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毒性予測なら
（Q）SAR等による

（定量的）構造活性相関（以下（Q）SAR）やRead across等による
予測を用いた評価により、試験によらず、
毒性評価が可能なケースがあります。

目的に応じて適した予測法をご提案
経験豊かな化学・毒性学の専門家（日本毒性学会認定トキシコロジスト等）

による予測データの解釈と評価
(Q)SAR: Quantitative Structure-Activity Relationships, ( 定量的 ) 構造活性相関

毒性予測の
活用例

毒性試験の実施が
困難な物質

（化粧品原料等）の評価

新規化学物質等の
開発初期の
スクリーニング

農薬等の
代謝物の評価

医薬品中の
不純物の評価

許容量等の設定

その他、データギャップ
の穴埋め
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ICH M７

化学物質の毒性を予測する方法

CERIの毒性予測の特徴
●　スクリーニング評価による優先順位付け
企業における自主管理として、社内で取扱う化学物質について予測によるスクリーニング
評価を行い、試験実施や代替物質検討の優先順位付け等ができます。

●　毒性試験の実施が 困難な物質 (化粧品開発等) の評価
規制により動物試験が実施できない化粧品や単離精製が難しいために試験が実施できな
い成分などの毒性予測を実施します。分析技術の向上とともにこれまで知見のなかった
不純物が製品中から検出される事例も多くなっており、リスク管理を行う上でも評価の実施
が重要です。

●　農薬等の代謝物の毒性予測
欧州食品安全機関 (EFSA) の農薬中不純物の評価ガイダンス＊において推奨されている
農薬代謝物の遺伝毒性評価 (2種類の(Q)SAR) を用いた評価を行います。
＊ Guidance on the establishment of the residue definition for dietary risk assessment

●　医薬品中不純物の変異原性評価 
医薬品中の不純物の遺伝毒性に関する国際的なガイドラインICH-M7ガイドライン＊＊に
対応して、(Q)SARを用いた予測等を行います。
＊＊ 「潜在的発がんリスクを低減するための医薬品中DNA反応性（変異原性）不純物の評価及び管理ガイドライン

●　（Q）SARやRead acrossによる許容量等の設定
対象物質の毒性データがない場合でも、（Q）SARやRead-acrossにより許容量設定を行え
る場合があります。

(Q)SAR
構造的に類似した物質の既知の毒性に基
づいて、評価対象物質の毒性を予測します。

Read across
類似性のある物質のデータを用いて、
評価対象物質の毒性等のエンドポイントの
データギャップの穴埋めを行う方法です。
Read-acrossは(Q)SARが適用できない
エンドポイントや物質群に対して有効な
方法です。

知識ベース 統計ベース

Derek Nexus* CASE Ultra（GT1 BMUT)*

CASE Ultra（GT EXPERT） Sarah Nexus

＊ICH M7対応において最も汎用されているツールの組み合わせ


