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１．はじめに 

1.1 本調査の背景と目的 

化学物質の安全性の評価は、従来、反復投与毒性試験など動物実験により行われてき

た。しかし、動物実験は高額の費用や時間がかかること、また動物福祉の観点から、先進

国を中心に化学物質の構造から毒性を予測する QSAR（定量的構造活性相関）などの代替手

法の開発が進められてきた。一方で、これらの手法は、毒性発現機序との関連性が明らか

でないといった課題がある。 

このため、我が国では平成２９年度から５カ年計画で「省エネ型電子デバイス材料の評

価技術の開発事業（機能性材料の社会実装を支える高速・高効率な安全性評価技術の開

発）」を立ち上げ、化学構造、体内動態及びインビトロ試験データと、インビボでの影響

との組み合わせを学習データとして、毒性発現機序情報を提示可能な毒性発現予測システ

ム（AI-SHIPS）を開発した。 

本システムについては、その開発事業の終了時評価（令和４年１１月）において、継続

的な管理・運用に向けたマネジメント体制の整備や国際展開、将来の行政利用に向けた取

り組み等を提言されている。 

この提言等を踏まえ、本調査では、本システムの社会実装に向けた自立的な運営や国際

展開等に向けた対応について調査を実施し中長期計画案の作成等を行った。 

 

1.2 調査内容 

今次調査の内容は以下のとおり。 

（１） AI-SHIPS の自立的な運営に係る課題抽出・整理とそのあり方への対応案の作成 第

三者が継続的に利用できるシステムや自立的な管理・運営体制等の確立に向けて、

以下の調査、検討等を行う。 

①令和４年度の調査事業で実施した本システム評価の結果等（追加すべき機能等）

を踏まえながら、本システムを第三者が利用する場合の技術的課題（情報セキュリ

ティー対策等）を調査、抽出する。  

②抽出した技術的課題を踏まえたシステムの改修可能性を検討し、システム改修及

びインフラ基盤（通信環境等）の具体的な仕様案を作成する。また、システム改修
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等に必要な経費の試算（現実的な状況を考慮して作成すること）及びスケジュール

の作成を行う。 

 ③本システムを管理・運営する組織の体制、運営に要する経費（自立的運営に向

けたシステム利用料等を含む）等について検討する。 

（２） 国際展開等に向けた検討・対応 

本システムの国際展開や行政利用に向けた取組として、以下の調査、検討等を行

う。 

①本システムを OECD・QSAR ツールボックスに搭載する際に求められる要件（システ

ムの技術的仕様、データ共有に係る権利関係や組み込みに向けた手続き 等）を調

査・整理し、搭載に向けたアクションプランを検討する。 

②OECD 等で議論が進められている最新の毒性予測システムの行政利用方法の検 討

状況や新たに公開される文書（ガイダンス等）の内容をとりまとめる。  

（３） 有害性データの蓄積に向けた対応 

本システムを継続的に利用することを目的とし、システムの精度向上に資する有害

性データを取得するための課題を整理し、データの守秘義務や管理方法、データ提

供者への優遇措置等や類似システム（特にデータベース）との連携可能性、新たな

公表データの活用等を検討する。  

（４） 社会実装に向けた中長期計画案の提案 

５～１０年後の社会実装を想定した、かつ、現実を踏まえた中長期計画案を提案す

る。また、その際に検討する必要があると考えられる課題と解決方策についても提

示する。なお、終了時評価報告書を参考に上記（１）～（３）等を踏まえ、直近数

年後までは可能な限り具体的に記載すること。  

（５）その他 

上記（１）～（４）に付随して、必要に応じて関連する資料作成等のほか、本シス

テムの認知度向上のための情報発信や問い合わせ対応等を行う。 

 

1.3 調査の実施体制と方法 

本調査については、調査全体の方向性の検討、外注先の調査内容の決定及び結果とりま

とめ、調査結果を踏まえた方針の検討を奈良先端科学技術大学院大学が担当し、図 1の体

制で調査の一部を下記の 3機関に外注した（表 1）。 
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図 1

 

表 1 外注業務内容および外注先 

外注先 業務内容 

富士通  

 

・第 3者の利用を前提とした毒性発現予測システム（AI-SHIPS）にか

かる課題調査及びシステム改修案の検討 

・本システムの管理・運営体制及び必要経費の調査及び検討 

・プロモーションビデオの改修 

システム計画

研究所（ISP） 

 

・システム計画研究所が開発を担当したモデル・データ管理システム

を主対象とした技術的課題、改修可能性、セキュリティ対策調査及び

システム改修案の検討 

・上記調査に基づいた本システムの社会実装に向けた技術的調査の支

援（提言等） 

みずほ R&T 

 

・シンポジウム等で実施予定のアンケート調査のうち有害性データの

蓄積に係る調査設計の支援。 

・プロモーションビデオの改修支援及び監修（英文化を含む） 

・CBI 学会のシンポジウムおよびケミカルマテリアル 2023Japan(10 月

開催)の開催支援 

 

調査業務の実施については、図 2 に示すスケジュールを設定しほぼ遅滞なく業務を推進
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した。別途、受託先の経済産業省 化学物質管理課 化学物質リスク評価室と定期的に連絡

会を実施し、進捗状況を適宜報告した。 

 

図 2 令和 5 年度調査事業実施スケジュール 

 
 

2.  AI-SHIPS の自立的な運営に係る課題抽出・整理とそのあり方への対応 

2.1 本システムを第三者が利用する場合の技術的課題の検討 

AI-SHIPS は基本的にラットの反復投与毒性を予測するシステム（以下ユーザシステ

ム）、予測モデル・データマトリクス（以下モデル・データ管理システム）および動態予

測モデルから構成される。本システムについて、令和４年度化学物質安全対策（毒性発現

予測システムの活用促進に向けた課題等の調査）1において AI-SHIPS の利用上の課題等を

把握するためユーザへの試行を実施した。この試行で明らかとなった現状システムの実際

の利用上の課題および要望事項等を精査し、本システムを第三者が利用する場合の技術的

課題の検討を行ったところ、主に以下の点において技術的課題があると認められた。 

・セキュリティ対策 

                                                      
1  令和４年度化学物質安全対策（毒性発現予測システムの活用促進に向けた課題等の調

査）調査報告書 https://www.meti.go.jp/meti_lib/report/2022FY/000339.pdf 
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・ユーザの利便性 

・予測性能の向上 

これらの課題を解決するには、現状のユーザシステム本体と付帯するモデル・データ管

理システムの両面での改修が必要となる。動態予測モデルはモデル・データ管理システム

とは独立した予測システムとなっているが、画面上の操作等はユーザシステムとして共通

の扱いとなる。 

以下、現状の予測システム本体であるユーザシステムとモデル・データ管理システムの

改修内容について各々具体的に詳述する。また今後、第三者が本システムを利用すること

を想定して、将来これを運用する機関（組織）を以下「運用機関」として記述する。 

 

2.2 システム改修にともなうインフラ基盤（通信環境、セキュリティ等）の整備 

2.2.1 システム運用におけるユーザの分類 

第三者の利用においては、ユーザおよび運用機関にとってセキュリティ対策は極めて重

要であり、AI-SHIPS の運営および組織体制整備において今後求められるシステム運営上の

通信環境やインフラ基盤の整備は不可欠である。システム運用においてセキュリティ上外

部漏洩が懸念されるデータとして、ユーザの利用形態にもよるが、予測や検索時に入力され

た化学物質構造関連データ、ユーザ情報、および、ケースによっては新規に構築される予測

モデルやデータマトリクス（データベース）自体が考えられる。したがって、インフラ基盤

整備の前提としてユーザデータはできるだけ閉鎖し、管理可能な環境とする仕様が必要で

あると判断される。この観点から、ユーザは一般ユーザ（データの参照／利用のみを行うユ

ーザを想定）とエキスパートユーザ（特定の物質群の予測精度向上のため、データの追加を

行い予測モデルの更新などを行うユーザを想定）の２種に分けて、あるべきシステムを検討

することとした。すなわち、これらのデータを利用するユーザはほとんどが予測のみを行う

ユーザであると予想されることから、各ユーザを分割することで、たとえセキュリティ事故

が発生してもユーザデータや予測対象物質の構造情報、さらに毒性情報および新規予測モ

デル等の入力された情報が洩れないように対応することが可能となる。 

 

2.2.2 システム運用の実際 共有型サービスと専有型サービス 

一般ユーザとエキスパートユーザそれぞれに対し、適当なシステムのあり方を検討した。 

一般ユーザには、基本的に共有のシステムを提供する（共有型）。システム管理は、AI-

SHIPS を運用する運用機関により、ユーザ管理、予測システム、データマトリクス等の管理

を行う。基本的に全ユーザが１システムを共有することになる。これに対しエキスパートユ

ーザには、ユーザ毎にシステム（クラウド環境）を提供する（専有型）。ユーザ ID、ユーザ
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データの管理については、エキスパートユーザ自身またはユーザ組織内の管理者がそのシ

ステムを操作することで管理する。モデル・データマトリクスの管理についても同様である。

この体系を図 3に示しそれぞれの長所、短所についても付記する。 

これらの共有型、専有型システムの各々の利用者への運用機関の業務（サービス）を、以

下各々便宜上 共有型サービス、専有型サービスと記す。 

 

図３ 

 

 

AI-SHIPS システムのサービスの第三者への提供については、前述の令和４年度化学物質

安全対策（毒性発現予測システムの活用促進に向けた課題等の調査）調査報告書におい

て、基本的にクラウドサービスによる提供がコスト、システム管理・保守およびユーザの

利便性の観点から最も現実的であるとされている。クラウドサービスによる提供形態につ

いて、前項に記載した AI-SHIPS システムの利用様式によって、データの参照／利用のみ

を行う一般ユーザはパブリッククラウドサービスによる提供（共有型サービス）を、デー

タの追加を行い予測モデルの更新などを行うエキスパートユーザについてはプライベート

クラウドサービスによる提供（専有型サービス）を行うこととなる。エキスパートユーザ

は自身のデータの追加や予測モデルの更新が可能となるが、この機能は運用組織において

共有型サービスにおけるデータマトリクス等の情報、データの追加、予測モデル更新等と

同様の機能となる。 
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また、AI-SHIPS システムの利用者数として、本調査では、共有型サービスについては利

用者が最大数百人程度かつ同時アクセス数は数十人程度、専有型サービスについては利用

者が最大数十人程度かつ同時アクセス数は数人程度を見込んで検討を実施した。 

以上の 2 種のユーザを想定した従来の予測システムについて、改修部分、付加すべき新機

能分は図 4に示すとおりと想定した。 

 

図 4 

 

 

 

2.3 AI-SHIPS の事前整備と改修について 

2.3.1 AI-SHIPS の毒性予測システム本体（ユーザシステム）の改修 

AI-SHIPS の毒性予測システム本体（ユーザシステム）をクラウドサービスとして公開す

るに当たり改修すべき点として、まずはユーザ試行で明らかとなった現状システムの実際

の利用上の要望に対応する改修事項を検討した。この試行で得られた意見、コメントを整

理し、再度、解析、回収の可能性および具体的手法について検討を行った。各々の対応に

ついては現システムの改修で可能なものと新機能を導入する必要のある対応がある。この

結果を表２に示す。なお要望点等詳細については令和４年度化学物質安全対策（毒性発現

予測システムの活用促進に向けた課題等の調査）報告書を参照のこと。 
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表 2  ユーザ試行に基づく改修事項等 

項

目 
No 要望点等 対応 

改修

No 

対応 

新機能

or 改修 

備考 

一
次
調
査 

１ 

類似物質検索の内、分子

量類似性 閾値は、入力

必須の項目であるが、そ

の旨が画面上に表示され

ていないため、入力を忘

れたまま予測をしてエラ

ーになってしまいがちな

ので、入力必須である旨

が画面上に表示されてい

ると分かりやすい。赤文

字等で強調して、類似物

質検索の項目の中の一番

上に記載されることを希

望。 

赤文字等で強

調は実施可能 
1 改修   

2 

「毒性モデル」「体内動

態予測」「類似物質検

索」のボックスは、最初

から開いた状態で表示さ

れること。 

実施可能。 2 改修   

3 

検索一覧について「再表

示」ボタンを押さなくと

も、都度実行状況が分か

るように反映可能とす

る。 

実施可能。 3 改修   

4 

予測結果詳細について解

析 ID を入力し忘れて予測

結果が出た後、解析 ID を

変更できないので、解析

ID を変更可能とすること

を希望 

技術的には可

能。 
4 新機能   
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5 

「信頼性スコアフィル

タ」に入力する適当な数

値が表示されること。 

実施可能。 5 改修   

一
次
調
査
お
よ
び
二
次
調
査 

6 

類似構造検索（分子量類似

性、閾値）の入力必須につ

いて注意喚起（赤文字等の

協調）を表示してほしい。 

技術的には可

能。 
6 改修   

7 CAS による入力を希望 

技術的には可

能 で あ る が

CAS サービス

との契約とデ

ータのメンテ

ナ ン ス が 必

要。 

7 新機能 
CAS 契約については

別記。 

8 

同じ化学物質で、一部条件

を変更して予測や類似物

質検索を行う際に毎回構

造データを入力する必要

がある。 

デフォルトで

前回の入力構

造を残す等の

変更は可能。 

8 新機能   

複数条件での

バッチ処理的

なファイルを

用意して対応

することは可

能。ユーザに

は画面ではな

く、CSV ファ

イル的なもの

を用意する必

要がある。  

9 新機能   

 

9 

現行システムでは同じ化

合物で設定値を変えて計

算する際にその度構造式

を入力する必要がある。 

同上  ― ― 改修 No.8 と同じ 

10 

再表示ボタンを押さなく

ても都度実行状況を表示

可能とする。 

可能。 ― ― 改修 No.3 と同じ 
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二

次

調

査 

11 

予測結果の出力画面から

SMILES を取得可能とす

る。 

SMILES 用の

コピーボタン

を用意する等

で技術的には

可能。（但

し、類似検索

結果の Data 

Matrix の

SMILES は複

数あるので、

どの SMILES

を利用される

かを判断する

必要あり。） 

10 新機能   

12 

メ カ ニ ズ ム の 表 現 、

Positive との関係性や円

グラフの解釈は不明解。 

操作手引書に

記載すること

で可能 

― 

マニュ

アル改

訂 

専門的な説明は、シ

ステム構築範囲の対

象害。 

13 
体内動態化合物濃度プロ

ファイルの tsv 出力 

技術的には可

能（必要性要

検討） 

11 改修 
体内動態 API で扱え

る範囲内での対応。 

14 

CS 画面で、複数のデータ

を比較した場合は判別が

しにくい。画面上で点を選

択すると名前が表示され

るなどの機能付与。 

技術的には可

能（必要性要

検討） 

12 改修   

15 

予測対象がトレーニング

セットに含まれるか知り

たい場合、自動的に試験デ

ータを表示させるか表示・

非表示を選択可能とする。 

改良の可能性

を検討。 
13 新機能   

16 
薬物動態での、半減期の予

測を追加 

理論的には可

能、今後の検

討課題。 

X ― 現段階では不要。 

17 
メカニズム結果にどの毒

性予測結果のものなのか

理論的には可

能。 
14 改修   
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物質 ID 等表示されるこ

と。 

 

18 
濃度-時間曲線の X 軸と Y

軸のスケールの調整。 

ビジュアルの

変更は可能。 
X ―  

19 

予測結果が別画面で複数

見られるのは良いが、複数

開くとどれがどれか分か

らなくなる。上部の予測・

検索条件の所に、解析 ID

とコメント（ここに成分名

を書いて利用していた）が

あると判別しやすい。 

技術的には可

能 
15 改修   

20 

DB 検索にて、SMILES で検

索した結果、複数類似物質

が表示されるが、分類 No.

順となっていて、どの物質

が近いのかが分からない。

類似度順に表記と、タニモ

ト係数などの類似度の記

載。クエリ―化合物がデー

タベースに存在するよう

であれば、その情報を予測

結果の隣に表示。 

DB 検索は部

分構造検索で

あり、類似構

造検索ではな

い。類似度順

に表記、タニ

モト係数など

の類似度の記

載およびその

他の表示は今

後 の 検 討 課

題。 

16 新機能   

21 

予測結果詳細の tsv 出力

は可能であったが、インビ

トロ実験予測値の tsv フ

ァイルの読み込みが不可

であった。 

tsv 出力は現

状想定してい

ないが、理論

的には可能。 

17 新機能   

22 
CS チェックが予測結果の

表示画面でも可能とする。 

１画面では、

スクロールす

る必要がある

ので、リンク

で別画面にて

CS 表示する

18 改修   
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形式で実現可

能。 

 

23 

化合物の入力が１化合物

毎なので、バッチ処理可能

とする。 

SDF フ ァ イ

ル、SMILES で

の複数構造の

予測は可能。

（但し、予測・

検索条件は同

一のものにな

る。） 

― ― 改修 No.9 と同じ 

24 

結果を選んで出力するの

ではなく、全ての結果のフ

ァイル出力までを一貫し

て実施可能に。 

今後の検討課

題であるが出

力方法の変更

が必要。 

19 新機能   

25 

DVD インストールは時間

的制約もありかなり困難

で現実的には Windows 対

応のシステムを望む。 

インターネッ

ト経由であれ

ば Windows で

使用可能。ケ

ーススタディ

は今後の検討

検討。 

― ― 
クラウド化すること

により対応と判断。 

26 

システムに機密保持した

まま個別にデータを入力

し、できれば予測システム

自体も自動的にデータの

見直しとともにカスタマ

イズできること。 

現行のシステ

ムでは対応で

き て い な い

が、セキュリ

ティ対応上の

検討課題。 

20 新機能 

ユーザデータを追加

し、新規予測モデル

を構築することを検

討。 

データ追加に伴う自

動的な見直しは対応

不可。 

27 

インターネット経由は便

利であるが、特に新規化学

物質の場合、入力した構造

式の情報のセキュリティ

についても、今後導入を検

討する場合は明確にして

もらいたい。（新規化学物

質の場合は、インターネッ

入力データに

ついては、暗

号化を実施し

ている。また、

予測結果を削

除時には DB

からも削除す

るようにして

21 改修 

現状のシステムでの

暗号化は問題ないが

セキュリティの対応

は検討、実施の方

向。 
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ト経由ではなく、PC にア

プリをダウンロードした

使い方が推奨されるなど

についても知りたい） 

いる。後者も

含めて重要課

題と認識。 

全
体
に
関
わ
る
コ
メ
ン
ト 

28 CAS による入力希望 

技術的には可

能だが、CAS

を利用する場

合は CAS サー

ビスとの契約

が必要とな

る。 

― ― 改修 No.7 と同じ 

29 

同じ化学物質で、一部条件

を変更して予測や類似物

質検索を行いたい場合、毎

回構造データを入力する

必要がないように要望。 

技術的に改修

は可能。 
― ― 改修 No.8 と同じ 

30 

 予測結果で NOEL≦30 陽

性、NOEL≧300 陰性と矛盾

した結果が出るので改善

を要望（３件） 

 

