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要 旨

化学物質データベース（以下「WebKis―Plus」と略す）では，複数のデータベースから収
集した化学物質情報（一般，物性，毒性情報等）や環境分析手法や環境動態のモデルに関す
る情報を提供している。それらはできるだけ CAS番号によって化学物質ごとに整理して
おり，データベース間の相互の関連づけを容易にすることで，その維持管理にかかわる労
力の低減や効率化に考慮している。現在公開しているデータベースは①化学物質データ
ベース（Kis―Plus），②農薬データベース，③ AQUIRE，④化学物質環境動態モデルデータ
ベースおよび⑤環境測定法データベース（EnvMethod）である。さらにより多くの情報を掲
載し，リスク評価のツールとして機能を充実させることを目的とし，新たなデータベース
の作成や情報検索ページの追加，既存のデータベースのデータの更新作業を行っている。

1. は じ め に

リスクコミュニケーション手法の１つとしてイ

ンターネットを介した化学物質情報の提供があげ

られる。WebKis―Plusでは，複数のデータベース

から収集した化学物質情報（一般，物性，毒性情

報等）や環境分析手法や環境動態のモデルに関す

る情報を提供している。それらはできるだけ CAS

番号によって化学物質ごとに整理しており，デー

タベース間の相互の関連づけを容易にすること

で，その維持管理にかかわる労力の低減や効率化

に考慮している。現在公開しているデータベース

はより多くの情報を掲載し，リスク評価のツール

として機能を充実させることを目的とし，新たな

データベースの作成や情報検索ページの追加，既

存のデータベースのデータの更新作業を行ってい

る。

環境中に存在している化学物質によるリスクを

算定するためには，生産・使用量，物理化学的性

状，生態影響など多様なデータが必要となる。化

学物質のデータベースは，多くの人がその必要性

を感じながらも，一般の人や事業者が自由に利用

できるデータベースはそれほど多くはない。一方

で，インターネットの普及は急速に進んでおり，

情報検索サイトを用いるとあたかも１つのデータ

ベースのように化合物名，CAS番号などさまざま

なキーワードでの検索が可能となっており，ディ

スクトップコンピュータ上で利用できるデータ

ベース環境の発達も目覚しい。WebKis―Plusは，

＊ Introduction of Chemical Substance Database（WebKis―Plus）
＊＊Hiroaki SHIRAISHI Nozomi NISHIKAWA（国立環境研究所化学物質環境リスクセンター曝露評価研究室）National

Institute for Environmental Studies Research Center for Environmental Risk Exposure Assessment Section

