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生態毒性予測システム 
KATE(KAshinhou Tool for Ecotoxicity)概要 

詳しくは 
https://kate.nies.go.jp/ 



生態毒性予測システムKATE 
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Quantitative Structure-Activity Relationship (QSAR) 

定量的構造活性相関 

化学物質の 

 ・構造上の特徴 

 ・物理化学定数 

生物学的活性 

（毒性等） 
相関 

★KATEの場合 

 ・化学物質の部分構造 

 ・logP 
  (水-オクタノール分配係数) 

★KATEの場合 

 ・魚類急性毒性値 

  （半数致死濃度LC50） 

 ・ミジンコ急性毒性値 

  （遊泳阻害半数影響濃度EC50） 
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2つのKATE 

 秘密保持の問題、透明性の確保、ライセンス上の問題から 
スタンドアロン版を開発 

 両者とも予測結果は同一 

 ただし、logP予測アルゴリズムが両者で異なる 
 ユーザーがlogPを入力しない場合、 予測値に差異が生じる可能性がある 

FITSを導入したシステム 

スタンドアロン版 

KATE  on PAS 
 

 

 

 

FITS（Fragment Identification by Tree Structure）： 
 部分構造の取得プログラム 

 大分大学福祉科学部  吉岡義正教授が開発 

インターネット版 

KATE  on NET 
 

 

 

 



毒性予測方法 
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KATEの予測の流れ 
ユーザーの操作 

化学物質の構造入力 部分構造抽出 

KATE内部での動作 

酢酸イソブチル 

 

 

 

-C(=O)O[脂肪族]    1個 

脂肪族 O    2個  

脂肪族 C          6個 

クラス分類 
esters aliphaticクラスの条件 

  -C(=O)O[脂肪族]   1個以上 

  芳香族 原子       含まない 

  チオール、アミン     含まない 

                   esters aromaticクラスの条件 

  -C(=O)O[芳香族]   1個以上 

  チオール、アミン     含まない 

                  
毒性値の予測 

・魚 類 ：log(1/LC50)＝0.67×logP－0.59  

・ミジンコ：log(1/EC50)＝0.69×logP－0.72 

 

結果の解釈 
（構造C判定及びlogP判定  

 に注意） 

logP代入 
・実測値：なし 
・計算値：1.6 

魚 類 LC50：36mg/L 

ミジンコEC50：46mg/L 6 

QSAR式を用いて毒性値を予測 



クラス分類① 

 

 

 

 

 

thiols aliphatic(ClogP)  

魚類   LC50：12mg/L  

甲殻類 EC50：2.2mg/L 

esters aliphatic 

魚類   LC50：36mg/L  

甲殻類 EC50：46mg/L 
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logP（計算値）：1.6 logP（計算値）：0.88 



クラス分類② 
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部分構造をもとに、クラスを分類 

 

 

 

 

 

 esters aliphatic primary amines aliphatic/aromatic 

魚類 魚類 甲殻類 甲殻類 



魚類 esters aliphatic QSAR式 

実測毒性が有り、QSAR式
作成の元となった物質 

（参照物質） 

logP 

毒性 

log（1/LC50) 

毒性：強 

毒性：弱 
脂溶性：低 脂溶性：高 

毒性値の予測① 
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毒性値の予測② 

魚類 esters aliphatic QSAR式 

logP 

毒性を知りたい物質 

（logP＝1.6） 

毒性：強 

毒性：弱 
脂溶性：低 脂溶性：高 
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毒性 

log（1/LC50) 
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特別なクラス（Neutral Organics） 



12 

Neutral Organicsクラスについて① 

 脂肪族炭化水素、脂肪族・芳香族エーテル、脂肪
族・芳香族ケトン、アルコールといった単純な麻酔作
用のみで毒性が説明できると考えられるクラスの物
質は、Neutral Organicsというクラスとして再定義 

 

      Neutral Organics 
 

 alcohols aliphatic   hydrocabons aliphatic 

  

ethers aliphatic  

 

ethers with aromatic 

  

nitriles aliphatic 

 

  

 

Neutral Organics 

クラスとしての参照
物質が多くなる 

⇒構造C判定、logP

判定の範囲が広が
る 

etc. 
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赤線：alcohols aliphaticなど単純な麻酔  
作用のみで毒性が説明できるクラス 
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青線：Neutral Organics 

黒線：その他のクラス 

Neutral Organicsクラスについて② 



ペンタノール予測結果① 
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ペンタノール予測結果② 
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ペンタノール予測結果③ 

16 alcohols aliphaticに比べ参照物質増 logP範囲も拡大 
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構造C判定及びlogP判定 
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予測結果の適用範囲について（判定）① 
  hydrocarbons aromatic 

参照物質   予測した物質 

 構造C判定：予測する化学物質のもつ部分構造すべてが、 
 ○：[そのクラス]の参照物質にも含まれる。 

 △：[そのクラス]または[Neutral Organicクラス]の参照物質にも含ま
れる。 

 ×：[そのクラス]や[Neutral Organicクラス]の参照物質には含まれな
い部分構造がある。 

 として評価される。 

 logP判定：予測した物質のlogPがQSAR回帰式の有効範囲内
に入っているか（内挿であるか）で評価される。 
 スタンドアロン版：有効範囲外の場合、『>P』又は『<P』と評価 