NOEL 値の判

定基準によっ

て矛盾が生じ

る件について

比較的構築が

うまくいく

300mg/kg/day

基準でモデル

を作り、そこ

で生成した予

測確率を

30mg/kg/day

基準モデルの

説明変数に加

えることによ

って、ある程

度解消でき

る。矛盾が生

X ― 

予測モデル構築につ

いては対象外である

が将来的な課題。 
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じる場合、評

価化合物の予

測結果の信頼

性は低い可能

性がある。し

たがって、現

状予測モデル

の汎化性能と

予測結果の信

頼度を勘案し

て陽性・陰性

を判定するこ

とになるが最

終的にはユー

ザそれぞれで

求める信頼性

のレベルを踏

まえて適宜判

断していただ

くことにな

る。本点につ

いては今後、

アルゴリズム

の見直しや説

明変数の変更

およびデータ

処理によって

一定の改善が

見込まれる。 

 

なお、ユーザからの要望事項のうち、表 3に示すセキュリティ関係、データの追加と予測

モデル再構築およびデータマトリクスおよびシステムの維持管理は互いに関連し、データ

マトリクスを含む全体のシステムの運用にも関連する事項となる。表中 No.1 から 4は実際

の運用時の対応として次項で後述する。表 3の No.5 の英語化は今後の本システムの OECD・

QSAR ツールボックスへの搭載（Repository）や国際的利用を想定した項目となる。 
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表３ 全体のシステム運用に関連する事項 

項

目 
No 要望点 回答 

RR5 調

査事業

以後の

改修対

象検討 

改

修

No 

新機能 or

改修 
備考 

共
通
事
項 

1 

インターネット経

由の入出力情報の

機密保持 

システムのセキュ

リティ対策（Cloud

等） 

現状、システ

ムサーバーの

改良、アカウ

ント発行機能

の厳格化等に

て実現可能 

― 22 新機能 
インフラ基盤

整備事項 

2 

個別データのデー

タマトリックスへ

の追加とそれに基

づく各予測モデル

の再構築と差し替

え、新規（既存）

データを追加する

ことによってモデ

ルの予測精度向上

を目指す 

システム自体

の各プログラ

ムの改変、

API の改変、

修正にて実現

可能 

― ― ― 
改修 No.20 と

同じ 

3 

システム維持管理 

システムの維持お

よび改善、データ

の日常的な追加業

務 

システムは随

時新たなデー

タの追加やそ

れにともなう

No.2 に関連す

るブラッシュ

アップが必要 

― ― ― 

実際の運用管

理の運用形態

に沿って検

討。後述 

4 

ユーザシステムや

マニュアルの英語

化 

内容について

精査の上、有

意かつ可能な

事項について

今後、対応。

デモンストレ

ーションビデ

― ―  

本システムの

国際化対応、

ユーザ要望事

項 
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オやパンフレ

ット等の改

訂、取扱説明

書、操作手引

書の改訂等も

含む。 

 

2.3.2 データマトリクスの改修について 

データマトリクスの改修について、前述のユーザ試行ではモデル・データ管理システムに

対しては特記すべき対応事項は無かったが、今後、第三者利用を想定した場合、大量のユー

ザアクセスやデータの秘匿化も含めセキュリティ対応が必要となる。本内容は、本システム

の実際の運用において管理機関、各ユーザ共通に発生する課題でもある。 

 

2.3.2.1 データマトリクスの改修にあたっての課題およびその実施 

共有型サービスについては、ユーザによるデータの登録処理が行われないこと、想定す

るアクセスユーザの増大に対応する必要があることなどの点から、前述したように、シス

テムとして何点かの改修が必要であると考えられる。一方で、専有型サービスについて

は、想定する利用者の範囲内においては、既存のモデル・データ管理システムの若干の改

修によりサービスの提供が可能であると考えられる。また、AI-SHIPS システムの全体の枠

組みにおいて検討すべき項目や共有型サービス、専有型サービスに共通で検討できる項目

もあると考えられ、以後、システムの共通化、データの秘匿化及びタスク管理の全体の枠

組みに関連する課題、共有型サービスおよび専有型サービスの各々の課題について整理

し、その対応も含めて詳述する。 

 

2.3.2.2 モデル・データ管理システムの基盤整備  

 現状の AI-SHIPS システムでは、ユーザシステム、モデル・データ管理システムで、個

別にユーザ管理を行っており、ユーザはそれぞれのシステムでユーザアカウントの取得、

パスワードの設定などを行っている。AI-SHIPS システムにおいて上記の両システムを統合

的に運用することを考えた場合、システムとしてのインフラ基盤としては本来、ユーザシ

ステムとモデル・データ管理システムで共通のユーザ管理を行うことが合理的と考えられ

る。 既存のモデル・データ管理システムのユーザ管理機能として、ユーザ登録/削除、パ



19 
 

スワード設定/編集およびユーザロールの設定/変更の機能が挙げられる。これらは、ユー

ザ管理で行う項目としては一般的であり、ユーザ管理の共通化を行うにはこれらの機能を

有する OSS（Open Source Software）のユーザ管理フレームワークを導入し、ユーザシス

テム、モデル・データ管理システムそれぞれのシステムが共通してこのフレームワークを

参照するように改修することが考えられる。 

ユーザシステムに固有の要件がある場合は、その要件も満たすフレームワークの選定が

必要である。 ここでモデル・データ管理システムでは、ユーザの役割に応じて、画面構

成やユーザが利用できる機能を制限するなどの制御を行っている。この制御は、画面遷移

のタイミングで当該ユーザの役割およびそれに紐づく権限を確認にすることにより行わ

れ、この確認までを共通フレームワークに対して行い、それ以降の制御は確認結果のみに

基づいて行うことで共通フレームワークに対する処理とモデル・データ管理システムに固

有の処理を分離する。 また、既存のモデル・データ管理システムは、一般ユーザとエキ

スパートユーザが共存する構成となっており、例としてユーザの役割に応じてデータ登録

ボタンのグレーアウトなどの制御を動的に行っていたが、共有型サービスでは、一般ユー

ザしか存在しないので操作不能なボタンについてはグレーアウトといった対応ではなく、

ボタンそのものを表示しないというような操作上のマイナーな対応が必要となる。 

またユーザ管理の共通化を行った場合には、個々のシステムでそれぞれ提供していたユ

ーザ登録や編集の機能を共通フレームワークに移譲することになり、対応する Graphical 

User Interface（GUI）の画面の廃止などの作業も必要となる。別の観点では、共有型サ

ービスの課題で述べるように、データマトリクスのデータ登録が行われないという前提の

元、タスクの並列化が可能となり、サーバの分散化などの対応が可能となる。ただし、ユ

ーザ管理用のデータが同じデータベース上で管理されているとこの前提が崩れるので、サ

ーバの分散化の対応を行うためには、ユーザシステムとの共通化は行わないまでも、モデ

ル・データ管理システムとしては、ユーザ管理の分離独立が必要と考えられる。 

 

2.3.2.3 モデル・データ管理システムで扱うデータの秘匿化（暗号化） 

モデル・データ管理システムに収載されたデータマトリクスのデータは、基本的には公

開データであり、データの暗号化等の対応は不要である。しかしながら、データマトリク

スを構成するデータのうち、in vivo 毒性データについては例外がある。in vivo 予測モ

デルの予測対象であるエンドポイントは、HESS DB 由来の毒性試験の所見データを AI-

SHIPS プロジェクトで独自にカテゴライズして整形、集約したデータであり公開データで

ある。これに対し、HESS DB の所見データについては、エンドポイントデータの策定 根拠

の明確化の観点から画面上の閲覧は許可するものの、データのコピーやダウンロードは不

可とする視認のみによる公開を行っている。モデル・データ管理システムにおいて、HESS 
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DB の所見データは、データベースと表示用キャッシュファイル群（データマトリクスバー

ジョン毎）に暗号化されずに格納されている。これらは、通常アクセスできないデータで

はあるが、特に、テキストファイルとして保存されている表示用キャッシュファイルにつ

いては、HESS DB 管理者からのセキュリティ上の要請によっては暗号化が必要となる可能

性がある。暗号化の要否はプロジェクトの方針にて決定すべき事項であるが、ここでは表

示用キャッシュファイルについてのみ暗号化すると想定した。この他、モデル・データ管

理システムに保存されるデータとしては履歴検索結果ファイル、画面表示内容出力結果フ

ァイルおよびユーザデータ登録時の登録用ファイルがある。ここで、前者２つのファイル

については、元々公開データの検索結果やフィルタリングした結果であるのでデータ秘匿

の必然性は少ないと考える。その旨、ユーザマニュアルや利用許諾書などに明記するなど

の対応を行うことになる。 

ユーザデータの登録用ファイルについては、共有型サービスでは、ユーザによる登録操

作自体が行われない想定であり元々対応不要である。一方で、専有型サービスではネット

ワークが閉じた環境で構築されるため暗号化の優先度は低いと考えられ、特段の秘匿化は

不要と思われる。また、これらのファイルはユーザが削除しない限りシステムに継続的に

保管される。このため、特に共有型サービスにおける前者の両ファイルについては、無作

為にストレージ容量を消費しないよう一定時間経過したファイルを定期的に削除する機能

の追加も必要となる。 

 

2.3.2.4 タスク管理 

既存のモデル・データ管理システムで実行される処理には、即時もしくは比較的短い時

間でレスポンスのあるタスクとデータ登録処理や履歴検索処理など処理に時間のかかるタ

スクがあり、後者については非同期のバックグランド処理でタスクを実行している。モデ

ル・データ管理システムでは、これらのバックグランド処理のタスクの実行状況を管理す

るために“celery”というタスク管理ツールを導入し、タスクの情報をデータベースに格

納している。このデータベースは、データマトリクスを格納するデータベースとは別に 

“celery”が管理するデータベースである。 また、データ登録処理時のデータ不整合か

らデータベースを保護するために、同時に１つのバックグランドタスクしか実行しないと

いう排他制御を行っているが、この制御はデータマトリクスのデータベースの機能を利用

して行っている。履歴検索処理などの参照のみの処理においても、データベース参照中の

データ更新の可能性に鑑み排他制御の対象としている。 すなわちタスク管理としては、

タスクの実行状況の管理およびタスクの排他制御の管理の両者がある。専有型サービスで

はデータの登録処理を行うが共有型サービスでは行われないので、共有型サービスではタ

スク管理の２つの機能のうちタスク実行状況の管理のみを利用することになり、これに基

づく改修が必要となる。また、共有型サービスでは、第三者利用において多数のユーザの
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アクセスが想定されることに起因するタスク管理の改修も必要になると考えられる。タス

ク管理において、共有型サービスでは改修が必要であり、専有型サービスとコードを完全

共有するのは困難であると考えられる。コードのメンテナンス性の観点から、共有可能な

部分はなるべく共有するようにすべきであるが、共有型サービスと専有型サービスは、異

なるサービス提供システムと位置付けてシステムを改修する必要がある。 

 

2.3.2.5 データマトリクスの更新 

データの更新機能自体は、既存のモデル・データ管理システムに実装されているので、

データの更新そのものは現状のシステムで可能であり、追加の改修は不要である。一方

で、共有型サービスについては、ユーザのデータ登録機能は不要となるため運用機関とし

て別の方法でデータマトリクスの更新を行う必要がある。この場合、専有型サービスの機

能で更新したデータのバックアップを作成し、初期化した共有型サービスのデータマトリ

クスにレストアすることで、データマトリクスの更新が可能となる。この作業は、共有型

サービスや専有型サービスが有する機能ではなく、システム管理者としてシステムがイン

ストールされた OSのコンソール画面で行う作業であることとなる。このワークフローを

実現するには、運用機関の共有型サービスの管理者は自身で専有型サービスを運用してデ

ータの更新を行い、OSのコンソール画面で、モデル・データ管理システムシステムのデー

タのバックアップやレストア作業を行える必要がある。専有型サービスのデータマトリク

スを共有型サービスのデータマトリクスと同期するためには、共有サービスの管理者がデ

ータ登録時に使用したデータ登録ファイルを配布してモデル・データ管理システムで登録

作業を行うようにすればよい。専有型サービスのモデル・データ管理システムで更新され

たデータマトリクスをエクスポートして、ユーザシステムにインポートすることにより、

ユーザシステムのデータマトリクスを同期することも可能である。上記のように、運用方

法の検討等は必要であるが、データマトリクスの更新については、既存のモデル・データ

管理システムの改修は不要である。  

 

2.3.2.6 共有型サービスの課題  

共有型サービスでデータ登録を行わない場合、データベース保護のための排他制御は不

要となる。また、データが更新される契機がないために、履歴検索などの処理の排他制御

も不要となりリソースの許す限り並列動作が可能となる。排他制御を外す改修は大量ユー

ザアクセスに対応する改修と合わせた作業となる。共有型サービスにおいて想定される最

大数十人単位での同時アクセスに対応するために、データアクセスの並列化対応を行う必

要がある。これはデータマトリクスのデータベースのリードレプリカを格納するフロント
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エンドサーバを複数用意することにより並列化対応が可能である。ただし、ここで留意す

べき点は、タスク管理のための“celery”のデータベースは、共有型サービス内で１基だ

けにする必要がある。 履歴検索結果、画面表示内容出力結果を格納するストレージサー

バについては、検索タスクの起動時に格納サーバを決定し“celery”で管理することによ

り分散することも可能である。したがって、共有型サービスのサーバ構成としては、

“celery”サーバが１基あり、ユーザがアクセスするフロントエンドのサーバが複数基存

在するという構成となる。図 4に共有型サービスのサーバ構成例を示す。この例ではフロ

ントエンドサーバを多数配置しているが、フロントエンドサーバが１基で十分なのか複数

台必要かは状況に応じ評価を行う必要がある。現状の見込みでは、１基での対応は難しい

と想定されるため、サーバ構成の変更など、複数基による並列化に対応する改修が必要と

なる。 

 

 

図 4 

 
 

図 4 のサーバ構成では、第一義的には“celery”サーバの性能がシステム全体の性能を

規定することになるが、“celery”の管理するデータは小さく、単純なデータベース構造

であるので、“celery”サーバがボトルネックとなることはないと考える。上述のよう

に、フロントエンドサーバをあらかじめ何基用意する必要があるか、あるいはオートスケ

ールで対応するのかなどの検討については、適当なユースケース（同時アクセス数や実行

する処理など）を用意して、負荷試験と性能測定を行い、想定性能を評価する必要があ

る。合わせて“celery”のサーバの性能評価も行うこととなる。 

 

2.3.2.7 専有型サービスの課題 

専有型サービスについては、機能的には、既存のモデル・データ管理システムに近い利

用イメージであり、特段の改修は不要であると考える。専有型サービスのユーザは最大で

も数十人、同時アクセス数数人の規模を想定しているので、専有型サービスに特化した大
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掛かりな改修は不要である。 ただし、共有型サービスの改修を行う過程で、専有型サー

ビスの実装とコードを分けたり、画面構成を変更したりする必要が出てくる可能性があ

り、そのための作業は発生する可能性がある。  

モデル・データ管理システムでは、データ登録の履歴をトレースできるようにするとい

う要件から、参照関係の多いデータベース構造となっており、データベースのアクセスが

遅いという側面があった。データベースアクセスの高速化を図るための、ベンチマーク、

プロファイリングの実施と改修のサイクルを何回か実施することが望ましい。 

 

2.3.3 データマトリクスのデータ追加、更新の作業について 

データマトリクスとしては、何れのサービスにおいても今後データの追加、更新が随時実

施される。本項では、in vivo 毒性データ（新規あるいは未公開データ）の追加更新機能に

ついて第三者の利用を想定して、現状のデータマトリクス更新手順の整理を行い、その作業

量を検討するとともに、運用をより円滑に行うための現状のデータマトリクスシステムの

改修点について検討した。in vitro データの更新についてはそれぞれの in vitro モデルの

更新においては必要であるが、ここでは in vitro モデルの更新は実験を実施してデータ取

得することが前提となり、当面想定しないこととする。なお、専有型サービスにおいてエキ

スパート ユーザがデータ追加、更新を行う場合も同様な作業が発生する。 

 

AI-SHIPS 構築時においては in vivo 毒性データデータマトリクスの更新は、複数の機関

に跨る作業であったが、それぞれの機関の更新作業の手順を統合した資料は無い。   

データマトリクス更新の手順については、データの収集、データの整形、データの登録、 

データマトリクスのエクスポートおよびデータマトリクスの更新があり、その詳細を以下

に記す。 

2.3.3.1 化合物情報について 

ACN 番号（入力物質の識別 ID番号）、ARN 番号（化学物質の毒性試験の識別 ID 番号）およ

び化合物の文字列表現である SMILES は、分子記述子の計算に当たり入力が必要となるなど、

AI-SHIPS プロジェクトにおいて、重要な役割を有するデータであるが、同一の分子に対し

て複数の SMILES 表現が存在することがある。   

このため、AI-SHIPS プロジェクトでは、HESS のデータや、他のデータソースから収集し

たデータについて可能な限りデータの出典にあたり被験物質を同定し、適切な SMILES 表現

を決定するというプロセスが必要であった。今後のデータの収集においても同様のプロセ

スを踏む必要があるが、この作業には高度な専門的スキルが必要であり、担当できる機関は

限られる。SMILES を決定するにあたっては、引用した公表資料に記載の SMILES についても
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見直しを行い、データマトリクスに既存データに存在しない化合物であることを精査した

上で SMILES 文字列を決定している。このようにして決定される SMILES は、AI-SHIPS プロ

ジェクトで取り扱う化合物を一意に特定するためのインデックスとして機能しているが、

SMILES 文字列をそのままインデックスとして扱うのは煩雑であり、これまでの開発プロジ

ェクトでは、ACN 番号と呼ばれる IDを、すべての上記 SMILES に個別に割り当て化合物を一

意に識別するキーとしている。従って、新たなデータを収集、入手した場合に、運用組織は、

SMILES を精査、決定し、ACN 番号を割り当てる必要がある。一方、同一の化合物に対して、

異なる試験条件で毒性試験が行われることはあり得るため、実験条件に対しては ARN 番号

を割り当てて、毒性試験の識別を行なう必要もある。モデル・データ管理システムへの in 

vivo 毒性データの登録には、ACN 番号、ARN 番号の両方が必須であるので、ACN 番号、ARN 番

号のその関係性を明確にしておく必要がある。 

 

2.3.3.2 データ収集、更新時（整形）のデータ形式が HESS 形式の場合の対応 

新規に追加された HESS 情報をデータソースとしてデータの更新を行う場合、データは必

然的に HESS 形式となる。ここで、HESS の提供元から差分データのみの提供であれば、まず

そのデータに対して SMILES の精査を行う。あわせて、旧バージョンから削除、変更された

データの情報が提供されている場合は、それらのデータの精査も実施する必要がある。 差

分のみの提供でない場合は、更新されたバージョンの HESS データをダウンロードし、差分 

データの抽出、削除や変更のあるデータの確認が必要となる。  

 