特 集 有害化学物質

第 ２ 編 インターネットによる化学物質の検索

２５３

Vol. 28 No. 4（2003） ─４１



化学物質の安全性に興味のある人達の間でデータ

を共有しようという意図から，既存のデータベー

スやデータセットを骨格に，逐次データを追加整

備するという方針で開発されている。

本システムは，科学技術振興調整費による「物質

関連データ（化学物質，食品成分，表面分析）のデー

タベース化に関する調査研究（第 I期 平成６～

８年度）」の中の１課題として，さまざまな形態

のデータ・情報を関連づけて統合的に利用する必

要のある化学物質の生体影響データベースの調査

研究と，その整備として神奈川県と兵庫県の研究

機関の協力の下に始められたものである。本シス

テムは７年度の後半より開発が始まり，９年から

２年間の第Ⅱ期研究で拡張しつつ，その後は維持

を主体に現在に至った。今後は，国立環境研究所

・化学物質環境リスクセンターによりバックアッ

プされることになっている。

2. データベースの詳細

一般に正規化されたデータベースは，独自の

コードで化学物質を特定している場合が多いた

め，データベース間の化合物の関連づけをするの

は困難である。唯一可能でもっとも手っ取り早い

方法は，ケミカルアブストラクト番号（CAS番号）

を共通のインデックス項目として互いに参照する

ことである。CAS番号には，番号が設定されてな

い物質や異なる番号をいくつか持つなどの問題が

あり，完全な統合は困難であるが，とりあえず CAS

番号で関連をとり，連携を深めていく中で CAS

番号の統一を図ることがもっとも効率的と思われ

る。

データベースの開発でもっとも考慮しなければ

ならないことは継続性であり，利用するシステム

は世の中の大きな流れに逆らわないことが肝要で

ある。Kis―Plusをはじめ現在公開しているデータ

ベース（表 1）のすべてが，Microsoftの ACCESS

データベースで作成されており，Windows NTに

付属するインターネットインフォメーションサー

バー（IIS）と ODBC（Open Database Connectivity）

ドライバーにより，インターネット上で公開され

ている。研究所のセキュリティー担当からは，

Windowsはセキュリティ上問題が多いとの指摘

を受けており，この選択には一言のある人もおら

れるかもしれない。しかし，簡単にできるだけ手

間をかけずデータベースを作成し，システムを維

持していくという目的には，少なくともいままで

は最適な選択であったと考えている。

最近では，LINUXでもオープンソースのデータ

ベースと PHPのようなスクリプト言語で同様の

システムが構築できるようになっており，有料の

データベースサーバーを用いなくとも，ビジネス

ソフトの一部あるいは無料のデータベースソフト

とインターネットのブラウザだけで簡単に動的な

ページを扱えるようになってきている。また，普

段，誰でも利用しているエクセルのような表計算

ソフトでも動的なページを作ることが可能であ

り，自宅のパソコンからでも発信が可能な時代で

ある。ちなみに，WebKis―Plusはパソコン（現在，

Slot Iのペンティアム III７００MHz）で動作している

質素なシステムであり，アクセスの多いときは制

限をかけてご迷惑をおかけしている。現在，シス

テムや維持・管理体制の移行時期に差しかかって

いるように思え，将来を見据え対応したい。

データベースが専門の技術者は SQL（Structured

Query Language）のコマンドベースのデータベー

スを好む傾向にあると思われるが，銀行の ATM

表 1 Webkis―plus公開データベース

データベース 説 明

化学物質デー
タベース
（Kis―plus）

KIS―NETを主体に，さまざまな文献情報，
環境省測定結果等から Kow，水溶解度，許
容摂取量，発がんリスク，毒性値等のデー
タを統合したデータベース

農薬データ
ベース

兵庫県立健康環境科学研究センターで作成
された農薬の構造式データベースに，農薬
の県別出荷量，毒性情報等を登録した出荷
量データベースを統合したデータベース

AQUIREデー
タベース

米国 EPA／ORDと NHEERL／MEDが作成し，
無償で提供している，１９１５年から現在まで
の文献調査により得た水生生物毒性試験情
報のデータベース

化学物質環境
動態モデル
データベース

化学物質の環境動態予測モデルの情報を複
数の機関から収集し，また NTISによる文
献検索結果を利用して作成したモデル情報
データベース

環境測定法
データベース
（EnvMethod）

公定法や環境省公表資料等に示されている
分析法を集約し，化学物質名等からの検索
を可能にしたデータベース
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のようなデータの更新が頻繁には起こらない，検

