の解析データが、PDF や Excel スプレッドシートにダウンロー

ドできる。ホームページを図 4-7-1 に示した。 

個別物質は、収載物質一覧のページ（図 4-7-1）で、web ブラウザの「検索」コマンドを

用い、名称又は CAS 番号検索する。 
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個別物質のデータは、試験データの要約（ラット、マウスの雌雄それぞれについての標

的器官と TD50値；図 4-7-3）、及び当該物質の収載試験に関する試験条件、用量ごとの腫瘍

発生動物数、引用文献などが示されている（図 4-7-4）。 

 

図 4-7-1 CPDB ホームページ  

（オレンジ色の四角に記載されている項目について、それぞれのページにリンクしている） 

 
図 4-7-2 収載物質一覧のページ 
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図 4-7-3 個別物質の発がん試験結果要約 

 

 

図 4-7-4 個別物質の発がん試験結果詳細 
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８．データベースのまとめ 

 

上記のデータベースについてのまとめを表 4-8-1 に示した。 

 

表 4-8-1 国内外の主要な化学物質毒性データベース 

データベース 概要 対象とする物質 

対象とな

るエンド

ポイント

OECD QSAR 

Toolbox 

 

 

カテゴリー・アプローチによる評価を支援

するためのシステム。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の

データベースと、構造アラート（毒性発現

の原因となる部分構造）を認識するプロフ

ァイラーを搭載。Cramer 分類実施ソフト

も搭載。プロファイラーによりカテゴリー

の候補物質（共通の構造アラートを有する

物質群）を抽出し、ユーザーの判断により

アナログ物質群を選定。これらアナログの

実測試験データを基にデータギャップを

補完。 

約 3500 物質 

（搭載データベースごとの

物質数は判明しているが、重

複の有無は不明） 

反復投与毒性関連データベ

ースごとの物質数 

HESS：608 

Munro/EFSA：610 

ToxRef（EPA）：406 

MHLW：252 

ToxCast：1813 

遺伝毒性、

反復投与

毒性、生殖

発生毒性、

発がん性、

蓄積性等 

http://www.qsartoolbox.org 

有害性評価支

援システム統

合プラットフ

ォーム 

（HESS） 

カテゴリー・アプローチによる未試験化学

物質の反復投与毒性の評価を支援するた

めのシステム。ラットを対象とした化学物

質の反復投与毒性試験データ及び毒性に

かかわる作用機序情報などを集積した毒

性知識情報データベースと、ラットやヒト

などのほ乳類における化学物質の代謝情

報から構成される知識情報データベース

の 2 つのデータベース（HESS DB）を搭載。

Cramer 分類実施ソフトも搭載。 

2038 物質 

・ NITE 収集 688 物質 

 （含む 化審法新規 50、 

   医薬品 30） 

・COSMOS から受  

  け入れ 852 物質 

・US EPA  ToxCast か 

  ら受入れ 493 物質 

反復投与

毒性 

http://www.safe.nite.go.jp/kasinn/qsar/hess.html 

ド イ ツ

Fraunhofer 

ITEM 

RepDose 

反復投与毒性試験における化学物質の機

能のグループ/カテゴリーと対象臓器との

関係を解析するためのデータベース。 

約 650 物質 反 復 投 与

毒性、亜急

性 か ら 慢

性毒性 

http://www.fraunhofer-repdose.de   

Carcinogenic 

Potency 

Database

（CPDB） 

げっ歯類に対する高投与試験において発

がん性を示す化学物質にヒトが暴露した

場合の発がん性リスクを広い視点の情報

を提供。発がん性の potency として各物質

の TD50も算出されている。 

1547 物質 発がん性 

http://toxnet.nlm.nih.gov/cpdb/cpdb.html 
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データベース 概要 対象とする物質 

対象とな

るエンド

ポイント

化学物質総合

情報提供シス

テム（CHRIP） 

化学物質のリスクに関するデータを NITE

化学物質管理センターが独自に整備しイ

ンターネットを通じて無料で公開してい

るデータベース。規制関連情報、各国有害

性評価情報、物理化学性状情報、環境毒性

情報、健康毒性情報など 

約 16 万物質 

反復投与毒性関連データが

ある物質 

 METI 実施試験 119 

 NITE 実施試験  30 

反 復 投 与

毒性 

http://www.safe.nite.go.jp/japan/db.html   

US EPA 

ACToR 

(Aggregated 

Computational 

Toxicology 

Resource) 

米国環境保護庁が提供する、公になってい

るすべての化学物質毒性データのウェア

ハウス。化学物質のリスク関連情報を多数

の公的機関提供のデータから抽出。 

50 万物質以上 ヒ ト 健 康

有 害 性 全

般 

http://actor.epa.gov/actor/faces/ACToRHome.jsp 

 

 

 

  