2.3.3.3 データソースが HESS 以外の場合の対応 

データソースが HESS 以外である場合は、開発方針に従い運用機関が新たなデータを収集

するので、差分の確認などは行う必要はない。また、収集されたデータは、すべて HESS 形

式に変換される。仮に、SMIELS の精査後に、データマトリクスに収載ずみの化合物である

ことが判明した場合は、異なる ARN 番号を割り当てて新規毒性試験データとして登録する

こととなる。いずれにせよ、SMILES の精査、決定までがデータ収集を担当する運用機関の

作業範囲となる。ACN 番号、ARN 番号は、データマトリクス形式で化合物を管理するために

必要なインデッ クスであるので、これらの割り当てはデータ整形の手順で行う。 

 

2.3.3.4 データマトリクスのデータ追加、更新（整形）のプロセスと整備 

データの整形は、収集された、HESS 形式のファイルをモデル・データ管理システムでデ

ータの登録用形式のファイル形式変換するプロセスであり、以下の１）～２）で行われる。 
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１）データマトリクス形式への変換  

HESS 形式からデータマトリクスの形式に変換を行う。この変換は既存のスクリプトで行

う。ただし、現在のスクリプトでは、in vivo 毒性データ以外のデータも同時に扱われ

るので、毒性データ専用のツールとしての整備が必要となる。 

２）データマトリクス形式→モデル・データ管理システム登録用形式への変換  

既存のスクリプトで変換を行う。ただし、現在のスクリプトでは、前述と同様に毒性デー

タ専用のツールとしての整備が必須である。また、毒性予測モデルのアップデートを実施

する場合は、説明変数として、Mordred 記述子および Tox21-MIE 予測値が必要となる。こ

れらについても、開発者用のツールを転用して整備する必要がある。  

３）データの登録とデータマトリクスのエクスポート 

データの登録およびデータマトリクスのエクスポートは、既存のモデル・データ管理 

システムを利用して行う。 

４） ユーザシステムのデータマトリクスの更新 

モデル・データ管理システムのデータマトリクスは、データを登録した段階で更新され

ているので、ユーザシステムには、エクスポートされたデータマトリクスファイルのイ

ンポート機能があり、その機能を使ってデータマトリクスの更新を行う。  

 

2.4 システム改修等に必要な経費の試算及びスケジュールについて 

2.4.1 AI-SHIPS 予測システム（ユーザシステム本体）に関する経費試算 

現状のシステムの将来的運用のために必要なユーザシステム本体の改修、改善、新規機

能導入およびセキュリティ対策について経費を試算した。経費の試算は、その仕様、スケ

ジュールおよび対応（外注先等）により金額は変動するものとなる。また業務の内容は作

業項目の内容によって工数単価は異なる。この経費試算においては個別の工数単価を見積

もるのは困難なため、すべての業務は一律に一般社団法人 日本情報システム・ユーザー

協会が試算した人件費単価 125 万円/月を採用した。（経済調査研究所 研究レポート

2020 https://juas.or.jp/cms/media/2021/05/20_it-investment_2.pdf） 

 

この試算では、一般ユーザを対象とした場合（共有型サービス）とエキスパート ユーザ

を対象とした場合（専有型サービス）のそれぞれの経費を算定した。  

システムの改修と機能改善項目は前項の表 2の改修 No.に該当する費用となり、この結果を

表 4に示す。また、ユーザシステムに関連するインフラ基盤整備およびセキュリティ対策に

ついては、表 3記載の 1から 4の項目の作業内容を具体化して試算した。この結果は表 5に

示す。なおここでのセキュリティ対策はインターネット公開する場合において、必要となる
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セキュリティ対策を行うプログラム作業を示す。さらに、今後の AI-SHIPS の国際展開も考

慮し、システム自体の英語化も経費算定対象とした。 

 

表 4 共有型サービスと専有型サービスの改修経費試算 

大項目 中項目 
改修

No 

項目 

（小項目/作業項目） 

工数 

人月 
経費案（円） 

一般ユーザ対

応共有型サー

ビス（一般ユ

ーザ対応） 

システム改

修 
22 管理 URL 変更 3.6～4.0 

4,500,000～

5,000,000  

22 ユーザ管理 3.0～3.2 
3,750,000～

4,000,000  

1,2,

3,5,

6,11

,12,

14,1

5,18 

画面 4.0～4.2 
5,000,000～

5,250,000  

4,10

,13,

17 

機能追加 3.0～3.2 
3,750,000～

4,000,000 

7 CAS システム導入対応 3.0～3.2 
3,750,000～

4,000,000 

8 入力履歴 1.8～2.2 
2,250,000～

2,750,000 

9 バッチ処理 3.0～3.2 
3,750,000～

4,000,000 

16 DB 類似検索 1.4～1｡6 
1,750,000～

2,000,000 

19 全件結果出力 1.4～1｡6 
1,750,000～

2.000,000 

専有型サービ

ス（エキスパ

ートユーザ対

応） 

機能改善 

21,2

2 
データ管理 3.0～3.2 

3,750,000～

4,000,000 

20 予測モデル用 DB 作成 4.8～5.2 
6,000,000～

6,500,000  

20 予測モデル作成 8.0～8.8 
10,000,000～

11,000,000 
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20 予測モデル保存 3.2～3.6 
4,000,000～

4,500,000  

20 予測モデル利用機能 5.8～6.4 
7,250,000～

8,000,000  

20 予測モデル切替機能 5.8～6.4 
7,250,000～

8,000,000 

合計      54.8～58.0 
67,500,000～

72､500,000 

 

表 5 作業の具体化に伴う経費試算（表 4記載の 1から５） 

大項目 中項目 
項目 

（小項目/作業項目） 

工数 

月人 
経費案（円） 

一般ユーザ対

応共有型サー

ビス（一般ユ

ーザ対応） 付帯するイン

フラ整備 

インフラ仕様調整 
0.2～

0.3 

250,000～ 

375,000  

インフラ準備 
0.1～

0.2 

125,000～

250,000  

環境構築 
0.1～

0.2 

125,000～

250,000  

システム導入 
0.2～

0.3 

250,000～ 

375,000 

セキュリティ

対応 

AI-SHIPS プログラム自体のセキュリテ

ィ対策。（インターネット公開する場合

において、必要となるセキュリティ対策

を行うプログラム作業） 

5.0～

6.0 

6,250,000～

7,500,000 

英語化 

英語翻訳 
2.0～

3.0 

2,500,000～

3,750,000  

画面変更 
1.4～

2.0 

1,750,000 

～2,500,000  

専有型サービ

ス（エキスパ

ートユーザ対

応） 

セキュリティ

対応 

AI-SHIPS プログラム自体のセキュリテ

ィ対策 

5.0～

6.0 

6,250,000～

7,500,000 

英語化 

英語翻訳 
2.0～

3.0 

2,500,000～

3,750,000  

画面変更 
1.4～

2.0 

1,750,000 

～2,500,000  
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プロジェクト

全般 

全般の業務管

理費用 
 

4.6～ 

5.0 

5,175,000～

6,250,000 

合計   
22.0～ 

28.0 

27,500,000～ 

35,000,000 

 

2.4.2  データマトリクス関連のシステムの改修、整備に関する経費試算 

2.2.2 項で AI-SHIPS システムを公開する際に想定されるユーザの種別およびそれぞれ 

のサービスを提供するのに適した提供形態を整理したが、その上でデータマトリクス関係

の技術的課題について共通する課題、ユーザ種別／提供形態ごとの課題をそれぞれ検討

し、作業内容、工数の試算を行った。あわせてデータマトリクスについては AI-SHIPS サ

ービスの運用を開始する前に、ソフト面でデータ整形ツールの整備、チュートリアル作成

といった基盤整備が必要であると思われる。また、データ収集→更新のサイクルの中で、

SMILES の精査、HESS データの差分チェック、作業については、専門性が高く困難度の高

い作業となっている。前項でも記載したが実際の作業は対象となるデータの量や内容によ

り難易度が変動し経費見積は困難な面もあるが、ここでの経費算定では暫定的に毒性デー

タ専用スクリプト化に含めた。ツールは Linux 環境上のコマンドラインツールとし、GUI

は作成しない前提とした。以上の経費試算結果を併せて表 6に示す。 

 

表 6 データマトリクス関連経費試算 

大項目 中項目 
項目 

（小項目/作業項目） 

工数 

月人 
経費案（円） 

一般ユーザ対

応共有型サー

ビス（一般ユ

ーザ対応） 

大量ユーザアク

セス対応 

負荷試験、性能評価 2.0～3.0 2,500,000～3,750,000 

サーバ構成変更、評価 2.0～3.0 2,500,000～3,750,000 

Cerely 制御改修 2.0～3.0 2,500,000～3,750,000 

専有型サービ

ス（エキスパ

ートユーザ対

応） 

機能面 共有型サービス関連修復 2.0～3.0 2,500,000～3,750,000 

非機能面 データアクセス性能改善 4.0～5.0 5,000,000～6,250,000 

プロジェクト

全般 

ユーザ管理 

フレームワーク導入管理 2.0～3.0 2,500,000～3,750,000 

画面制御、GUI 改修 1.0～2.0 1,250,000～2,500,000 

データ管理 暗号化方法調査と実装 1.0～2.0 1,250,000～2,500,000 
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ファイル消去機能 1.0～2.0 1,250,000～2,500,000 

プロジェクト管

理 
デプロイ調整等 0.5～1.0 625,000～1,250,000 

結合試験仕様書 仕様書調査、作成 2.0～3.0 2,500,000～3,750,000 

結合試験 試験実施 2.0～3.0 2,500,000～3,750,000 

マニュアル作成 
マニュアル改訂、調査、

作成 
0.5～1.0 625,000～1,250,000 

データマトリ

クス基盤整備

関係 

チュートリアル

作成 

データ登録手順のチュー

トリアル 
0.5 625,000 

HESS→データマ

トリクス変換 

Jupiter Notebook を

Python スクリプト化 
0.5～1.0 625,000～1,250,000 

データマトリク

ス→登録用デー

タ変換 

毒性データ専用スクリプ

ト化 
1.0～2.0 1,250,000～2,500,000 

Mordred 記述

子,Tox21-MIE 予

測値計算 

開発用ツールの転用、整

備 
1.0～1.5 1,250,000～1,875,000 

合計   
25.0～

38.0 

31,250,000～

47,500,000 

 

2.5 システムの実際運用及びその管理（組織、体制） 

AI-SHIPS の実際的な運用のために本システムを管理、運営する組織（運用機関）の具体

的な業務、その実施組織と体制について調査、検討を行った。さらにこの内容に沿って運

営に要する経費（自立的運営に向けたシステム利用料等を含む）の試算を行った。この調

査には運営組織の体制整備に係る事前発生業務も含んでいる。その結果を以下に詳述す

る。前述したように AI-SHIPS の使用形態については専有型と共有型があることから、提

供するサービスも専有型でのサービス（以下専有サービス）と共有型でのサービス（以下

共有型サービス）の２種類となる。両者では管理する業務の内容は重複する部分が多いが

異なる点もある。本項ではこれらの両サービスの提供を前提として検討している。 

 

2.5.1  AI-SHIPS のあるべき管理と運用 
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本システムを実際に運用していくうえで、運用機関の求められる機能を体系化しグルー

プに分類（類別）した。すなわち図５に示すようにシステムの運用の全体管理、企画運用

を行う全体管理グループ、ユーザシステムの運用を行うユーザシステム管理グループ、予

測するモデルとデータ管理システムを管理するモデル、データ管理グループおよび予測モ

デル、データマトリクスの運用を行う AI-SHIPS 管理グループとなる。また、その運用作

業の具体的内容を図６に示す。 

図５

図６

 

 

図 6 で想定されるそれぞれの業務を共有型、専有型サービスで分類し、さらに詳細に作

業内容を具体化した。この結果を表 7に示す。専有型サービスではエキスパートユーザ自

身で対応する作業があるので、データの追加やモデルの改修等に関する事項は運営組織の

業務からは除かれ、共有型サービスのみ発生となる。 

以下各項目について詳述する。 
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表 7 

分類 項目 共有型サービスの作業内容 専有型サービスの作業内容 

全体管理 AI-SHIPS 業務管理、

ユーザ管理、窓口業

務および広報関連

（ポータルを設置） 

運用状況管理、ログイン機能、申請

受付機能（ポータル）、ユーザ管理

システムとの連携、ドキュメント

提供機能（チュートリアルを含む）

およびアナウンス・広報機能、問い

合わせ対応等およびユーザ管理シ

ステムの運用。 

共通 左記と同様の他、サ

ービス内容の合意、契約 

プライベートクラウド構築

支援、更新データの配布等 

Q&A 窓口 ユーザよりの Q&A 窓口、Q&A の一

次受付 

左記同様 

Q&A 管理 Q&A 内容により、「ユーザシステ

ム管理」「モデル、データ管理シ

ステム管理」「AI-SHIPS 管理」の

各 Q&A 担当へ QA 内容を連絡。ま

た、各 Q&A の対応状況等の管理の

取り纏め。データマトリクスの著

作権についての Q&A 対応。 

左記同様。 

ユーザシ

ステム管

理 

セキュリティ対策

（維持管理） 

OS,OSS アップデート 

WAF,アンチウイルスソフト更新ロ

グ確認、 

ログ確認不要 

その他は左記同様 

モデル、データ登録 予測モデル登録、データマトリク

ス登録 

左記同様 

ユーザ登録、削除 ユーザ IDの発行、ユーザの登録/

削除、パスワード設定/編集およ

びユーザロールの設定/変更の機

能を提供 

左記同様 

Q&A 対応 ユーザシステムの操作面の Q&A に

ついても対応 

左記同様 

モデル、

データ管

理 

セキュリティ対策

（維持管理） 

システム更新、システム入れ替え 左記同様 

モデル、データ登録 予測モデル、データマトリクスの

登録 

管理組織更新データとユーザ更新

データの競合対応。 

管理組織更新データ登録 
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ユーザ登録削除 一時保存データの削除 ユーザ実施 

Q&A 対応 モデル、データ管理システムの操

作面の Q&A に対応。また、モデ

ル、データ管理システム管理のユ

ーザ権限等の Q&A についても対

応。 

左記同様 

AI-SHIPS

管理 

予測モデル改修 予測モデルの改修（毒性予測モデ

ル API 作成、更新） 

ユーザ実施 

データマトリクス改

修 

データ整形、登録、エクスポート

データマトリクス更新 

ユーザ実施 

Q&A 対応 各予測モデルの予測内容の見方、

アルゴリズム等の Q&A に対応。

（実際には、各予測モデル作成者

に対応することになる。） 

左記同様 

 

2.5.2 運用機関における全体管理  

全体管理は AI-SHIPS システムの運用全般に関する業務管理、ユーザ管理（登録）窓口

とユーザ管理および Q&A 対応が主業務となる。全体の業務管理をはじめ共有型サービスと

専有型サービスでは共通する業務もあるが、専有型サービスでは個別契約対応やクラウド

支援業務も発生する。 

共有型サービス、専有型サービスにおいて、ユーザは共通的に以下の手順で利用を開始

すると想定される。 

①ユーザは AI-SHIPS システムの共有型サービスが提供されていることの認知  

②ユーザはサービスの内容、利用開始の申請手順などの情報収集 

③ユーザはサービスの利用を決定し、利用申請を実施 

④ユーザはサービスのアクセス方法、ユーザ ID、初期パスワードの通知を受ける  

⑤ユーザはサービスにログインして利用を開始 

 ⑥同時にユーザは i. サービス稼働状況のアナウンス  

ii. マニュアルの提供  

iii. チュートリアルの提供  

iv. Q&A の提供  

v. 問い合わせ窓口の設置のようなサービスを要求する可能性あり。 

 ⑦ユーザはサービス利用の終了を決定し、終了申請を行う  

⑧ユーザはサービス利用手続き完了の通知を受ける 
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以上から想定されるユーザ管理業務の具体的内訳を表 8および表 9に整理する。 

このうち申請受付は窓口業務となり、ユーザアカウント管理はユーザ管理で行う。 

Q&A 窓口は直接的な問い合わせに対応し、Q&A 管理は回答内容の齟齬防止、統一化等全体

的な Q&A 対応状況を管理する。 

 

表 8 ユーザ管理業務 運用関係（１） 

業務分類 機能 対応項目 内容 

AI-SHIPS 運

用 

アナウンス・広報（システム紹

介、手続き等） 

①⑥ HP 等による告知、セミナー

等の実施 

方針決定、運用ルール策定 

システム関連のドキュメント整

備等 

⑥ マニュアル、チュートリア

ル、FAQ 対応 

 

表 9 ユーザ管理業務 窓口業務（２） 

業務分類 機能 対応項目 内容 

ユーザ管理窓口 申請受付 ②③⑦⑧ サービス利用規定の整備、

申請手段の整備 

ユーザ管理 ユーザアカウント管理 ④⑤⑧ ユーザアカウント登録、削

除等 

Q&A 窓口、管理 ユーザサポート（Q&A 等） ⑥ Q&A 問い合わせ対応その他 

 

共有型サービスを前提とした場合、運用方針の決定、前述のポータルサイト運用、ユ

ーザ管理システムの作成、プラットフォーム選定、デプロイ構築、設置や一連のドキュメ

ント作成が必要である。これに対し、専有型サービスにおけるユーザサポートの範囲やシ

ステム管理の内容は利用機関の事情によりその範囲や内容が異なることが想定され、ま

た、利用機関毎に個別に契約して有償での対応となると考えられる。あらかじめ提供する

サービス（システム管理の項目やユーザサポートの内容など）を整理してそれに応じた契

約書の雛形を作成しておくことが必要である。  

 

表 8 のアナウンス機能や表 9 に示すユーザ管理等の機能は、2.3 項で記載した改修後の

ユーザシステムおよびモデル・データ管理システムには搭載されておらず、このため AI-

SHIPS システムの運用では上記機能を画面上で提供するポータルサイトの作成、設置が必

要となる。あわせてユーザを管理するユーザ管理システムの作成も必要となる。したがっ

て管理組織を運用する業務の他に、ポータルサイトおよびユーザ管理システムの作成業務
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が発生する。ポータルサイトの機能としてはログイン機能、申請受付機能、Q&A 等ユーザ

管理システムとの連携、ドキュメント提供機能（チュートリアルを含む）、アナウンス機

能および Q&A 対応がある。各機能について具体的に記載する。 

 

2.5.2.1 ログイン機能  

ユーザはポータルのログイン画面で、AI-SHIPS システムにログインすることとなる。そ

の後、ユーザシステム（毒性予測システム）、モデル・データ管理システムに分岐する。

それぞれのシステムは、ユーザ管理システムに問い合わせて、当該ユーザのログイン状況

やユーザ権限などの情報を得る。 

 

2.5.2.2 申請受付機能  

AI-SHIPS の利用に関する申請受付機能は、申請用の入力フォームを有し、申請内容とユ

ーザ情報をユーザ管理システムと連携する簡易なデータベースに登録する、あるいは管理

組織へのメール送信処理などの機能を有する。申請受付機能については、場合によって

は、メールベースの運用も可能である。  

 