索や閲覧が主体の化学物質のデータベースでは開

発のスピード，保守管理の容易さ，設計の柔軟さ

からみると，はじめから大掛かりなシステムを構

築するのは効率的でないように思える。貴重な時

間は，身の丈にあったシステムで，中味の充実に

割いたほうがより有効であろう。

2.1 Kis―Plus

Kis―plusは，KIS―NETを主体に，NORDBAS１）デー

タベース，約５，０００データの水・オクタノール分

配係数（Kow）２，３），環境庁環境安全課が測定して

いる約２００物質の水溶解度と Kow，IRIS（Integrated

Risk Information System，米国 EPA）４）から約６００物

質の許容摂取量（Reference Dose：RfD）や物質mg

／kg day当たりの生涯にわたる発がんリスクの上

限の傾き（Cancer Potency Slope Factor：CPS）の

値，約１，３００物質の簡便な水質の毒性試験法とし

て知られる発光細菌を用いたマイクロトックス試

験５）による毒性値などを統合した ACCESSデータ

ベース（Kis―Nies.mdb：KIS―NETデータを元にデー

タを追加して作成されたデータベースの意）であ

る。

データベース間での化合物の関連づけには，

CAS番号を用いている。これは本システムの長所

でもいる。CAS番号が付与されていない化学物質

に欠落が生じるという欠点ともなっている。デー

タベース内の全化合物のリストを作成した後，

CAS番号と各データベース固有の化合物番号とを

クロス集計することで CAS―個別管理番号の対応

表（CAS_pointer）を作成してある。この Kis―Nies.

mdbに検索フォーム，クエリーなどを完備し，

ディスクトップ上で動作するデータベースとして

完成し，いくつかの機関にデータの共有という目

的のため配布したが，その後，積極的な活動も提

供先からの応答もないまま現在に至っている。こ

のような状況を教訓にすると，データベースは

ファイル自体を提供するのでなくデータベースの

管理は一元化し，インターネットを通じて提供す

る方式が現在の通信環境には向いているように思

われる。

いくつかのファイルを Kis―Nies.mdbという１

つのデータベースに統合したことで，各ファイル

のリレーションづけなどのデータベース構造の変

更が容易となった。エクセルなどの表計算ソフト

との相性もよく，また ODBCドライバーなどに

よりネット上の他のデータベースやデータファイ

ルへの参照も可能であるため，保守管理がしやす

い長所が生まれた。この Kis―Plusを IISにのせ，

Active Server PageによりWEB上に公開するよう

に aspコードを記載したシステムがWebKis―Plus

である。平成９年１１月より稼動しており，基本的

な構成は現在も変わっていない。その後，パソコ

ン通信であった KIS―NETもインターネット版とし

て整備され，公開されている。

Kis―Plusの CAS―物質の対応表（CAS_pointer）に

対して，／kis―plus／cas_link.asp?CAS=xxx―xx―x（xxx

―xx―xは CAS番号）により指示を与えれば，デー

タベースの内容を参照できる各種の番号を入手で

きる。大気や水質の環境基準など各種の法規制，

地方自治体の化学物質の指針値，発がん性の評価，

国際機関や外国の物質リスト，内分泌撹乱作用の

疑われる物質，PRTR（環境汚染物質排出移動登録）

の特定化学物質などの物質リストも物質を cas_

link.asp?CAS=xxx―xx―xの形式でハイパーリンク

を持った表により提示することで，各種の情報を

参照できるようになる。ハイパーリンク付の化合

物リストはエクセルのマクロなどで容易に作成で

きるので，リンクを作成する手間はほとんどかか

らない。

このようにして，その時々で注目される物質を

表形式で作成すれば，ほとんど手をかけずにイン

ターネット上でさまざまな情報を閲覧できるよう

なサイトにすることができる。WebKis―Plusでは，

画面の左側にこのような表を載せてある。した

がって，これらの表は必ずしもデータベース化さ

れているのではない。手抜きともいえるかも知れ

ないが，当面の処置が必要な場合は利用者の便か

ら考えると十分目的は達せられる。

インターネット上には CAS番号などによりリ

ンクできるように設計されたホームページが

USEPAの IRIS, the NIST Chemistry WebBook６）（米

国通商部技術局の全米標準・技術研究所）や The

National Toxicology Program７）（the U.S. Department

of Health and Human Services）などのようにいく

つか存在する。これらのサイトは，他サイトから

の直接リンクを考慮しているわけではないので，
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サイトのアドレスが頻繁に変わることが多い。