 インターネット版：有効範囲内の場合は『○』、範囲外は『×』と評価 

予測結果の有効性 

を判断することが目的 



C(1)   C(2) 

 
YES YES 

NO YES 

NO NO そのクラス  

Neutral organics 

構造C 判定 
C(1): 予測した化学物質の全ての部分構造が、「そのクラス」 

          の参照物質に含まれるか。 

C(2): 予測した化学物質の全ての部分構造が、「そのクラス」又はNeutral Organics 

           の参照物質に含まれるか。 

構造C判定：○ 

構造C判定：△ 

構造C判定：× 

予測結果の適用範囲について（判定）② 
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amines aromatic or phenols5 



判定が×の物質 
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構造C判定、logP判定が×の物質は 
信頼性なし！！ 
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既存化学物質の予測 



既存化学物質の予測① 
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 既存化学物質※）をKATEで予測 

 各判定における物質数とカバー率を図示 

構造C判定：○△ 

logP判定：   ○ 

構造C判定：○△ 

logP判定：   × 

構造C判定：× 

logP判定：   ○ 

構造C判定：× 

logP判定： × 

構造C判定：○△ 

logP判定：   ○ 
構造C判定：× 

logP判定： × 

構造C判定：× 

logP判定：   ○ 

構造C判定：○△ 

logP判定：   × 
※）OECD QSAR Toolbox  METI Inventoryより金属等予測不能物質は除き、塩は酸に置換 



構造C判定：× 

logP判定：   ○ 

既存化学物質の予測② 

23 構造C判定：○△ 

logP判定：   ○ 

構造C判定：× 

logP判定： × 

構造C判定：○△ 

logP判定：   × 

魚類 
 
 ＊ ）以下の条件を満たすクラス 

   ・参照物質数≧5 

   ・r2≧0.7 

   ・RMSE≦0.5 

甲殻類 
 
＊）以下の条件を満たすクラス 

   ・参照物質数≧5 

   ・r2≧0.7 

   ・RMSE≦0.5 

Unclassified： 
 予測結果の 

 信頼性なし 

logP大きい物質は
logBCFtox適用を検討 



Unclassifiedの物質 
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 クラス分類や作用機序等が未定義の物質群が属するクラス 

 信頼性なし 

魚類Unclassified QSAR式及び参照物質一覧 
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検討中の課題 



予測精度の向上 

 logBCFtox※）① 
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 logPが高い物質の毒性を過大評価する場合への適用を検討 

 logPのみから算出され、logPが5付近までは線形で増加、
logP6.4付近で極大となり、以降線形で減少 

 Burgas大学TIMS生態毒性QSARで説明変数の一つとして使用 

※）Dimitrov, S.D.;Mekenyan, O.G.;Walker, J.D., SAR QSAR Environ. Res. 13, 2002, 177-184. 

logPが高い物質は生体

へ吸収され難い（≒毒
性発現し難い）機構を 

説明可能 

約6.4 



予測精度の向上 

 logBCFtox② 
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魚類LC50：75mg/L 
 log(1/LC50)=0.7167 

logBCFtox 

logP 

魚
類
毒
性

 
lo

g(
1/

L
C

50
) 

魚
類
毒
性

 
lo

g(
1/

L
C

50
) 

魚類LC50：75mg/L 
 log(1/LC50)=0.7167 

実測毒性 

予測毒性 

毒性過大予測 

フタル酸ジ(2-エチルヘキシル 



予測制度の向上 

 部分電荷PEOE (partial equalization of orbital electronegativity) ① 
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 予測精度向上に資するため検討 

 logPでは説明できない反応性を説明可 

 二次元構造より計算可能なため、計算コスト安 

 α, β 不飽和カルボニル化合物中の酸素の個数で
PEOE_PC-(化合物中のPEOE の負の電荷の総和)を割っ
た値を説明変数として使用 
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 KATE acids acrylic及びacrylates（2011年3月版）  

魚類 

甲殻類 

acids acrylic acrylates 

予測制度の向上 

 部分電荷PEOE (partial equalization of orbital electronegativity) ② 
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甲
殻
類 

魚
類 

PEOE単回帰 logP・PEOE重回帰 logP単回帰 

予測制度の向上 

 部分電荷PEOE (partial equalization of orbital electronegativity) ③ 



藻類QSARの開発① 
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 参照物質：環境省生態毒性試験結果（72時間試験） 

ErC50（急性毒性） NOEC（慢性毒性） 

水色： < x mg/L 
青  ：限度試験（> x mg/L） 

水色： < x mg/L 
青  ：限度試験（> x mg/L） 



藻類QSARの開発② 

 藻類（72時間ErC50）とlogPの関係 
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Polar 

限度試験（ErC50：溶解度超又は100mg/L超） 

限度試験以外 

Neutral 

・構造分類 

 脂肪族炭化水素、アルコール 

 ハロゲン化合物 

 

・構造分類 

 フェノール、アニリン、エステル、 

 ニトロベンゼン 



藻類QSARの開発③ 

藻類（72時間NOEC)とlogPの関係 

Polar物質 
構造分類 

 ・フェノール 

 ・アニリン 

 ・エステル 

 ・ニトロベンゼン 

 

例外： 
長鎖フタル酸エステル 

多環芳香族 
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logBCFtox適用を検討 
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ご静聴ありがとうございました 
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