2.5.2.3 ドキュメント提供機能  

ドキュメント提供機能では、最低限の機能として PDF などで作成された文書の閲覧機能

を提供する。要望に応じてオンラインマニュアルの提供や、GUI 操作を含めたチュートリ

アルの提供を行う。ユーザシステム、モデル・データ管理システムの実装工程で、それぞ

れのマニュアルが作成されると考えられるが、オンラインマニュアル、チュートリアル 

FAQ などの追加整備が必要と考える。  

 

 

 

2.5.2.4 アナウンス機能  

サービス運用状況の告知など、管理組織からユーザへアナウンスしたい内容を登録し、

メンテンスできる HP 等の機能が必要である。  

 

2.5.2.5 ユーザ管理機能  
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管理組織では、ユーザの利用申請に基づき、ユーザシステム管理を利用して、ユーザの

管理を行う。ユーザシステム管理では、ユーザ IDの発行、ユーザの登録/削除、パスワー

ド設定/編集およびユーザロールの設定/変更の機能を提供する。ユーザを単純に個別管理

するのであれば実装は容易と考えられるが、法人単位で階層的にユーザ管理を行うなどの

要望があった場合は、管理の仕様の検討や実装に相応の工数を要すると考えられるため、

事前の方針の決定が重要である。ユーザシステム管理では、ユーザのログインを受け付

け、ユーザシステム、モデル・データ管理システムからの問い合わせを受けるため、サー

ビス提供中は常に起動されている必要がある。なお、専有型サービスではユーザ管理はユ

ーザサイドの AI-SHIPS システム担当管理者が行う。  

 

2.5.2.6 Q&A 管理と対応 

全体管理では Q&A の内容により、「ユーザシステム管理」「モデル、データ管理システム

管理」「AI-SHIPS 管理」の各 Q&A 担当に Q&A 内容を連絡し回答を得る総括的な Q&A 窓口の

対応をすることとなる。また、各 Q&A の対応状況等の管理を取り纏めて齟齬が無いことを

確認する等の管理を行い。データマトリクスの著作権についての Q&A についても直接的に

対応する。 

 

2.5.2.7 専有型サービスでのユーザ管理と窓口業務 

専有型サービスでは、プライベートクラウドにインストールされて利用される。プライ

ベートクラウドの導入については利用機関毎に事情が異なると考えられ（すでに利用中の

クラウドがある、管理部門の有無など）、プライベートクラウドの構築は、利用機関の責

任で実施することを前提とする場合は以下のような手順となる。ここでの専有型サービス

システム構築担当機関は管理組織での機関となる。 

 

①ユーザは AI-SHISP システムの専有型サービスが提供されていることを認知する  

②ユーザはサービスの内容、利用開始の申請手順などを情報収集  

③ユーザはサービスの利用を決定し、利用申請を実施  

④ユーザは、専有型サービスシステム構築担当機関と協議の上、プライベートクラウドを

構築する。あるいは構築を依頼する  

⑤専有型サービスシステム構築担当機関は、専有サービスのインストールを行う  

⑥ユーザは自身の責任で専有型サービスを利用する  

⑦専有型サービスに特徴的な運用として利用機関のユーザデータの登録を行うことがある  
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⑧専有型サービスシステム構築担当機関は、ユーザの要請に応じて、プライベートクラウ

ドの管理を一部実施する  

⑨ユーザはサービス利用の終了を決定し、終了申請を行う  

⑩ユーザはプライベートクラウドの利用を終了する  

 

上記の①～③は、共有型サービスと共通の内容であり、サービス利用の申請受付までを

全体管理部門（ユーザ管理窓口）が行う。④以降の作業は、専有型サービス構築（ユーザ

システム管理）担当部門（機関）が引き継いで、ユーザと協議の上作業を進める。ユーザ

のサービス利用開始後のユーザサポート、システムのアップデートなどのシステム管理作

業は、利用機関からの要求に応じて、ユーザ管理と専有型サービス構築担当部門（運用機

関）が実施する。 ⑩のサービス利用終了時の作業については、プライベートクラウドを

どのように構築しているかに拠るため、都度協議して行う。  

専有型サービスのポータルサイトについてプライベートクラウドへは、基本的に図４ 

の青背景の囲みの中のサーバ構成が構築される。専有型サービスではユーザのデータ登録

申請関係の機能は必要がないため、それらの機能を除いたポータルサイトを作成する。そ

の他のログイン機能、機能、ドキュメント提供機能、アナウンス機能は共有サービスの機

能を継承する。共有型サービスでは、ユーザ管理とモデル・データ管理システムの一時保

存データの削除をユーザ内の AI-SHIPS システム管理者あるいは担当者が行う。 

 

2.4.3 ユーザシステム管理とモデル、データシステム管理 

システム自体の稼働と運用における管理はユーザシステム管理とモデル、データ管理シ

ステム管理に大別されるが、基本的にはいずれもセキュリティ対策、モデル、データ登録、

ユーザ情報登録・削除および Q&A 対応業務から構成される。セキュリティ対策管理はユーザ

システム管理とモデル、データ管理システム管理および AI-SHIPS 管理では、ほぼ共通内容

となる。Q&A 対応は全体管理からケースによって個別の案件について連絡があり、それに対

応する。ユーザ登録、削除、データマトリクスの登録等については、図７に示すように、現

状ではお互いに連携されておらず、それぞれのシステムにおいて作業を実施する必要があ

り、同様の作業が発生する。 
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図 7  ユーザシステム管理とモデル、モデル データ管理システムの関係 

 

 

2.5.3.1 セキュリティ対策と管理 

ユーザシステム管理およびモデル、データ管理システム管理では関連するオペレーティ

ングシステム（OS）および Linux 等のオープンソフトウエア（OSS）のセキュリティ対策

と対応が求められる。すなわち OS,OSS のセキュリティ情報の確認を実施し、セキュリテ

ィ対策のアップデートがあった場合、アップデート内容の確認が必要である。また問題が

生じた際や OS,OSS のアップデートがあった時にはシステムの（一旦）停止をアナウンス

し、システム停止を行う。システム再開時は再開をアナウンスする。さらに“Web 

Application Firewall”「Web アプリケーションの脆弱性を悪用した攻撃」等のアンチウ

イルス対策についても随時更新を実施し、更新情報の確認をする。この内容については

AI-SHIPS 管理でも同様であり、共有型サービス、専有型サービスでもほぼ共通である。 

 

2.5.3.2 ユーザシステムを利用する場合のユーザ登録、データ削除について 

ユーザシステムを利用するためのユーザ登録および削除の実際の運用フェーズとしては

具体的に以下が挙げられる。 

 

① ユーザの利用申請を受領したのち i. 利用資格審査 ii. ユーザ ID を発行、初期パ

スワード設定して申請者に通知  

② 利用終了を受領 i. ユーザ保存データを削除 ii. ユーザ ID を削除  

③ 運用状況の監視 i. システムのアクセス状況の監視 ii. 異常発生時のデバッグなど

のためにログを取得、管理する  

④ ユーザサポート i. 問い合わせ対応を行う ii. FAQ のメンテナンスなど  

⑤ アナウンス i. システム運用に関わるアナウンスを行う  
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これらは前述したようにユーザシステム管理、モデル・データ管理システムの両方で作

業が発生するが、モデル・データ管理システム特有の役割として、ユーザの一時保存デー

タの管理（登録、削除管理）がある。共有型サービスのモデル・データ管理システムの機

能としては、運用機関以外の新規のデータの登録機能は存在しないため、ユーザ情報がサ

ーバに保存されることはないが、ユーザのデータ履歴の検索結果、データマトリクス閲覧

のフィルタリング結果などは一時的に保存される。これらの一時保存データはユーザ ID毎

に管理され、ユーザ自身でも削除、ダウンロードを行うことが可能である。 これら一時保

存データについては、ユーザが利用を停止するなどの理由でユーザ ID が削除される段階で

当該ユーザ IDに紐づくデータを削除する必要があり、また無秩序なデータ容量の増大を防

止するために一定期間経過後は強制的に削除するなどの管理も必要である。このため、運

用機関にも削除を実施するための機能が必要である。一時保存データの削除機能は、モデ

ル・データ管理システムが Application Programming Interface（API）として提供し、ユ

ーザ管理システムから API 経由で呼び出すように実装することが望ましい。 

 

2.5.4 AI-SHIPS 管理 （データマトリクス・毒性予測モデルの改修・更新） 

共有型サービスの場合、AI-SHIPS 管理の主要な業務は新規の物性・毒性情報の公開や取

得に伴うデータマトリクス・毒性予測モデルの改修と更新となる。特に in vivo 毒性デー

タについては、今後もデータマトリクスおよび毒性予測モデルの更新を行うこととなる。

このため、まず、最初の段階でデータマトリクス更新用のデータについて、運用機関自身

がデータの収集を行うのか、外部機関に委託するのか、その頻度は常時実施なのか、不定

期あるいは定期的に行うのか等を決定することが前提となる。また、モデル・データ管理

システムでデータを登録するには、収集したデータを解析し、登録可能な形式に整形する

必要があり、その具体的実施方法についても検討する必要がある。最も作業分担を細分化

した場合、以下に示す AI-SHIPS 開発プロジェクトの作業分担例が参考となる。 

 

1）データ収集作業（HESS DB, みずほリサーチ＆テクノロジーズ） 

 2）データ解析、整形作業（産業技術総合研究所）  

3）データ登録作業[データマトリクスの更新作業]（システム計画研究所）  

4）毒性予測モデル作成作業（モデル作成チーム）  

5）毒性予測モデル API 作成作業（富士通, システム計画研究所）  

「（）」内：AI-SHIPS 開発プロジェクトにおける担当機関 
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2.5.4.1 データマトリクスのデータ更新と毒性予測モデル作成 

更新されたデータマトリクスは、（運用機関用）モデル・データ管理システムからエク

スポートされ、ユーザシステムは、エクスポートされたファイルをインポートしてデータ

マトリクスの更新を行う。毒性予測モデルの作成もまた、このファイルを用いて行われ、

作成されたモデルの情報は、運用機関用モデル・データ管理システムに登録される。さら

に、更新された毒性予測モデルを呼び出す毒性予測 APIを作成し、ユーザシステムの毒性

予測 API の更新または追加を行う。共有型サービスのモデル・データ管理システムの更新

は、データマトリクスと毒性予測モデル情報が更新された（運用機関用）モデル・データ

管理システムのバックアップを作成し、そのバックアップで運用機関用の共有型サービス

のモデル・データ管理システムを再構築することで行う。 

 

2.5.4.2 共有型サービスのデータマトリクス・毒性予測モデルの改修更新 

共有型サービスにおける AI-SHIPS 管理のデータマトリクス・毒性予測モデルの改修更

新の具体的プロセスと作業は以下のとおりとなる。 

 

① データ収集および登録データ形式への整形の実施 

② モデル・データ管理システムでデータマトリクスの登録  

③ モデル・データ管理システムでデータマトリクスのエクスポート 

④ エクスポートしたデータマトリクスで毒性予測モデルを作成  

⑤ 作成したモデルのモデル情報をモデル・データ管理システムに登録 

⑥ モデル・データ管理システムのバックアップ作成  

⑦ 毒性予測 API の更新または作成 

⑧ サービス一時停止のアナウンス  

⑨ 公開サーバでの公開停止  

⑩ ユーザシステムでデータマトリクスのインポート  

⑪ ユーザシステムの毒性予測 API の更新または追加  

⑫ モデル・データ管理システムの初期化とレストア  

⑬ 公開サーバの公開再開  

⑭ サービス再開のアナウンスとなる。 

 

具体的作業のうち①の検討結果が②の実装内容を規定することに十分留意する必要があ

り、②の実装において、特にユーザ管理において、ユーザシステム管理とモデル・データ

管理システムは密接に連携するので、両システムの実装と合わせて、設計、実装、連携の

試験などを行う必要がある。④,⑤については、その高度な専門性が要求され AI-SHIPS シ
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ステム実装者に依頼するか、手順書の提示を受けそれに従い運用機関が実施あるいは外部

委託することになる。 

実際の運用フェーズについては、現状の作業を詳細化したもので特に追加される項目は

ないが、その実施内容の採用、非採用あるいは変更は、事前の運用方針のデザインによ

る。また、日々の運用作業はポータルサイトやユーザ管理システムの機能を充実させれば

省力化されると考えられるが、その分開発費用は増大すると考えられ、バランスのよいデ

ザインが必要となる。 

 

2.5.4.3 専有型サービスのデータマトリクス・毒性予測モデルの改修更新 

専有型サービスではユーザあるいは運用機関の専有型サービス構築担当が更新作業を実

施、支援する。共有型サービスでは、データの更新を行うのは運用機関のみであり、その

他の登録データとの競合を考慮する必要はない。一方で、専有型サービスでは、図 3 で示

したように各ユーザに個別にシステムが提供され、これはユーザがデータを自身で登録す

るほか、ユーザ側で作成した毒性予測モデルを組み込んで使用することが可能なシステム

を想定している。 

実際の運用において、ケースとタイミングによって運用機関が更新したデータと利用機

関が更新したデータで差異が発生することが想定される。これによる混乱を回避する方法

として、既存のデータマトリクスについて、適切な時点で運用機関が更新したデータを配

布し、適宜、ユーザが利用する専有型サービスのデータを更新する方法を検討する。モデ

ル・データ管理システムにおけるデータの登録は、ユーザが登録する場合でも運用機関が

登録する場合でも、モデル・データ管理システムの機能を利用して登録する。また、登録

時に使用したデータはシステムに保管され、ダウンロード可能である。この時、専有型サ

ービスでのデータマトリクスの更新方法は、以下の２通りが考えられる。 

 

方法１としては  

① 運用機関が共有型サービスのデータマトリクスを更新する  

② 登録に使用した登録データファイルを専有型サービス利用者であるエキスパートユ

ーザユーザに配布する  

③ ユーザは配布された登録データファイルを手元のモデル・データ管理システムに登

録する  

方法２ としては 

① 運用組織が共有型サービスのデータマトリクスを更新する 

② 共有型サービスのバックアップを作成して配布する  

③ ユーザはユーザ登録データをダウンロードする  
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④ ユーザは配布されたバックアップで、手元のモデル・データ管理システムをリスト

アする  

⑤ ユーザはダウンロードしたユーザ登録データを再度、手元のモデル・データ管理シ

ステムに登録する 

 

方法１と方法２のどちらの方式の作業負荷が少ないかは、共有型サービスでの追加登録

データのデータサイズとユーザ登録データのデータサイズのどちらが大きいかによる。 

ユーザデータを登録していない場合は、方法２の⑤の手順が不要となるので作業手順は少

なくなる。ただし、バックアップを配布する場合のデータサイズは、登録データを配布す

るより遥かに大きくなることが想定される。 ユーザデータを積極的に登録しているユー

ザの場合は、登録作業そのものに慣れている可能性もあり、方法１が適切であると考えら

れる。 従って、運用機関により更新されたデータマトリクスの配布を希望する利用機関

については、 方式１、方式２のいずれかの更新方法を選択できるようにするのが現実的

である。また 共有型サービスのデータマトリクス更新の時期等については必要な情報を

随時ユーザに事前に提供する必要がある。 

 

2.6 運用機関の組織体制および実施業務について  

運用機関の組織体制及び整備としては、組織立ち上げの準備段階および実際の運用開始

後の２段階で求められる業務を機能的、効率的に対応できる体制整備の観点から調査、検

討した。  

 

2.6.1 運用開始前の対応 

運用機関設置に向けた準備のための運用準備チームを設置する必要がある。このチーム

には、AI-SHIPS サービスの提供を担当する運用機関および AI-SHIPS システム自体の運用

を管理する機関、データ、モデルの改修更新等を行うシステム開発（毒性専門家）機関が

参画し協同して準備作業を行う。必要に応じユーザ等外部のアドバイザーも参加する。主

な作業内容は表 10 に示す。 

 

表 10 

運用準備チーム 実施事項 

  

運用準備チーム 

サービス運用方針の検討、決定 

データ（モデル）更新等の方針検討、決定 

ポータルサイト/ユーザ管理システム仕様検討、確定 
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ポータルサイト/ユーザ管理システム作成、策定 

ドキュメント整備 

サービスの具体化と構築(システム管理の項目やユーザサポート

の内容、契約書ひな形整備等) 

 

運用準備チームは、共有型サービスと専有型サービスを共通のチームで検討する。共有

型サービスの場合、運用方針の決定、前述のポータルサイト、ユーザ管理システムの作

成、プラットフォーム選定、デプロイ構築や一連のドキュメント作成が必要である。これ

に対し専有型サービスではユーザサポートの範囲やシステム管理の内容は、利用機関の事

情によりその範囲や内容が異なることが想定され、また、利用機関毎に個別に契約してユ

ーザの有償対応となると考えられる。あらかじめ、提供するサービス（システム管理の項

目やユーザサポートの内容など）を整理してそれに応じた契約書の雛形を作成しておくこ

とも必要である。事前準備段階では相当の作業量になることが想定される。 

事前準備段階で事務的に決定するべき事項は表 11に示す内容となる。 

 

表 11

 

 

2.6.2 運用開始後の管理組織と業務 

AI-SHIPS サービス運用開始後の運用機関の機能は、大別して表７で示したように全体管

理での日常的なユーザサービスの対応に関わる機能（全体管理）とシステム自体の円滑な

稼働、運用（ユーザシステム管理）、データ、モデル更新等システムのサポート（モデ

ル・データ管理）およびモデル、データ整形、更新、改修機能（AI-SHIPS 管理）に分類さ

れる。 

全体管理における日常的なユーザ対応業務については、概ねマニュアル、手順書などが

適正に整備されていれば、Q&A 等の対応を除けばほぼルーチン的に対応可能である。デー

タ登録・エクスポート、毒性予測 API 作成、データマトリクス・毒性予測 API 更新の作業

（ユーザシステム管理、モデル、データ管理）は、AI-SHIPS システムに特化したシステム
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的な作業であるが、マニュアル、手順書が整備してあれば、一定の範囲で実施可能で、外

注も可能であると考えられる。 

一方で、データ収集、整形、モデル、データ更新および改修（AI-SHIPS 管理）は、AI-

SHIPS のシステムに精通しているのみならず、AI-SHIPS サービスの対象分野となる一定の

毒性学の周辺知識を有していることが求められる。予測モデル、データの更新、改修につ

いては、作業毎に異なる専門性が要求され、単一の機関で実施するのは現実には極めて困

難であると思われる。このため、化学物質のリスク評価、毒性データの取り扱いに関する

高度の知見、AP-SHIPS システムに関する知見およびデータサイエンス関連の知見を有する

機関で実施することが求められる。  

 

データの収集については、データソース（例えば HESS、審査シート公開等）の更新チェ

ックや定期的に検索を行うなど定常的な作業になると考えられる。一方、どのような頻度

で、またどのような規模でデータ更新を行うかの運営方針にもよるが、データの整形、登

録や更新はある程度のデータが集まった段階で一定の間隔もしくは不定期（随時）に実行

されるものであると考えられる。このため、データ収集については常設の運用機関の担当

が実施し、データの整形や登録・更新作業は、都度担当機関に外注するという運用形態が

適当と考えられる。データ整形作業は、前述したように毒性学的観点からそのデータを解

析し、必要な情報を判断し収集することが求められる。運用機関として実施する場合はリ

ソース（人材）の確保が必要である。 

 