WebKis―Plusでは，／kis―plus／caskis―plus.aspで

CAS_pointerにある全 CAS番号を公開している。

この情報を用いれば，外部から直接リンクを張る

ことが可能となる。この方法は検索サイトからの

「攻撃」を受けやすいという欠点もある。WebKis

―Plusでは意識的にリクエストボタンでなく CAS

によるリンクを記載した表を多く載せており，ア

ドレスも変更せず保っているが，今のところ致命

的なトラブルはない。ただし，検索ロボットなど

からのアクセスが多くなる時に応答が遅くなる場

合があり，本来の利用者が利用できない局面があ

る。検索サイトがアクセスできる形ですべてを完

全に公開し，民間企業に貢献することが果たして

よいのかどうか疑問でもあり，検索サイトや検索

ソフトとの付合い方は考え直す必要が生じるかも

しれない。

2.2 農薬データベース

WebKis―Plusには，兵庫県立健康環境科学研究

センターで作成された Microsoftワードの図とし

て，約３，０００の農薬としての薬効がある物質の構

造式を図示した農薬の構造式データベースがあ

る。これに農薬の県別の出荷量，毒性情報などを

登録した出荷量データベースを統合した「農薬

データベース」（Noyaku.mdb）がある。農薬データ

ベースでは，原体名（約３，３００件），農薬名（約２，６００

件），商品名（約６，２００件），IUPAC名，CAS番号な

どから検索でき，WebKis―Plus内で CAS番号によ

り Kis―Plusと統合されている。

農薬の都道府県別の出荷量は，１９９２年農薬年度

以降の農薬要覧が最新版まで入力されている。環

境への負荷量の推定には農薬製剤の出荷量でな

く，有効成分である原体の量が必要であるため，

農薬製剤の出荷量と対応する農薬製剤中の原体の

含有量から，原体ごとの都道府県別の出荷量を計

算し表示するようになっている。また，農薬の名

称や商品名から使用している原体の含有量や原体

からそれを含む農薬の名称と含有量，商品名，物

性情報などを閲覧することができる。さらに，農薬

の空間的・時間的な変動を考慮したばく露評価の

基礎とするため，９２年以前のデータの入力を昭和

３８年度版より行っており，１５年分の出荷量の入力

がほぼ完了している。今後，原体への換算に必要な

製剤中の含有量のデータベース化が必要である。

また，リスクコミュニケーションの観点からは，

商品名からの検索の充実も必要と思われるが，研

究的な要素が少なく手間ばかりかかるため，入力

してくれるボランティアが現われないかぎり当面

このままの状態であろう。

本来，情報の発信は情報作成者が行うのがもっ

とも適切であると思うが，農薬などの情報が公的

機関から一般市民に発信されることは少なかっ

た。このため，農薬データベースも作らざるを得

なかったのだが，農薬の違法販売の問題を機に，

農薬の情報の公開へ方向性が一段と強まっている

ように見える。商品名に関しては独立行政法人農

薬検査所の HP８）が参考になる。

2.3 AQUIREデータベース

AQUIREデータベースは，１９１５年から現在まで

の文献調査により得た水生生物毒性試験情報の

データベースであり，米国 EPAの研究開発部門

（Office of Research and Development，以下

「ORD」と略す）と国立健康環境影響研究所

（National Health and Environmental Effects

Research Laboratory，以下「NHEERL」と略す）の

大陸環境部門（Mid―Continent Ecology Division，以

下「MED」と略す）が作成し，無償で提供されて

いる。このデータベースでは，毒性試験ごと，試

験化学物質，生物種，媒体，実施場所，曝露期間，

エンドポイント，参考文献等の情報をまとめてお

り，そのデータ数は毒性試験として２２万３，８５３件，

収載されている化学物質は７，３０４物質，生物種は

４，１９１種に及んでいる（２００３年５月現在）。

AQUIREデータベースは上記のように豊富な水

生生物毒性試験情報を有しており，化学物質の水

生生物への影響を予測する上で非常に強力なツー

ルと成り得る。しかし，インターネットを介した

情報検索ページでは，毒性データの統計処理など

の一括処理が困難である。そこで，データベース

としてより簡単でユーザーが使いやすいものを提

供することを目的として AQUIREデータベースの

MS ACCESS ２０００（データベース管理システム）へ

の移植を行い，EPAの許可を得て，この一部を活

用して情報検索ページの作成を行っている。

AQUIREデータベースのデータセットは ASC II

ファイル形式でホームページ９）より入手可能であ
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る。これを MS ACCESS ２０００に移植した。ローカ