2.6.3 共有型サービス、専有型サービスの運用体制 

AI-SHIPS の運用機関をどのような機関に設定するかは本項では具体的には言及しないが

前項で記載のとおり一定の管理能力とリソースを有する機関が全体管理と各ユーザサービ

スを行いながら適宜、業務を高い専門性を有する別組織の機関に外注（委託）して実務を

行う構成となる。 

これらの観点を整理した共有型サービスの運用体制を図８に示す。運用機関からの都度

発注となるが、発注（外注）にあたっては個別に機密保持を含めた契約を締結する。シス

テム関連専門機関（受注機関）および毒性予測モデル、データマトリクス関連専門機関

（受注機関）は相互に密接に連携する必要がある。毒性予測モデル、データマトリクス担

当可能機関はその業務において生理学的なあるいは毒性発現機構に関する複雑な解析が要

求される場合があり、この場合は大学、研究機関のその分野の専門家に相談することが考

えられる。 
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図 8 

 
 

 一方で専有型サービスの場合は図 9となり、ユーザから利用申請を受け、運用機関から

の指示、依頼によってシステム関連専門の担当（受注）機関がプライベートクラウド構築

支援等の業務を実施する。この場合、ユーザのデータ保護の観点から担当機関との直接業

務契約を締結することが必要となる。 

 

図 9 
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2.6.4 運用機関において発生する経費の試算 

前項記載の業務整理に基づいて、共有型サービスおよび専有型サービスを提供する機関

に発生する業務の経費試算を行った。2.4.1 項と同様、経費の試算は、その内容、仕様、

スケジュールおよび対応（外注先等）により金額は変動するものとなる。また業務の内容

は作業項目の内容によって工数単価は異なる。この経費試算においては個別の工数単価を

見積もるのは困難であり、すべての業務は一律に一般社団法人 日本情報システム・ユー

ザー協会が試算した人件費単価 125 万円/月を採用して算定した。（経済調査研究所 研

究レポート 2020 https://juas.or.jp/cms/media/2021/05/20_it-investment_2.pdf） 

 

2.6.4.1 運用組織前の運用準備チーム立ち上げに関する経費 

2.5.1 項記載の業務整理に基づき管理、運用に向けた準備に関連する業務の経費試算を

行った。ここで発生する業務は共有型サービスおよび専有型サービスの作業項目は共通で

あり、期間限定的なものとなる。専有型サービスについては別途、提供サービス整理、契

約書ひな形整備等独自の項目があり、あわせてこの結果を表 12に示す。なお、ここでの

経費試算において事務的な業務内容は状況によって変化するため、一定の範囲を設定せざ

るを得ないものとなった。 

 

表 12  運用準備チームの経費見積 

共有型、専有型サービス共通作業項目 工数（人月） 経費 （円） 

サービス運用方針検討 1.0～2.0  1,250,000～2,500,000 

データ更新方針等検討 

ポータルサイト/ユーザ管理システム仕様

検討 

2.0～3.0  2,500,000～3,750,000 

ポータルサイト/ユーザ管理システム作成 4.0～5.0  5,000,000～6,250,000 

ドキュメント整備 1.0～2.0  1,250,000～2,500,000 

サービス構築 1.0 1,250,000 

共有型サービス 計  9.0 ～12.0  11,250,000～15,000,000 

専有型サービス独自作業項目 工数（人月） 経費 （円） 

提供サービス整理 1.0～2.0  1,250,000～2,500,000 

契約書ひな形整備 

専有型サービス 計 1.0～2.0  1,250,000～2,500,000 

総計 10.0～14.0  12,500,000～17,500,000 
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2.6.4.2 実際運用時の運用機関（管理組織）の経費見積  

実際のシステム運用時の運用機関において年間単位で定常的に発生する経費について、

前項の調査に基づく経費試算を行った。共有型サービスと専有型サービスではその作業発

生項目が異なり、発生頻度によっても経費算定は異なるが、ここでは運用機関が両サービ

スを実施する前提で経費試算を行った。この結果を表 13 に示す。なお、表中―で示して

いる内容についてユーザ側のみに発生経費はカウントしていない。工数単価は前項と同様

にすることで試算した。なお、AI-SHIPS 管理において発生する経費は必ずしも１年単位と

は限らないが、ここでは年一回発生することで試算している。また工数について範囲のな

いものは総計で積算した最小値で試算した。 

 

なお、2.3.1 項 表２でユーザから記載の要求のあった CAS 登録番号の導入については化

学情報協会を通じ、米国化学会（American Chemical Society，ACS）の情報部門である CAS

（Chemical Abstracts Service）に CAS の AI-SHIPS データマトリクスへの追加について確

認し、以下の回答を得た。 

・AI-SHIPS は現状の約 2000 物質に加え年間最大 100 物質程度が追加され、利用者が正確

に把握されており、目的が AI-SHIPS の予測に供されることに限定されるのであれば、

AI-SHIPS への CAS登録番号追加は可能。 

・CAS 利用のライセンス料が必要。また SMILES が付いた物質の CAS 登録番号への変換は 

CAS が実施可能。 

・費用の概算として 

１年目(2024 年の場合）のライセンス料＋CAS 登録番号への変換費用  830,000 円 

２年目(2025 年の場合）のライセンス料 426,000 円 

上記は本体価格で、別途消費税がかかる。なおライセンス料は毎年値上げがあり２年目

は１年目の約＋５％である。この費用については表 12の全体管理費用の発生費用に含

めた。 

 

表 13  実際運用時の管理組織の経費見積 

大項

目 

中項目 共

有

型 

 

専

有

型 

発生

頻度 

回/Y 

or/M 

工数（人月）

のべ 

年間経費（円） 

全
体
管
理 

統括管理 

運用管理、アナ

ウンス、広報管

理 

〇 〇 1/Y 1.5～2.0  1,875,000～2,500,000 

〇 〇 10/M 

〇 〇 2/M 
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ユーザ管理窓

口 

ユーザ管理、サ

ポート 

専有型サービ

ス運用・管理 

― 〇 1/Y 0.5～1.0 625,000～1,250,000 

Q&A 窓口管理 〇 

 

〇 

 

10/Y 0.5～1.0 625,000～1,250,000 

Q&A 管理 

ユ
ー
ザ
シ
ス
テ
ム
管
理 

セキュリティ

対策 

(OS アップデ

ート WAF ア

ンチウイルス

更新、ログ確

認) 

〇 〇 1/Y 2.2～2.5 2,750,000～

3,125,0006,250,000 

 

ユーザ登録、削

除 

〇 ― 1/Y 0.5～1.0 625,000～1,250,000 

バックアップ、

リストア等 

〇 ― 1/Y 2.0～2.5 2,500,000  

モ
デ
ル
、
デ
ー
タ
管
理 

セキュリティ

対策（システム

更新、入れ替

え） 

〇 〇 1/Y 2.2～2.5 2,750,000～3,125,000 

データマトリ

クス登録、削除 

〇 ― 1/Y 0.2～0.3 250,000～375,000 

予測モデル入

れ替え 

 

〇 〇 1/Y 0.4～0.5 500,000～625,000 

A
I
-
S
H
IP
S

管
理 

 

データ解析・整

形 

〇 ― 1/Y 1.2～1.5 1,500,000～1,875,000  

データ登録 〇 ― 1/Y 1.2～1.5 1,500,000～1,875,000  

エクスポート 〇 ― 1/Y 

毒性予測モデ

ル API 作成 

〇 ― 1/Y 1.2～1.5  1,500,000～1,875,000  

データマトリ 〇 ― 1/Y 
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専有型サービスにおいては、ユーザの利用依頼により、プライベートクラウドの導入が必

要となる際の 1ユーザ毎の経費となる。表 14 にその内訳を示す。なお、表中プライベート

クラウド構築支援については、すでにユーザが利用中のクラウドの有無や管理部門の有無

などユーザごとに事情が異なることから利用機関としてどこまで実施するかは不明である。

ここではあくまでも運用機関が実施可能な支援の範囲で試算した。 

 

表 14 専有型サービスでのユーザ依頼発生案件と経費 

 

専有型サービスではユーザ側のみに発生する経費も参考までに表 15に示す。 

基本的には共有型サービスで実施されるモデル作成、データマトリクス追加更新等の AI-

SHIPS 管理事項が発生することになる。なお、ユーザ側工数は不明であるが暫定的に共通工

数単価（12,500,000 円）とした。 

 

 

表 15 専有型サービスでユーザ側のみに発生する経費試算 

クス追加、更新 

毒性予測 API

更新 

〇 ― 1/Y 

毒性予測モデ

ル作成 

〇 ― 1/Y 1.2～1.5 1,500,000～1,875,000  

合計     14.8～18.1   18,500,000～22,250,000 

大項目 中項目 工数（人月／件） 経費 （円／件） 

ユーザシステ

ム管理 

専有型サービスイン

ストール 

0.8～1.0 

 

1,000,000～1,250,000 

専有型サービス、運用

管理 

0.2～0.4  

 

250, 000～500,000 

プライベートクラウ

ド構築支援 

（クラウド手続き支

援、環境構築） 

0.8～1.0  

 

1,000,000～1,250,000 

計  1.8～2.4 2,250,000～3,000,000 

大項目 中項目 専

有

型 

共

有

型 

頻度 工数 

（人月／

回） 

経費 

（円／

回） 
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2.7 自立的な運営に係る課題抽出・整理とそのあり方への対応のまとめ  

２項では、社会実装を想定した共有型サービスと専有型サービスにおけるユースケース

を整理し、それに基づいて必要なシステムの改修経費、運用機関が有するべき機能を調査

し、管理組織体制等の構成の提案を行った。あわせて運用機関の定常的、非定常に発生す

ると推定される経費の試算を行った。経費試算の概要は以下となる。なお、運用開始前の

システム整備のスケジュールについては、終了時評価報告書の提言をふまえ中長期計画の

項で記述する。 

１）運用開始前のシステム整備費用として 

・現状のユーザシステムの改修と新機能追加等の経費：67,500,000 円～75,000,000 

 円 

 ・同上のインフラ関係等整備に要する経費：27,500,000 円～35,000,000 円 

・データマトリクス関係の改修と新機能追加等の経費：31,250,000 円～47,500,000 

 円 

 

２）運用機関組織立ち上げと運用経費：12,500,000 円～17,500,000 円 

 

３）実際運用時の管理組織の定常経費：18,500,000 円～22,250,000 円 

その他プライベートクラウド構築支援等専有型サービスで都度ユーザからの依頼時

に非定常に発生が見込まれる費用：2,250,000 円～3,000,000 円/件 

 

3. 本システムの国際展開や行政利用に向けた取組 

AI-SHIPS 管理 データ解析・整形 〇 ― 見直時

点随時 

2.0 2,500,000 

データ登録 〇 ― 1.0 1,250,000 

エクスポート 〇 ― 

毒性予測モデル API 作

成 

〇 ― 2.0 2,500,000 

データマトリクス追加、

更新 

〇 ― 

毒性予測 API 更新 〇 ― 

毒性予測モデル作成 〇 ― 2.0 2,500,000 

計     7.0 8.750,000 
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令和４年度の調査において、AI-SHIPS が、OECD・QSAR ツールボックスや有害性評価支

援システム統合プラットフォーム（HESS）等の国内外の類似システムと連携することで、

更なる利便性向上が期待されることが示された。このため、このような類似システムとの

連携可能性（連携に求められるシステムの仕様や連携方法等）や連携に必要な対応等（連

携に係る手続きや連携後に求められる対応等）について調査した。本年度は①本システム

を OECD・QSAR ツールボックスに搭載する際に求められる具体的な要件（システムの技術

的仕様、データ共有に係る権利関係や組み込みに向けた手続き等）を調査・整理し、搭載

に向けたアクションプランを検討した。また、②OECD 等で議論が進められている最新の毒

性予測システムの行政利用方法の検討状況や新たに公開される文書（ガイダンス等）の内

容をとりまとめた。 

 

3.1 OECD・QSAR ツールボックスに搭載する際に求められる具体的な要件の調査・整理 

OECD・QSAR ツールボックスへの搭載プロセスについて、昨年度に収集した OECD の関連

情報および本年度に関係者へのヒアリングから得た情報から、OECD・QSAR ツールボックス

搭載への承認プロセスと要件等の必要情報は、図 10 に示す内容と考えられる。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

図 10 （Q）SAR ツールボックス搭載プロセス 

 

1
st

 STEP リソースの確保と文書の作成 
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    ・必要な IT リソースの確保 

    ・各モデルの QMRF (QSAR Model Reporting Format)ドキュメント          

    ・プロファイラーの説明と関連する背景情報パラメーター計算機の場合、 

その説明と関連する背景情報 

2
nd 

 STEP 提案 

    ・QSAR Tool box 管理グループ（TMBG）との会議またはオンラインでの提示 

    ・スポンサー/開発主体が TMBG メンバーの時は事前通知可能 

3
rd

 STEP 意見調整 

    ・TMBG が関心を示した場合、意見入力を調整（プロジェクトチームを形成等） 

4
th

 STEP 提供者の必要なすべてのファイルを含むパッケージの準備 

 

5
th

 STEP パッケージの確認 

    ・テクニカルチェック、完全性チェック、ツールボックス未掲載確認等  

 

6
th

 STEP OECD 窓口への必要書類の提出 

 

    ・OECD QSAR Toolbox の Repository への追加承認は、OECD QSAR Toolbox 

coordination group（LMC, ECHA, OECD）の承認が必要。        

     事務局から OECD QSAR Toolbox coordination group に展開。 

7
th

 STEP 確認済みモジュールの公開 （Repository） 

    ・確認手順が完了すると、QSAR Toolbox のユーザは拡張ファイルをツールボック

スの Web サイトで追加の拡張機能として利用できるようになる。 

8
th

  STEP インストラクションのインストール 
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3.2 最新の毒性予測システムの行政利用方法の検討状況、公開文書等 

 
3.2.1  (Q)SAR 評価フレームワーク(QAF)及び専門家グループ 

 

OECD における(Q)SAR 関係の中心的活動は(Q)SAR 評価フレームワーク(QAF)であり、その目

的は(Q)SAR モデルの規制評価のための体系的かつ調和のとれた枠組みを策定することで

ある。提案された評価基準はモデルの構築に使用されるモデリング手法、予測されるエン

ドポイント、および意図された規制に関係なく適用可能なものとしている。 

 

 3.2.2 QAF の背景と活動状況 

 

有効なモデルによる予測結果が、すべての規制目的で使用されるわけではない。(Q)SAR 

予測、または複数の予測の結果を特定の規制目的で使用する場合、特定のアプリケーション

のコンテキスト（適切な解釈のための資源を提供する枠組み）で予測モデルの妥当性を検証

する必要がある。モデルの評価のための原則については合意されていたが、(Q)SAR 予測お

よび複数の予測の結果を規制に使用するための評価については共通化された一連の原則を

確立する必要があった。  

2020 年後半、(Q)SAR 評価フレームワーク(QAF)を開発するための高等衛生研究所(ISS)主

導のプロジェクトが OECD 危険評価作業部会(WPHA)に提案され、早い段階で作業計画に追加

された。2021 年段階でこのプロジェクトには、チェックリストの形式で(Q)SAR モデルと予

測結果を評価するための原則とチェックリスト内の要素を評価するための基準が含まれて

いる。さらに、欧州化学庁(ECHA)がプロジェクトの共同責任者として ISS に加わり QAF に

関する意見や検討を提供するために 40名以上の専門家からなる QAF 専門家グループが組織

された。QAFはイタリアのInstituto Superiore di Sanita(ISS)および欧州化学品庁（ECHA）

が主導している。 

本グループは 2021 年から 2023 年にかけて会合を通して小規模なサブグループが草案作

成に貢献した。OECD QAF 専門家グループは、複数の予測に基づく(Q)SAR 予測と結果の評価

に関する OECD 原則を確立し、モデル、予測、および複数の予測からの結果の評価を実際に

実行するためのチェックリストを策定した。これらの内容について記載したガイダンス文

書（(Q)SAR Assessment Framework: Guidance for the regulatory assessment of 

(Quantitative) Structure Activity Relationship models, predictions, and results 

based on multiple predictions No.386 以下 QAF ガイダンス）は、OECD の化学およびバ

イオテクノロジー委員会の責任の下で 2023 年 8月公表されている。このガイダンスでは前
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述の OECD の検証原則 2（5 原則）に基づいて具体化し文言等の整理されたものとなってい

る。2023 年 10 月 17 日から 18日に実施された、第 20回 OECD の QSAR Toolbox Management 

Group 会議で(Q)SAR Assessment Framework (以下 QAF)の活動報告が実施されている。 

 

3.2.3 QAF ガイダンスの概要について 

  

本ガイダンスの内容は以下のとおりとなっている。すなわち１．(Q)SAR モデルのモデル

チェックリストによる評価、２．(Q)SAR 予測の予測チェックリストによる評価、３．複数

予測モデルによる予測結果の評価および考察の構成となっている。 

 

 

 

                                                      
2 OECD principles for the Validation, for Regulatory Purposes, of (Q)SAR Models, 
ENV/JM/MONO (2007)2 https://www.oecd.org/chemicalsafety/risk-
assessment/37849783.pdf (OECD, 2007) 
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この文書の主な対象は規制当局とその関係者であり、さらに、他の(Q)SAR ユーザには、

規制目的で(Q)SAR を使用する際に QAF を参照することを勧めている。重要な点として、規

制目的での(Q)SAR の評価は、その有効性の確認に限定されるべきではない。 

有効な QSAR モデルであっても特定の状況では許容できない予測結果になる可能性がある

ため、規制目的での QSAR の評価は有効性の確認に限定されるものではない。このため、QAF

に基づきモデルの検証に関する前述の OECD 原則に基づいて新たな(Q)SAR 予測と複数の予

測に基づく結果の評価が必要であり、そのためのチェックリストが作成されている。 評価

を効率化するために、チェックリストは評価で考慮すべき要素（Assessment Elements：AE）

に細分化されて記載されている。  

 

3.2.3.1 チェックリストの概要 

 

QSAR による予測結果の受け入れ可能性を評価する基準として、１）正しい入力、2) モ

デルの適用範囲内での物質の適合、3) モデルの信頼性および 4) 特定された目的に対す

る結果の適合性に関する 4つの原則が確立されている。(OECD (Q)SAR 予測原則参照)。評

価を合理化するために、各原則は評価で考慮すべき要素 (評価要素：Assessment 

Elements、AEs) に細分化されている。 

 AEs は、Annex C で利用可能な 3つのチェックリスト (別文書として提供されるモデル チ

ェックリスト、予測チェックリスト、および結果チェックリスト) に含まれており、実際

の(Q)SAR の使用の受け入れ可能性を評価するために使用できる。  

各 AEs は満たされるか満たされないか、文書化されないか、不適用かが評価され、チェ

ックリストには各 AEs の詳細と例も記載されている。 

 

 複数の予測に基づいて予測結果を評価する場合、モデルチェックリストを他のチェック

リストと一緒に使用する必要がある。この場合、許容可能なモデルの使用が評価の最初のス

テップと考えることができる。 

 モデルが許容できるとみなされる場合、評価では他のチェックリストでさらに評価する

必要がある。 モデルが受け入れられないとみなされる場合、予測と結果をさらに検討する

ことなく評価は終了する。  

 

3.2.3.2 評価におけるチェックリストの位置づけと利用 

 

予測チェックリストと結果チェックリストは、個々の(Q)SAR 予測（図 11.Fig.1 参照）と

複数の予測（Fig.2 参照）に基づく結果をそれぞれ評価するために使用される。これらは、

OECD (Q)SAR 予測原則に基づいた AEsで構成されており、評価にとっての重要度に応じて重
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みが異なる。重み付けのデフォルト値の推奨値は予測チェックリストと結果チェックリス

トに記載されているが、評価者は独自の規制枠組みやパラダイムに合わせて重み付けを変

更できる。さらに、評価者は、このガイダンスとチェックリストの例に従って、各評価要素

に半定量的な不確実性の値 (低、中、高) を割り当てることができる。最終的に予測の全体

的な不確実性は、各 AEs に関連する不確実性と評価におけるその重みを考慮して決定され

る。 使用目的と個々の予測の不確実性のレベルに基づいて、評価者は評価の結果について

結論を下すことができる (つまり、予測が使用目的に対して許容できるかどうか)。 複数

の予測に基づく結果の場合、各予測の個別の評価に加えて、結果チェックリストでは、最終

結果を決定するために予測が正しく統合されているかどうかを評価するための 1 つの追加

AEs が考慮される。 最終結果の不確実性のレベルは、個々の予測の不確実性と追加の AEs

を重み付けすることによって決定される。 

 

図 11（Fig.1） OECD (Q)SAR 評価フレームワーク（QAF）に基づく個別予測に基づく結果の 

(Q)SAR 情報のワークフロー 

 

 

 

注: モデルに関する情報は、モデル開発者が作成した(Q)SAR Model Reporting Format (QMRF)ドキュメン

トで報告される。規制当局が QAF モデル チェックリストを使用して評価する。(Q)SAR 予測に関する情報

は、(Q)SAR 予測で報告される。(Q)SAR ユーザによって報告フォーマット(QPRF)文書が作成され、規制当局

によって QAF 予測チェックリストを使用して評価される。 チェックリストは、評価者の作業を容易にする

ために、(Q)SAR ユーザによって事前に編集される。 
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図 12（Fig.2） OECD (Q)SAR 評価フレームワーク (QAF) に従った複数の予測に基づく結果

に関する (Q)SAR 情報のワークフロー 

 

 

注：モデルに関する情報は、モデル開発者によって作成された(Q)SAR Model Reporting Format (QMRF)文

書で報告される。規制当局は QAF モデル チェックリストを使用して評価する。(Q)SAR の予測と結果に関

する情報は、(Q)SAR で報告される。(Q)SAR ユーザによって予測レポート形式(QPRF)文書が作成され、規制

当局によって QAF 結果チェックリストを使用して評価される。QPRF は個々の予測を報告するように設計さ

れており、複数の予測を個々の予測に統合することを説明するためのフィールドが限られている。このた

め、複数の予測に基づいて(Q)SAR 結果を報告するための追加テンプレートの公開が検討されている。 

 
3.2.3.2 QMRF と QPRF 

 

QAF を補完するために、(Q)SAR モデル レポート形式(QMRF)および(Q)SAR 予測レポート形

式(QPRF)が更新されている。QPRF（QSAR Prediction Reporting Format）は QMRF（QSAR 

Model Reporting Format）とは異なり実際に開発されたシステムの予測（解析）結果や精度

を評価する報告レポート形式である。開発者あるいはユーザが既存の予測モデルの精度等

の性能や機能を自主的に評価することによってシステム改良の参考とするものであり、

OECD・QSAR ツールボックス搭載のための事前評価スキームではない。これに対し QMRF はシ

ステムの OECD・QSAR ツールボックス搭載にあたって事前に予測モデルの評価が可能なスキ

ームを設定したものとなっている。 

QMRF の更新は、予測対象と順序の変更がなく、各予測で期待される情報の記述のみに関

係しているが、QPRF は、新しく確立された OECD (Q)SAR 予測原則を反映するためより広範

囲に更新されている。更新された QMRF および QPRF のテンプレートは、このドキュメント

の付録（Annex. A）として記載されている。 専門家グループは、(Q)SAR アプローチを含む

事例研究について、OECD IATA 事例研究プロジェクトに基づく QAF 原則のさらなる使用と適
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用を推奨している。 

 

3.2.3.3  AI-SHIPS 評価における QMRF の内容およびその作成について 

 

AI-SHIPS については QMRF 作成が OECD・QSAR ツールボックス搭載への必須事項であ

り、必要かつ可能な限りの記載が求められる。実際には QMRF 自体を評価されるもので

はなく、あくまでもシステムの概要を記載した情報として取り扱われる。OECD QSAR 

ツールボックスへの搭載は、あくまでも OECD・QSAR ツールボックス coordination 

group（LMC：Laboratory of Mathematical Chemistry、ブルガス大学）, ECHA, OECD）

で評価されることになる。 

QMRF で提供される一連の情報は(Q)SAR の規制への適用検討を促進するために使用される。 

この目的のために、QMRF の構造は、(Q)SAR モデルの規制目的の検証に関する OECD 原則を

可能な限り反映するように設定されている。 QMRF の作成に当たっては、OECD「(定量的)構

造活性相関モデルの検証に関するガイダンス文書」を参照することを推薦している。JRC 

QSAR モデル データベース 4を介して公開する目的で QSAR モデルを編集するためのステッ

プバイステップ ガイダンスが別途、用意されている。 

QMRF の報告様式は Annex A. (Q)SAR model reporting format (QMRF) v.2.1 として公表

されている。QMRF v.2.1 は QMRF テンプレートのマイナーアップデートであり、QMRF の記

述のみに限定している。Annex A.については 3.2.3.5 項にその詳細を記述する。 

 

3.2.3.4 QMRF 及び QPRF の規制との関係 

 

QMRF、QPRF の結果について、毒性の種類、特殊性や状況や使用状況によっては、すべて

の AE（Assessment Elements:アセスメント要素） が適用可能または必要とされるわけで

はない。各規制当局はその判断にあたって目的、規制の枠組みと状況を検討し、特定の評

価においてどの要素を体系的に利用するか精査する必要がある。AEが満たされているかど

うかを判断するための目安となる敷居値が一部の当局によって別途導入される場合もあ

る。物質とモデルの AD（applicability domain: 予測可能領域）の関係も重要である。本

来的には、その物質は明らかにモデルの AD内に収まることが求められる。 そうでない場

合でも、他の信頼性の面から問題が発生する可能性がある。予測または結果が正しく信頼

                                                      
4 JRC QSAR モデル データベースは、JRC の EU Reference Laboratory for Alternatives 

to Animal Testing (EURL ECVAM) に提出された定量的構造活性相関 (QSAR) モデルの有

効性に関する情報を提供するアーカイブ 
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できるものであっても、予測や結果は目的に適合する場合にのみ使用できると考えるべき

である。 

 

(Q)SAR による予測結果の適用に関する規制要件を設定することで、この規制適用上の可否

の評価が容易になる。複数の予測を 1 つの結果に統合する場合は、その理由の説明と正当

化が必要であり、統合的な結果を導き出すために使用することが不可欠である。 

一連の QAF チェックリストには、実際に評価を実行するのに役立つ詳細な説明と例が記

載されているが、この文書の発行後、より規制に特化したガイダンス文書やケーススタディ

が追加される可能性がある。 

 

Annex A. (Q)SAR model reporting format (QMRF) v.2.1 
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3.2.3.5 Annex A. (Q)SAR model reporting format (QMRF) v.2.1 

 

QMRF 記載内容の詳細は以下の通り。（以下項番:フィールドは原文通り） 

 

1．QSAR の識別 

 

1.1 QSAR identifier (タイトル):  

関連する内容を含む、モデルの短くわかりやすいタイトルを提供。考えられるキーワードは

次のとおり: モデル化されたエンドポイント (フィールド 3.2 推奨で指定されているとお

り)、モデルの名称、モデラーの名称、およびモデルをコーディングしているソフトウェア

の名称。 例: 「BIOWIN for 生分解」; 「TOPKAT 発生毒性の潜在的脂肪族モデル」。 

 

1.2 その他の関連モデル:  

もし適用可ならば、現在の QMRF で記載されているモデルに関係する最近のモデルを特定す

る。例: 「TOPKAT 発生毒性の可能性のあるヘテロ芳香族モデルと TOPKAT」、「発生毒性潜在

的炭素芳香族モデル」（これら 2 つのモデルは、一次モデル「TOPKAT 発生毒性潜在的脂肪

族モデル」に関連）。 

 

1.3 モデルを実装するソフトウェア:  
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モデルを実装するソフトウェアの名称とバージョンを定める。 例: 「BIOWIN v. 4.2 (EPI 

Suite)」、 「TOPKAT v.6.2」、一般情報  

 

2.0 概要 (Q)SAR モデルの内容と背景に関する論述。 

 

より包括的なモデルに関する科学論文がない場合、または提示されたモデルがいくつか

の科学論文に基づいている場合は説明を追加する必要がある。モデルが科学論文、またはオ

ープン (またはクローズド) ソースから得られたデータから適応されている場合、情報源

は明確に記載しモデルの採用中に行われた変更を説明する必要がある。 

 

2.1 QMRF の日付:  

QMRF 起草日 (日/月/年)  

 

2.2 QMRF の作成者と連絡先の詳細:  

QMRF の名前と連絡先の詳細を示す。QMRF (QMRF の最初のバージョン) の作成者 

 

2.3 QMRF 更新日:  

QMRF の更新日 (日/月/年) を示す。 QMRF は、新しい情報追加 (セクション 7 の新しい検

証研究の追加など) や情報の修正など、さまざまな理由で更新される可能性がある。 

 

2.4 QMRF 更新内容:  

QMRF 更新 (フィールド 2.3) の作成者の名前と連絡先の詳細を示し、どのセクションとフ

ィールドが変更されたかをリストする。QSAR モデル レポートを作成する。 

名字 欧州委員会・共同研究センター 研究所/部門/活動名 

電話番号 +xx (x)xx xxxx • 電子メール: forename.surname@ec.europa.eu 

以下 省略 

 

2.5 モデル開発者と連絡先の詳細:  

モデル開発者/作成者の氏名、および対応する連絡先の詳細。責任著者の連絡先の詳細を報

告する。 

 

2.6 モデルの開発日および/または出版日:  

モデルのリリース/出版年を報告する。現在の QMRF に記載されているモデルの公開/公表

日を報告する。 

 

2.7 参照となる主要な科学論文および/またはソフトウェア パッケージ:  
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モデル開発および/またはソフトウェア実装を説明する原著論文への主な参考文献のリス

ト(ある場合)。 元の実験データや関連モデルへの参照情報など、その他の参照情報はフィ

ールド 9.2「参考文献」で報告できる。 

 

2.8 モデルに関する情報の利用（入手）可能性:  

モデルが独自のものであるかどうかを示す。(可能であれば)モデルに関して公開できない、

または利用できない情報を特定する。 

例: トレーニングおよび外部検証セット、ソース コード、アルゴリズム 

あるいは、 

・「モデルは独自のものではないが、トレーニング セットとテスト セットは利用できない。」 

・「モデルは独自のものであり、アルゴリズムとデータセットは機密である。」 

・「モデルは非独自仕様である。トレーニング セットとテスト セットはモデル リポジトリ 

X で利用可能。 

・「このモデルは独自のものではない。しかし、トレーニング セットとテスト セットは利

用できない。」 

・「モデルは独自のものであり、アルゴリズムとデータセットは機密である。」 

・「モデルは独自のものである。アルゴリズム、データセット、モデル開発は機密だが、モ

デルは機密である。パブリック Web サービスに実装されている。」 

 

2.9 他の同一モデルの QMRF の入手可能性:  

説明している現在のモデルには別の QMRF が使用可能であると気が付いているかまたは推

察しているか。可能であれば、この他の QMRF を特定すること。 

 

３．「定義されたエンドポイント」原則 1 

エンドポイントとは、物理化学的、生物学的、または環境への影響等を測定できるように

モデル化したもの。原則 1 (a(Q)SAR は定義されたエンドポイントに関連付けられるべき) 

の目的は、特定のモデルによって予測されるエンドポイントは異なる実験プロトコルおよ

び異なる実験条件下で決定される可能性があるため、その明確さを確保することにある。そ

れゆえに対象となる Q)SAR によってモデル化された実験システムと試験条件を特定するこ

とが重要である。 

 

3.1 エンドポイントの生物種:  

該当する場合、モデル化されているエンドポイントの種を示す。 分類群、種、株、クロー

ン、種類、生物、細胞型、またはその他 (例: chemico) 

例: ファットヘッドミノー (Pimephales promelas) 
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3.2 エンドポイント: 

モデル化されたエンドポイントを記載。トレーニングセットデータに適用される実験プロ

トコルとテスト条件と共にモデルによって予測されるエンドポイントを考慮するための 

(Q)SAR モデリングのために集積された関連するデータによって説明。 

 

3.3 エンドポイントに関するコメント:  

モデル化されているエンドポイントを定義するためのその他の情報を含む。左記に該当す

る場合、さらにエンドポイントを特定する。 

例: 試験生物に応じた種、株、性別、年齢、ライフステージなどやテスト期間と詳細な性質

に応じてプロトコルやエンドポイントなど。 

 

3.4 エンドポイントの単位:  

測定されるエンドポイントの単位を特定。カテゴリー別エンドポイントの場合は、スケール

の詳細に示す。 

 

3.5. 従属変数 従属変数:  

モデル化される従属変数と測定されたエンドポイントの 2 つの量は異なる可能性があるた

め、その関係を明確にする。 

例: モデリング目的のため、すべての速度定数 (例: 硝酸塩)ラジカル分解速度定数 

(kNO3) は対数単位に変換され、-1 を乗じて正の値が得られる。従属変数は -log(kNO3) で

ある。 

 

3.6 実験プロトコル: 特定の実験プロトコル (またはプロトコル）に従い、実験データセ

ットの収集と評価を行なう。 

 

3.7 エンドポイントのデータ品質と変動性:  

テストデータに関する利用可能な情報を提供する。この情報には評価とモデルの開発に使

用されたデータ品質の説明が含まれる。さらに、試験データの変動性、つまり経時的な変動

による再現性と研究室間の変動による再現性、および誤差の原因（試験結果に影響を与える

可能性のある交絡因子）に関する情報等の提供が含まれる。可能な限り試験化学物質の純度

に関する情報も提供すること。理想的には、(Q)SAR は構造と効果の間の良好な相関を保証

するために、高純度の試験化学物質を使用して実施される実験、試験に基づくべきである。 

試験化学物質の純度は、トレーニングと検証セットで使用される個々の物質に対して提供

されることが望ましい。データキュレーション手順とそのデータ品質への影響もここで説

明する必要がある。 
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4. 「曖昧でないアルゴリズム」：原則 2 

 

  エンドポイントの (Q)SAR 推定値は、化学構造を記述する一連の構造パラメーターにア

ルゴリズムを適用した結果である。原則 2 ((Q)SAR には明確なアルゴリズムに関連付けら

れるべき) の目的は、化学構造および/または物理化学的特性に関する情報からエンドポイ

ントの予測を行うモデル アルゴリズムの透明性を確保することである。 この文脈では、ア

ルゴリズムとは、あらゆる数学的手法方程式、決定ルールまたは出力アプローチを指す。 

 

4.1 モデルの種類:  

モデルの種類 (SAR、QSAR、エキスパート システム、ニューラル ネットワークなど) を説

明する。 

 

4.2 アルゴリズムの明示:  

記述子および/または構造フラグメント/アラートから予測を行うためのアルゴリズム (ア

ルゴリズムのみ) を報告する。アルゴリズムに関する詳細なテキスト情報は、このセクショ

ンの次のフィールドあるいはサポート情報として報告できる。(フィールド 9.3 を参照)。  

アルゴリズムが長すぎて複雑な場合は、科学論文またはアルゴリズムや一般的なモデリン

グのアプローチが詳しく説明されている別の文書を参照する。可能であれば、アルゴリズム

は可読な方法で利用できるようにする必要がある (例: PMML または他のモデル記述形式)。 

この資料は、サポート情報として添付することも、オープンアクセスリポジトリで利用でき

るようにすることもできる。 この資料はサポート情報として添付できる。機密保持のため

アルゴリズムの一部又は全部を開示できない場合は、明示的に記載する必要がある。 

 

4.3 モデル内の記述子:  

モデルに含まれている記述子の番号と名前または識別子を特定する。この文脈において、記

述子とは、例えば、 物理化学的パラメーター、構造フラグメントなどを示す。 

 

4.4 記述子の選択:  

最初にスクリーニングされた記述子/決定ルールの数と種類 (名前) を示し、記述子の選択

とそこからモデルを開発するために使用された方法を説明する。 

 

4.5 アルゴリズムと記述子の生成:  

アルゴリズムを導出するために使用されたアプローチと、各記述子の生成に使用された方

法 (アプローチ) を説明する。 

 

4.6 記述子生成用のソフトウェア名とバージョン:  
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名前とバージョンを特定。記述子の生成に使用されるソフトウェアのこと。 関連する場合

は、記述子あるいはアルゴリズムを生成するためのソフトウェアで選択された特定の設定

を報告する。 

 

4.7 化学物質/記述子の比率: 次の比率を報告する。:  

化学物質 (トレーニング セットからの化学物質) の数と該当する場合は記述子の数 (該

当しない場合はその理由を説明すること)。 一部のタイプのモデルでは、モデル内の他のパ

ラメーターの数 (例: 人工ニューラル ネットワーク モデルの隠れニューロンの数)をレ

ポートすることも重要な場合がある。 

 

５．「定義された適用範囲」：OECD 原則 3 

 

定義された適用範囲とは、モデルが所定の信頼性で予測を行う応答および化学構造空間

を指す。 理想的には、適用性ドメインはモデルの構造的、物理化学的、および応答空間を

表現する必要がある。化学構造 (x 変数) 空間は、物理化学的特性および/または構造フラ

グメントに関する情報によって表現できる。 RESPONSE (変数 y) は、予測される物理化学

的、生物学的、環境的影響のいずれかになる。 原則 3 によれば、(Q)SAR は定義された適

用範囲に関連付けられる必要がある。 適用性ドメインを評価するために複数の方法が使用

されている場合、セクション 5 は必要に応じて何度でも繰り返すことが可能 (例: 5.a、

5.b、5.c など)。 

 