ルなデータベースとすることで，データの追加，

変更，検索などが自由に行えるようになった。

AQUIREデータベースは前述のように非常にデー

タ量が豊富であるため，複雑な検索はWebサー

バーに多大な負荷をかけることが予想されたた

め，検索条件は化学物質，生物種の２つとし，ま

ず化学物質から検索し，その後，生物種で絞り込

むという形式をとった。また，既存のWebkis―plus

と連動させるため，化学物質の CAS番号で化学

物質データベースと連結している。

ユーザーは，まず化学物質の CAS番号，名称，

分子式のいずれかを入力・検索する。結果は化学

物質一覧として表示され，そこから化学物質を選

択すると，AQUIREデータベースの毒性試験情報

の一覧が表示される。さらに一覧から毒性試験を

選択すると，詳細が表示されるというしくみに

なっている。また，化学物質一覧では，さらに絞

込み検索をかけられるようにし，毒性試験情報一

覧では対象生物種，媒体水質から絞込検索をかけ

られるようになっている。

こうして作成された AQUIREデータベースは，

水生生物への化学物質の毒性を体系的に集めたも

のであり，インターネット上で簡単に情報検索を

行うことができるツールとして，リスク評価の際

の助力となると考えられるが，毒性データの信頼

性の評価など不十分な点も見られ，日本独自の

データの追加を含め内容の充実を図っていく予定

である。

日本でも化学物質の生態影響に関するリスクを

考慮しなければならないという認識が持たれ，化

審法においても生態影響に関するリスクを事前に

審査する必要性が生じている。本データベースは

生態毒性に関するもっとも大きなデータベースで

あり，今後，力を入れていかなければならない分

野であると認識している。本データベースには構

造式が付与されており，ディスクトップ上では化

学物質の類似性からの検索ができるようになって

いる。現在，この機能を用いて構造分類を行い，

化学物質の生物に対する毒性の定量的予測

（QSAR）ができるよう解析をしている。

2.4 化学物質環境動態モデルデータベース情報

検索ページ

このページは環境省受託業務「新規化学物質挙

動追跡調査」業務の成果を活用して国立環境研究

所化学物質環境リスク研究センターで作成された

ものである。化学物質のリスク評価の１つとして，

コンピューターモデリングシステム（モデル）を

利用した環境動態の予測は有用であるが，世界中

にはさまざまなモデルが点在しており，その中か

ら適切なモデルを選択することは困難であった。

そこで，このようなモデルを提供している複数の

機関から情報を収集し，データベースの作成，イ

ンターネット上での情報公開，情報検索ページの

作成を行った。

「化学物質環境動態モデルデータベース」（モデ

ル情報．mdb）を作成するため，複数の機関からモ

デル情報を収集した。情報元として一般的に利用

されるモデルを数多く提供している機関からの情

報および NTISによる文献検索結果を利用した。ま

た，モデル情報を系統立てて整理するため，イン

デックスとして名称，略名，オペレーティングシ

ステム，記述コード，対象媒体，概要，関連リン

ク，参考文献等を設けた。収集した情報をインター

ネットでの情報公開を考慮してデータベース化し

た。Webページのデザインを行い，このデータ

ベースの情報をインターネット上で公開した。検

索条件として提供機関，名称，対称媒体を選択し，

情報公開画面からモデルのホームページへリンク

できる形をとった。検索条件に合致した複数のモ

デル情報の一覧からモデル情報を選択して表示さ

せることができる。化学物質環境動態モデルデー

タベース情報検索ページは，化学物質の環境中で

の動態を予測するために適切なモデルを選択する