5.1 モデルの適用範囲の説明:応答および化学構造あるいはまたはモデルが統計的検証で

決定された特定の信頼性で予測を行う記述子空間の定義/説明。 

関連する場合は、定義された適用ドメイン（AD）を以下の観点から説明する。 

a) 固定または確率的な境界モデルが所定の信頼性で予測を行う構造および/または記述

子空間。 

b) 構造的特徴、記述子、または応答空間が適用可能ドメインを定義。 

c) (Q)SAR の場合、その適用性に関する制限の説明が存在する(部分構造が適用される化

学クラスに関する包含ルールおよび/または除外ルール)。 

d) (Q)SAR の場合、部分構造の分子環境のモジュール性効果を記述するルールが存在。 e) 

(Q)SAR の場合、QSAR が適用される記述子変数の範囲を定義する包含ルールおよび/また

は除外ルールが存在。  

f) (Q)SAR の場合、QSAR が適用される応答変数の範囲を定義する包含ルールおよび/また

は除外ルールが存在。  

g) トレーニング セット内の化学物質の記述子値が、モデルによって予測されたエンド

ポイント値に関連してどのように分布するかを示す (グラフ) 表現が存在。 
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5.2 適用性（Applicability）ドメインの評価に使用された方法: 

 モデルの適用範囲の評価に使用される方法を記載。 

 

5.3 適用領域評価用ソフトウェア名とバージョン： 

ソフトウェアの名前を特定し該当する場合、適用性ドメイン方式を適用するために使用さ

れるソフトウェアのバージョンを特定する。 関連して適用性ドメイン方式を適用するため

のソフトウェアで選択された特定の設定を報告すること。 

 

5.4 適用範囲の制限:  

適用範囲を定義する包含ルールや除外ルール (固定または確率的境界、構造的特徴、記述子

空間、応答空間) などを説明。 

 

6. 適合度および堅牢性の定義 – OECD 原則 4 

 

原則 4: 「適合性、堅牢性、予測性の適切な尺度」。  

原則 4 はモデルのパフォーマンスを確立するために検証を実行する必要性を表明してい

る。GOODNESS-OF-FIT と ROBUSTNESS は、モデルの内部パフォーマンスを指す。 

 

6.1 トレーニングセットの利用可能性:  

トレーニングセットが何らかの方法で利用可能かどうかを示す (例: 論文で発表され、モ

デルを実装するソフトウェアに埋め込まれ、データベースに保存され、サポート情報として

現在の QMRF に追加される(フィールド 9.3)。 利用できない場合は、その理由を説明する

こと。 例：「入手可能であるが添付されている」「入手可能であるが添付されていない」 「デ

ータセットは独自のものであるため、利用できない。」 「データセットを取得できなかっ

た。」 

 

6.2 トレーニングセットに関する利用可能な情報: 

トレーニングセットに関する以下の情報が裏付け情報として報告されているかどうかを示

す (フィールド 9.3 を参照): a) 化学名 (一般名および/または IUPAC 名) b) CAS 番号。 

c) SMILES d) InChI コード e) MOL ファイル f) 構造式 g) データセットにナノマテリア

ルが含まれている場合 h) 個々の物質の化学純度のテスト i) その他の構造情報 

 

6.3 トレーニングセットの各記述子変数のデータ: 

トレーニング セットの記述子の値が利用可能であり、サポートとして添付されている。 

情報 (フィールド 9.3 を参照)。 
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6.4 トレーニングセットの従属変数 (応答) のデータ: 

トレーニングセットの従属変数値が利用可能であり、サポート情報として添付されている

（フィールド 9.3 を参照）。 

 

6.5 トレーニングセットが利用可能かどうかに関係なく、トレーニングセットに関するその

他の情報:  

トレーニングセットに関するその他の関連情報 (例: トレーニングセット内の化合物の数

と種類 (例: 陽性と陰性の結果を予測するモデルの場合は陽性の数およびトレーニング 

セット内のネガティブの数)を示す。 また、トレーニング セットのさまざまな化合物の選

択に関する理論的根拠もここに示す。 

 

6.6 モデリング前のデータの前処理:  

モデリングの前に生データが処理されたかどうかを示す。（例：複製値の平均化）。Yes の場

合、生データと処理済みデータの両方が提供されているかどうかを報告する。 

 

6.7 適合度の統計:  

適合度の統計結果を報告する。連続エンドポイントのモデルの場合、少なくとも r2（最小

二乗法における相関性の指標となる決定係数）、r2 調整済みの結果を報告（RMSE：平均二乗

誤差）する。 カテゴリエンドポイントのモデルの場合、少なくとも感度、特異性、真陽性 

(TP)、真陰性 (TN)、偽陰性 (FN)、偽陽性 (FP)を報告する。 

 

6.8 堅牢性 – リーブワンアウト相互検証によって取得された統計: 

 ここで対応する統計結果を報告する。 

 

6.9 堅牢性 – 多要素除外相互検証によって取得された統計: ここでレポートする。 

対応する統計、データセットを分割するための戦略 (ランダム、階層化など)、パーセンテ

ージ除外された化合物の数と相互検証の数。 

 

6.10 ロバスト性 – Y スクランブリングによって取得された統計: 

 対応する統計と反復回数をここに報告。 

 

6.11 堅牢性 – ブートストラップによって取得された統計: 

 対応する統計および反復回数を報告。 

 

6.12 堅牢性 – 他の方法で取得された統計:  
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対応するものをここに報告する 

 

7. 予測性等の定義– 原則 4: 「適合性、堅牢性、予測性の適切な尺度」。  

原則 4 は、モデルのパフォーマンスを確立するために検証を実行する必要性を表してい

る。PREDICTIVITY（予測） は、外部モデルの検証を指す。QMRF でさらに検証研究を報告す

る必要がある場合は、セクション 7 (例: 7.a、7.b、7.c など) を必要に応じて何度でも

繰り返すことができる。 

 

7.1 外部検証セットの利用可能性:  

外部検証セットが利用可能であり、サポート情報として現在の QMRF に追加されているか

どうかを示す (フィールド 9.3)。 利用できない場合は、その理由を説明すること。 

 

7.2 外部検証セットに関する入手可能な情報: 

外部検証セットに関する以下の情報が裏付け情報として報告されているかどうかを示す 

(フィールド 9.3 を参照)。 a) 化学名 (一般名および/または IUPAC 名)。 b) CAS 番号。 

c) SMILES。 d) InChI コード。 e) MOL ファイル。 f) 構造式。g) データセットの場合ナ

ノマテリアルが含まれる。 h) 個々の試験物質の化学純度 i) その他の構造情報。  

 

7.3 外部検証セットの各記述子変数のデータ: 

外部検証セットのためのそれぞれの記述子のデータ 

外部検証のための記述子の値が何らの方法で入手可能であり支援情報として添付するかど

うかを明示する。 (フィールド 9.3 参照）。 

 

7.4 外部検証セットの従属変数のデータ: 

外部検証セットの従属変数値が何らかの方法で利用可能であり、支援用のデータとして付

属しているかどうか明示する (フィールド 9.3 を参照)。 

 

7.5 外部検証セットに関するその他の情報:  

その他の関連する情報を示す。 

検証セットに関する情報。 例: 「56 個の化合物が追加された外部検証セット」。 

 

7.6 テストセットの実験計画:  

テストセットを取得するための実験計画を示す (例:モデリング前に化学物質をランダム

に取っておく、モデリング後の文献検索、予測によるモデリング後の実験テストなど）。 

 

7.7 予測性 – 外部検証によって取得された統計:  
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対応する統計結果をここに報告する。 分類モデルの場合は、偽陽性率と偽陰性率を含める。 

 

7.8 予測性 – 外部検証セットの評価:  

外部検証セットが、検証セットとして優に大きく、適用範囲を代表するものかを議論する。 

たとえば、検証テストセットの記述子と応答範囲またはスペース設定部分をトレーニング

用と比較する。 ここでは、モデル (トレーニング セット) によって予測された化学物質

の記述子の値をテストセットの記述子の値の範囲と比較する必要がある。さらに、トレーニ

ングセット内の化学物質の応答値（従属変数の値：化学物質に由来して起きる変化の程度を

指す）の分布はセットの応答値の分布と比較される必要がある。 

特定の (Q)SAR の予測性は、交差検証過程によって測定できる。それを「n 倍外部検証手順」

または「外部相互検証」として認定する 

 

7.9 モデルの外部検証に関するコメント:  

モデルに関するその他の外部検証手順に関する有用なコメントを追加する。 

 

8. 「可能であれば、機械論的な解釈」。– OECD 原則 5 

原則 5 (Q)SAR によれば、可能であれば、メカニズム的な解釈と関連付けられるべきであ

る。 

 

8.1 モデルのメカニズムの基礎: モデルのメカニズムの基礎に関する情報を(可能ならば）

提供する。 

構造的特徴を記述として使用する（Q）SAR では、(可能であれば)部分構造を含む分子の特

性 (例: 部分構造がどのように構成されているかすなわち求核的または求電子的に作用す

るか、受容体結合領域の一部またはすべてを形成する可能性があるか。)を記述したい場合

がある。数値記述子を使用すると(可能であれば) 使用された記述子の物理化学的解釈を与

えることができる(既知の生物学的作用のメカニズムと一致する)。機械的な解釈を提供で

きない場合はその理由を説明すること。 

 

8.2 先験的または事後的な機械的解釈: 

先験的または事後的な機械的解釈: モデルの機械的解釈があるかどうか事前に (モデル化

の前にトレーニング構造および/または記述子の初期セットが事前に定義された既知の作

用機序に適合するように選択されている）または事後的に（モデリング後、トレーニング構

造または記述子の解釈)明確にする。 

 

8.3 メカニズムの解釈に関するその他の情報:  

その他の有用な情報があれば報告する。8.1 および 8.2 で説明されている (意図されてい
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る) 機械的解釈に関する情報メカニズムの基礎をサポートする参考文献など。 

 

9.1 その他コメント: 

その他の関連性のある有用なコメント (例: 他の関連モデル、モデルの既知の用途) をこ

こに追加することにより、モデルに関する規制上の考慮が容易になる。さまざまな種類の規

制上の決定に当たり、モデル予測の利用によって得られた関連する経験 (必要に応じて参

考文献)もあれば含める。 

 

9.2 参考文献:  

モデル開発に直接関連するもの以外に有用な参考文献を報告する。 (モデル開発を説明す

る参考文献はフィールド 2.7 に報告)。 

 

9.3 サポート情報:  

この QMRF にサポート情報 (外部文書など) が添付されているかどうかを示す。そして、

その内容と場合によってはその有用性を特定する。これには、トレーニングの構造、トレー

ニングセットおよび検証セット（応答変数値)、記述子の値とテスト セットが定義されたフ

ァイル形式(txt、csv、SDF など)で提出することができるかどうか、モデル (例: pmml)、

トレーニングおよび検証セットの予測、および関連するその他のドキュメントをカバーす

る必要がある。 

 

４．システムの精度向上にむけた有害性データの蓄積に向けた対応 

本システムが継続的に利用されるため、システムの精度向上に資する有害性データを取

得するための課題を整理し、データの守秘義務や管理方法、データ提供者への優遇措置等

や類似システム（特にデータベース）との連携可能性、新たな公表データの活用等を調

査、検討した。  

 

4.1 有害性データを取得するための課題の整理 

AI-SHIPS では、基本的に化審法のラットを用いた 28 日間の反復投与毒性試験を予測対

象としている。AI-SHIPS の予測精度向上にはシステムの予測プログラム、アルゴリズムの

改良とあわせて良質な学習データを数多く活用することが重要となる。 

AI-SHIPS では毒性発現機構に関連する in vitro 試験を数多く実施し、得られた試験デー

タを活用して各毒性に関する in vitro 予測プログラムを構築した。この結果得られた予測

値と実測値をデータマトリックス化し、これを活用して公表された個別の物質の in vivo の
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試験データを学習データとして in vivo の予測システムを構築している。 

動態予測については、国内の学術雑誌“薬物動態”から医薬品を中心とした吸収、分布お

よび排泄のデータ、特に血中、臓器濃度に関する情報を収集して学習データとしている。 

動態予測に供せられるデータは国内外で新規に公表される報告が少なく、かつ試験自体

が高額なため企業としても最終的に開発された医薬品以外、多くの試験は実施していない。

薬物動態予測の学習データの取得については、医薬品，医療機器等の品質，有効性及び安全

性の確保等に関する法律（昭和 35 年法律第 145 号，以下「薬機法」という）で定められた

添付文書（医薬品に添付されている使用上の注意や用法・容量、服用した際の効能、副作用

を記載した書面）に掲載された薬物動態の情報を学習データとすることが考えられる。ここ

では前述の in vivo の反復投与毒性試験の取得について記載する。 

 
4.1.1 AI-SHIPS の学習データとしての in vivo の反復投与毒性試験 

 
AI-SHIPS の構築に当たっては、HESS をはじめとして公表された化審法新規審査シー

ト、欧州 REACH 公開情報および ToxRef DB  (表 16 参照)から下記の範囲で約 2,000 のデ

ータを用いて学習データとした。 

・OECD TG407（28 日間反復投与経口投与毒性試験）または、OECD TG422）（反復投

与毒性試験と生殖/発生毒性スクリーニング試験の併合試験）で実施された毒性試験 

・投与期間が 28 日以上 90 日未満（亜急性毒性に該当する）の雄のラットのデータ 

 

表 16 

情報源 説明 

化審法新規審査シ

ート 
NITE J-CHECK によりダウンロード可能な化審法新規審査シートのうち、HESS 
v4.0 に収載されていないデータを対象として毒性情報を収集した。 

REACH 登録情報 
欧州化学品庁（ECHA）より閲覧可能な REACH 登録情報について、構造が特定

できる化学物質かつ毒性情報が十分に記載されているデータを対象として毒性情

報を収集した。 

ToxRef DB 
HESS v4.0 における提供頂いた ToxRef DB のラット雄の毒性試験データについ

て、データ精査、原著確認により用量設定が確認できた物質を対象として毒性情

報を収集した。 

 

化審法では、事業者は新規化学物質等に係る届出の際に難分解の物質の場合、スクリーニ

ング試験として上記のいずれかの試験結果の提出が必要となっている。これらの試験結果

はすべて GLP 試験であり、国際的にみても大変貴重な試験結果であり、内容の如何にかか

わらずデータベース等で共有することは AI-SHIPS の学習データへの活用のみならず科学

的にも製品開発上も意義深いものと考えられる。表 16 のいずれの公開情報も随時アップデ

ートされ、これらの追加された情報を AI-SHIPS のデータマトリックスに追加し、学習デ

ータとして活用することは可能である。しかしながら、化審法の新規審査シートのケースで
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は新規化学物質が申請され判定されてから 5 年以後に官報に公示され、その後に審査シー

トが公表されている。また、内容も報告書の記載内容を要約したものとなっており、必ずし

も学習データの採用判断に十分とは言えない。また、化審法の届出に至らなかった新規化学

物質（途中で開発中断となった新規化学物質等）も存在すると考えられるため、潜在的には

かなりの物質の反復投与毒性試験の未公開報告書が事業者に保有されているものと推定し

ている。国内の事業所において反復投与毒性試験報告書の所有権は事業者にあり、かつ知的

財産となっている。このような状況から AI-SHIPS の学習データ提供に主眼を置いた有害

性データの提供の課題を整理、データの守秘義務や管理方法およびデータ提供者への優遇

措置等の状況の調査を目的として、事業所における実態を把握すべくアンケート調査を実

施した。 

 
4.1.2 事業者が保有する反復投与毒性試験結果の提供可能性についての調査 

 
本調査の実施は、令和 5 年 10 月 23 日に東京で開催された CBI 学会での AI-SHIPS ワー

クショップ「計算科学的手法による毒性予測手法開発に関する最新動向と今後について」、

ケミカルマテリアルジャパン 2023（令和 5 年 10 月 23 日から 10 月 27 日 オンラインシ

ョップ）の参加者および一般社団法人日本化学工業協会 化学品管理委員会事務局のご協

力のもと同協会リスク評価 WG メンバーを対象にアンケートへの調査協力をお願いした

（令和 6 年 1 月 16 日から 31 日まで）。 

なお日本化学工業協会においては事前にアンケート調査の説明会（令和 6 年 1 月 16 日）

を実施した。アンケートの内容としては、以下の 3 つの試験結果に係る質問事項（9 項目）

を設定した。また、同様のアンケートは先に開催した CBI 学会 2023 年大会内のワークシ

ョップでも実施しており、これらの回答結果について一括して以下に記載する。アンケート

の回答は必ずしも事業所としての回答とはせず、個人ベースの回答も受け付けることとし

た。総回答数は 13 件であった。アンケートの回答結果は以下の通り。 

―――――――――――――――――――――――――――――――――――――――― 

質問 1）上記に関連する非公開の反復投与毒性試験結果をお持ちでしょうか。どちらかに〇

をつけてください。（11） 

１． 該当する試験報告書あるいは情報がある。（9） 

２． 該当する試験報告書、情報はない。（2） 

 

 

 

 

以下は、質問 1）で「試験報告書がある」とご回答い

ただいた方の質問であり「該当する試験報告書はない」とご回答いただいた方は以降のご
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回答は不要とした。 

質問 2）どの程度の物質の試験結果をお持ちでしょうか。当てはまるもの１つに〇をつけて

ください。（11）  １．１～１０ （3）  ２．１１ 以上（8） 

 

質問 3）試験結果は 1 つの部署で管理されていますか。（11） 

１．試験結果は 1 部署で管理している（4）２．試験結果を管理している部署が複数ある（7） 

 

質問 4）試験結果の保存形態について、当てはまるものすべてに〇をつけてください。 

（累計回答数：17） 

  １．マイクロフィルム（0） 

  ２．CD、DVD、BD（1） 

  ３．データベースに格納（7） 

  ４．紙媒体（7） 

  ５．その他の形態（2）（上記紙媒体を PDF 化して保管）
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質問 5） 試験結果を利用（開示または閲覧）させていただくことは可能でしょうか。当

てはまるもの１つに〇をつけてください。３．に〇をつけた方は、可能な範囲で理由を教

えてください（11） 

１．開示可能（0）２．条件付きで開示または閲覧可能（5）３．不可（2） 

「不可」の理由：試験結果は弊社各事業部門が保有しているため。現時点統一した形での

開示は困難 ・Not owned by ourselves, we can only view it. ４．不明（4）

 

 

質問 6）質問 5）で「２.条件付きで開示または閲覧可能」と回答した方にお聞きします。

どのような条件でしょうか。あてはまるものすべてに〇をつけてください。（複数回答

可）（9） 

   １．公開物質を限定する。（3） 

具体的な条件としての意見： 

· 新規公示がされた後の物質についての情報提供は可能 

· 新規公示前の物質については、AI-SHIPS で構造式情報等が閲覧されること

は無く、AI-SHIPS の情報源のみに利用される場合は可能。 

· NOEL が一定値以上（毒性が低い）の物質のみ、あるいは化審法で提出した

物質のみ 

· すでに DB 等で公開済み（REACH 申請済み）、化審法にて提出した物質も可

能性あり 

   ２．提供内容や方法を限定する。（0） 

３．提供方法を限定する。（1） 

具体的な条件： 

・ 報告書の提出はできないが、閲覧は可能 

・ メモやインプット用のデータシート（エクセル）等は DB 登録後に廃棄 

４．利用方法を限定する。（4） 

具体的な条件としての意見： 

・ 新規公示がされた後の物質についての情報提供は可能。 

・ 新規公示前の物質については、AI-SHIPS で構造式情報等が閲覧されることは
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無く、AI-SHIPS の情報源のみに利用される場合は可能。 

・ 機械学習の学習データとしてのみ利用し、個別の情報を公開しない（同様の回

答：3 件） 

５．その他の条件が必要。（1） 

その他の条件：試験を依頼した事業部門が開示を承諾した場合のみ可能

 

質問 7）試験結果の情報をご提供いただくにあたり、障害となる事象や課題がありますか。

あてはまるものすべてに〇をつけてください。（累計回答数：30） 

 １．特にない。（0）    ２．知財権の問題（8） 

 ３．会社のポリシーの問題（5） ４．社内手続きに関する問題（8） 

 ５．情報が複数個所に存在するなどして、提供可能な状態にするのに相当の手間がか

かる。（3） 

     ６．その他の障害や課題がある。（6） 

 その他の障害や課題の具体的な内容： 

· データ管理機関（者）の守秘管理に関する信頼性の保証（同様の回答：2 件） 

· 有価で実施した試験の結果（資産）を提供する合理的な理由 

· 企業秘密（個々の化学物質の毒性）を開示する合理的な理由 

· 開示した試験結果の守秘管理に関する信頼性の保証 

· データの管理は 1 部門だが、所有権は複数の部門にあり、管理部門の一存で

決定できない。反復投与試験が年間10トン以上の枠で要求されることもあり、

社内で予測のニーズがない。 

· 秘密保持に関する双方の取り決め 
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·  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

質問 8）質問 7）で障害となる事象や課題があると回答した方（選択肢 2.～6.に 1 つ以上

〇をつけた方）に質問。解決を促進する方策があれば、ご教示願いたい。（9） 

  １．AI-SHIPS システムの優遇利用などのインセンティブ（1） 

  ２．行政からの依頼（3）３．法的強制（4）４．その他（1） 

その他の具体的な内容： 

・ 利用に際しては、データを保有する社内の各部署に対して、説明が必要で

ある。 

・ データ提供後、AI-SHIPS の評価をさせて頂くことになるが、その際、使

用や結果の解釈等でフォロー頂く体制を構築頂きたい。 

・ 前回の依頼では、AI-SHIPS が PC にインストール出来ず、時間と費用が

かかった。AI-SHIPS がユーザーフレンドリーを目指しているので、その

点は配慮下さると助かる。 

・ また評価の際には、フィードバックの時間を十分に確保頂きたい。 

・ 一定数の試験結果がそろえば AI-SHIPS の行政利用を行うというような

行政の確約があれば、課題解決に向けた行動がとれる可能性がある。 

・ 協力企業として企業名を公表するなど、企業の社会貢献活動への取り組み

としてアピールできるようにしてほしい。 

 

 

 

 

 

 

 

 

質問 9）貴社がこれまでに化審法に基づき経済産業省に提出した試験結果について、開
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示または閲覧許可をいただくことは可能でしょうか。あてはまるもの１つに〇をつけて

ください。（10） 

  １．経済産業省に試験結果を提出していない。（3） 

２．特に問題ない（0） 

  ３．閲覧は良いが、開示については難しい（2） 

  ４．閲覧も開示も許可できない（1） 

  ５．一定の条件であれば、開示または閲覧を許可できる（4） 

一定の条件について具体的な内容：新規公示がされた後の物質についての情報提供は可

能。 

・ 新規公示前の物質については、AI-SHIPS で構造式情報等が閲覧されることが無く、

AI-SHIPS の情報源として利用される場合は可能。 

・ 試験を依頼した事業部門が開示を承諾した場合のみ可能（質問６－５と同じです）。

なお、既に公表されている試験結果等については、閲覧あるいはデータの利用をさ

れているものと思います。 

・ 開示・閲覧可否については、今後の社内確認が必要 

・ 秘密情報の開示に関し事前に取り決め・契約を締結、最低限必要な情報のみを提供 

無回答：無回答の理由：一個人的としては判断できない。 

 

 

 

4.1.3 システムの精度向上に資する有害性データを取得するための課題整理、データの守

秘義務や管理方法、データ提供者への優遇措置等に関するまとめ 

 

    今回の回答者は全般的に事業規模の大きい化学、製品メーカーの事業者の担当部

門従事者となっている。本来であれば輸入業者や他の電機等製品メーカーでも化審

法申請者となりデータを有しているケースもあるが、比較的広範囲な業種が参加し

ていたケミカルマテリアルジャパン 2023 の参加者等にヒアリングした範囲ではそ

のようなケースは比較的少なく、ほとんどの新規化学物質の反復投与毒性試験はそ
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の原体製造メ－カ－あるいは輸入業者においては国外の原体供給メーカーが所有し

ているとのことであった。以下各質問の回答内容の分析について記載する。 

  
4.1.3.1 回答内容の解析 

 
質問 1）非公開の反復投与毒性試験結果は回答者の 85％が有しており 質問 2）で回答

願った 73％が試験報告書を 11 以上有しており、以下の質問について実体を反映した回答

を得られたと理解できた。質問 3）で事業者によって試験結果は 1 つの部署で管理される

場合と複数の部署で管理されているケースがある。後者のケースが 64％となっているが、

これは事業所の規模、組織によって管理部署が異なり、前者は本社管理部門、コーポレー

トの研究部門、後者は事業部または付随する事業所（工場、研究所）かと推定される。質

問 4）試験結果の保存形態は電子媒体と紙媒体で拮抗しているが電子媒体化が進んでい

る。ヒアリングによれば、マイクロフィルムや紙媒体はすべて PDF 化を進めている事業

所もあった。 

·  質問 5）の試験結果を利用（開示または閲覧）可能かについて全く不可が 18％であった

が、条件付き開示可能が 46％となった。不可の場合は複数の事業部門が所有しており責任

権限が分散され統一的に出せないということであった。質問 6）条件付きで開示または閲覧

可能の条件は利用方法の限定が最も多く 45％、次いで公開物質の限定 33％、提供方法の限

定であった。利用方法の限定では AI-SHIPS への提供は許諾可能との意見が複数あった。

その他公開物質の限定の回答から化学構造の開示や毒性値の開示に懸念する傾向がみられ

ている。提供方法として原本の写しの供与は出来ないがデータも含めた閲覧は可能という

のも留意すべき意見であった。質問 7）試験結果の情報を提供にあたり、障害となる事象や

課題はやはり知的財産権の問題 27％、社内手続き 27％、会社のポリシー16％が主であった。

これは予想された結果であったが、意見としてデータ管理機関（者）の守秘管理に関する信

頼性の保証、企業秘密や有価で実施した試験の結果（資産）を提供する合理的な理由や開示

した試験結果の守秘管理に関する信頼性の保証を求める点は、一定の説明と守秘契約を前

提としているものである。質問 8）で障害となる事象の課題の解決を促進する方策について

は法的強制 45％、行政からの依頼 33％で AI-SHIPS システム利用の優遇利用等 11％があ

った。インセンティブについては提供事業者の公表等社会活動の貢献アピールも挙げられ

ている。質問 9）化審法に基づき経済産業省（当局）に提出した試験結果について、開示ま

たは閲覧許可をいただくことが可能かは質問 5)、6) とも重複しているが、やはり一定条件

で可能 40％、閲覧は可能 20％となっている。 

 

4.1.3.2 データ提供に関する今後の対応 

  

前項のアンケート調査結果から事業所から有害性データを取得するうえで、①事業者の
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知的財産権の保護、②会社の CBI（Confidential Business Information）に対する方針、

特化合物の構造、毒性情報の開示と企業名に関する情報の公表によるビジネス上および風

評上のリスクへの懸念および③提供の意義とメリットが明確でないことが主な障害となっ

ている。事業者のデータに関する管理責任が分散していることも提供不可となっている件

はあくまでも事業者側の都合によるものであるが基本的には②の事業者の事業方針に関わ

ることと考えられる。 

AI-SHIPS へのデータ提供にのみに限定すれば、反復投与毒性試験の報告書原本の情報が 

必ずしもすべて必要ではなく、必要な情報を閲覧し収集してデータベース化することで初

期の目的は達成可能である。事業者が求めるインセンティブについては化学物質、毒性情報

を含め AI-SHIPS 利用上のサービス、料金等で優遇処置を図ることが考えられる。データ

の守秘義務や管理方法については個別の事業者に十分な説明を行ったうえで守秘契約を締

結することとなる。この場合は開示範囲や内容を個別に設定することもありうる。 

 一方で、このような化審法で取得された事業者の未公開データの提供については、その課

題について令和３年度化学物質安全対策 (化学物質に関連する情報を効果的・ 効率的に活

用するための調査) 最終報告書 2022/32 ABeam Consulting Ltd.が参考となるが、国や事業

者で蓄積している化学物質関連データを活用して自主管理の質の向上や経営の改善につな

がる環境を作るために、データ収集や提供機能を持つデータ連携基盤があると望ましいこ

とが示唆されている。 一方で、データ連携基盤を社会実装するためには、保有すべきデー

タの精査、データに対する CBI（営業機密情報）への考慮が必要であるとされている。 

 

欧米各国の規制は多様であり、法目的、規制内容も異なるが、反復投与毒性試験は必ずし

も要求していない。反面、日本が国際的に最も信頼性の高い GLP 準拠の反復投与毒性試験

報告書を所有しており、これらの情報をデータベース化し事業者、関係者に共有することだ

けでもリスク評価や研究開発に有効に利用できる。また、OECD 等にも提供することで国

際的な化学物質管理への貢献が見込まれる。事業者、特に経営トップにはこのような状況を

説明し事業者としての製品責任（Compliance）と透明性（Transcrepancy）の観点から社会

貢献の意義を理解していただくことも事業方針への反映やデータ連携基盤の構築、データ

提供への協力の点で求められるアクションとして考えられる。 

 

4.2 類似システム（特にデータベース DB）との連携可能性、新たな公表データの活用等 

国内外の信頼のおける哺乳動物の化学物質毒性データベースとして知られているものは

表 17のとおりである。 
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表 17 

DB 名称 英名 所轄機関 

既存化学物質毒性デ

ータベース 

Japan Existing Chemical Database 

(JECDB) 

国立医薬品食品研究

所 

 

有害性評価支援シス

テム 統合プラットフ

ォーム） 

HESS（Hazard Evaluation Support 

System Integrated Platform 

独立行政法人製品評

価技術基盤機構 NITE 

化学物質総合情報提

供システム CHRIP、 

J-CHECK 審査シート 

CHRIP（Chemical Risk Information 

Platform 

J-CHECK：Japan Chemicals 

Collaborative Knowledge Database  

独立行政法人製品評

価技術基盤機構 NITE 

反復投与毒性 DB RepDose（Repeated dose toxicity） Cefic LRI/フラウン

ホーファーITEM 

毒性基準 DB ToxRefDB（Toxicity Reference 

Database） 

米国 EPA 

発がん性効力データ

ベース 

CPDB（Carcinogenic Potency 

Database） 

米国 国立がん研究

所/国家毒性プログラ

ム（NTP） 

 

表中 RepDose は反復投与毒性エンドポイントの実験 NOEL/LOEL 値に関するリレーショナル 

データベースであり、欧州の化学工業協会 Cefic LRI が後援するプロジェクトの一環とし

てフラウンホーファーITEM が提供しているものである。現在、655 種の化学物質の毒性情

報が掲載されている。また CPDB は 1,547 種類の化学物質に対する 6,540 件の慢性長期動

物がん検査の結果をまとめた国際的なリソースである。AI-SHIPS では構築時点で上記の情

報はほぼ網羅しているが今後、現実的には AI-SHIPS の学習用 in vivo 毒性データとして

のソースとしては情報の内容、信頼性の観点から 4.1.1 項 表 1記載の更新された情報を

データベース化し、これを当面活用することが考えられる。 

令和４年度化学物質安全対策（毒性発現予測システムの活用促進に向けた課題等の調査 

第 2 篇 諸外国における取組の調査 ②国内外の類似システムと連携に関する調査報告の

なかで国際的な NAM（New Approach Method）プロジェクトに関連し諸外国では RISK-HUNT3R

や ONTOX および Precision Tox 等多くのプロジェクトが進行中である。 
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欧州化学品庁（ECHA）は QSAR 等の開発促進を目的とした REACH 登録情報を IUCLID 形式

で公表し、2022 年に US FDA と協力し承認された医薬品に関する前臨床動物研究およびヒト

データの結果を IUCLID 形式で公表している。このデータには、反復投与毒性研究、発がん

性研究、発生毒性研究、生殖毒性研究の結果で構成される 348 の承認済み医薬品に関する情

報が含まれている。我が国においても、化審法 通常新規審査において取得している 28 日間

反復投与毒性試験結果を IUCLID 形式等のデータセットに格納し可能な内容について公表し

ていくことで、事業者や研究者における毒性予測システムの開発促進に貢献できると考え

られている。AI-SHIPS で蓄積された反復投与毒性情報、データセット、in vitro 実験結果

や動態予測に用いられた学習データは前述したようにその質、内容はいずれも優れたもの

であり今後、統一化したデータベース、データ連携基盤への展開、IUCLID 形式等の変換も

含めて国内外当局、国際機関や業界と連携し公表、共有しながら活用していくことが単に

QSAR 分野の発展のみならず化学物質のリスク管理の高度化、精緻化につながると思われる。 

 

５．中長期計画 

 AI-SHIPS 開発事業の終了時評価（令和４年 11月）における提言を受け、中長期計画の

検討を行った。今回の調査結果をふまえた計画を図 1３に示す。ここでの各アクションス

ケジュールの開始時期は、あくまでも 2024 年度以後必要な予算が確保されることが前提

となった最短の場合のものである。AI-SHIPS システム自体のインフラ整備を含む運用前整

備は、システム本体の改修に目途がついた段階で実施する。これらの実施期間はその難易

度にもよるが、いずれも約 1年から１年半を見込む。管理組織の体制整備については本シ

ステムの運用機関の決定と要員確保および資金確保が必要となる。このため、一定の資金

的目途がつく時期に応じてシステム整備開始時期が決定される。運用開始後は常にユーザ

の要望等をふまえ運用改善やデータ追加、さらにはモデルの変更等を実施し更新を図るこ

ととなる。JaCVAM（日本動物実験代替法評価センター）における AI-SHIPS の審議は AI-

SHIPS の QMRF レビューから行う予定である。AI-SHIPS の国際展開としては OECD・QSAR ツ

ールボックスへの搭載を目標としており、いずれにせよ、このための QMRF 作成は急務と

なる。したがって QMRF を作成次第、JaCVAM での審議を始めることが必要となる。OECD・

QSAR ツールボックスでの利用は最短で 2026 年ころであり、OECD QAF/TMBG と対応し

Repository 公開を目指す。行政への適用議論は Repository 公開以後となる。また、AI-

SHIPS の開発に伴う国内外の学術論文の投稿、学会での講演等は随時、実施していく予

定。 
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図 13

 
6．その他 

 

本システムの認知度向上のための情報発信や問い合わせ対応等については本年度、以下 

のとおり実施した。 

 

6.1 CBI 学会ワークショップ  

 

ワークショップ（CBI 学会計算 ADMET 研究会協賛）「計算科学的手法による毒性予測手法 

開発に関する最新動向と今後について」 

期日：2023 年 10 月 23 日(月) 13:00-17:00 於：タワーホール船堀２階 福聚  

ワークショップ参加企業（予定）モデレーター：船津公人（NAIST）、庄野文章 

（NAIST）、植沢芳広（明治薬科大） 

・ワークショップの開催趣旨： 

化学物質によって生じる種々の毒性を、動物実験等に頼ることなく計算科学的手法等に

より予測することは、動物愛護の観点および昨今のめざましい AI 技術の発展にともない

国際的潮流である。一方で、創薬分野においても新規の医薬品開発の加速化等の観点から

も、国際機関をはじめ各国規制当局および業界を含めた研究機関が取り組みを進めてい

る。本ワークショップは本調査事業の一環として実施するものであり、国内外のすでに利

用可能な「毒性」の「インシリコ予測」手法の現状について会場でのデモンストレーショ

ンも含め、最新の情報を共有しその方向性を知る機会とする。 
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・ワークショップの概要と結果 

ワークショップのプログラムは図 14 のとおりであり、AI-SHIPS の紹介やプロモーショ

ンビデオの上映のほか、講演者から最新の予測システムの開発状況や上市品の紹介等を

していただいた。また、会場に講演した事業所のブース 6か所を設置して、有意義な意

見交換ができたと思われる。参加者は 74 名であった。  

 

図 14 

 

 

6.2 ケミカルマテリアル Japan2023―ONLINE―出展 

オンライン第９回 化学物質管理ミーティングに出展した化学工業日報社が毎年

開催の、ケミカルマテリアル JAPAN2023（以下 CMJ2023） オンライン第９回 化

学物質管理ミーティングに出展した。 

実施期日：10月 23日から 11月 27 日 主催：化学工業日報社 

後援： 経済産業省/厚生労働省/環境省/文部科学省他日本化学工業協会等 
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・開催趣旨 

動物愛護３Rの社会的要請および AI 技術の発展の後押しもあり、現在の化学物

質管理における評価は、動物実験等に依存しない情報科学および計算科学的手法

の活用が国際的な潮流となっている。これに合わせるように、新規化学物質の開

発の加速化を図るために、業界を含めた研究機関による毒性のインシリコ予測手

法開発の世界的な取り組みが進められている。奈良先端科学技術大学院大学は、

これまでラットの 28 日間反復投与毒性予測システム（AI-SHIPS）を構築した。

このブースでは AI-SHIPS の紹介を中心に、国内外で利用可能な毒性のインシリ

コ予測手法の現状と今後の方向性について最新の情報を共有する場とすることを

目的とする。 

・ CMJ2023 の概要と結果 

出展においては奈良先端科学技術大学院大学ブース（以下、本ブースとす

る。）で AI-SHIPS についてプロモーションビデオを掲載して紹介した。奈良先端

科学技術大学院大学のほかに独立行政法人製品評価技術基盤機構（以下、NITE と

する。）、株式会社アフィニティサイエンスおよびインフォコム株式会社から CBI

学会と同様の内容で PDF 資料を出展した。 

CMJ2023 としては今回 107 社が参加し（共同出展含む）来場者総数は延べ

17,917 名であった。本ブースへの来場者は 527 人（同一人物による複数回クリッ

クも含めた延べ来場者数は 688 人）であった。CMJ2023 はオンラインにて開催さ

れ、現地開催の CBI学会（来場者数：約 70人）と比較して 10 倍近いご参加者に

アクセスされた。来場者の所属を、化管法届出データをもとに業種別に分類した

ところ、化学工業が 45％、次いで電気機器器具製造業が 10％、プラスチック製

品製造業が 5％であった（図 15）。 
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図 15 本ブース来場者の業種割合 

 

なお、CMJ2023 の本ブース参加者に CBI 学会、日本化学工業協会にアンケート調査した

内容と同様の調査協力を依頼したが回答は得られなかった。     

 

 

                                 以上 

 