際の手助けとなり，リスクコミュニケーションの

推進につながると考えられる。

2.5 環境測定法データベース（EnvMethod）

環境測定法データベースはこれまで，農薬の分

析法を中心にテキストとして保存されている分析

法を対象に，インデックスサーバーによる全文検

索と分析法のリストからの参照を行うものであっ

たが，今年度に大幅に機能を拡充し環境測定法

データベース（EnvMethod）として再構築された。

EnvMethodは，化学物質の分析法開発や環境

分析に携わる方へ情報を提供することを目的とし

て，公定法や環境省公表資料等に示されている分
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析法を集約し，化学物質名等からの検索を可能に

したものであり，国立環境研究所の２号業務（情

報提供）の機能を充実するためのモデルとして試

行されたもので，環境省の協力を得て国立環境研

究所環境情報センターと共同して作成しているも

のである。

２００３年７月１日現在では，EnvMethodに収載

されている分析法は１，６９４件，対象化学物質は

１，７１２物質であり，公定分析法，環境省公表資料

および米国 EPA公表資料等が含まれている（表

2）。

3. 今後の拡張

公開している化学物質データベースは神奈川県

の KIS―NETをベースにしており，化学物質の種

類も限定されていた。化学物質の審査などに当

たっては，これをより体系化し，すべての既存化

学物質や審査ずみの新規化学物質のデータベース

化が必要である。このため約３万７，５００物質の名

称，官報告示番号，CAS番号などを入力し基盤整

備を行っている。

最近，構造式から視覚的に物質を特定すること

ができるサイトが増加している。２次元の構造式

を利用した大きな構造式データベースを持つサイ

トとして，CambridgeSoft Corporationが提供して

いる ChemFinderがある１０）。より詳細な情報が得

られる有料の ChemIndexもあるが，ChemFinder

でも一般的な物性情報や個別情報のリンク先が提

供されており，多くの情報が得られる。

１次元で化学構造を表記する形式に SMILESが

ある。１次元表記であるためデータベース化しや

すい利点があり，各種のフォーマットから babel

（フリーソフト），ChemDrawなどの変換ソフトや

分子エディターを利用すれば２次元の構造式に変

換することができる。NCIから，約１３万物質の CAS

番号や約４万物質の名称と SMILES形式で記載さ

れた構造式のファイルを入手できる１１）。WebKis―

Plusも部分構造式から検索できるサイトへ脱皮

を図る時期にきていると思われ，構造式の入力な

ど少しずつ準備をしている。ただし，インターネッ

ト上での構造式検索は，パフォーマンスがあまり

芳しくない傾向があり，どのような形で運用する

かは未定である。
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表 2 EnvMethod収載分析法

公定分析法
環境基準関係（過去の分析法も一部収載）
指定物質抑制基準
排水基準検定方法
土壌汚染対策法関連測定方法
農用地土壌汚染対策地域の指定要件に係る検定方法
農薬登録保留基準
食品，添加物等の規格基準（過去の分析法も収載）

環境省公表資料
有害大気汚染物質測定方法マニュアル
排出ガス中の指定物質の測定方法マニュアル
外因性内分泌撹乱化学物質調査暫定マニュアル
要調査項目等調査マニュアル（１９９９～２００１）
底質調査方法
ダイオキシン類に係る大気環境調査マニュアル
ダイオキシン類に係る底質調査測定マニュアル
ダイオキシン類に係る土壌調査測定マニュアル
埋設農薬調査・掘削等暫定マニュアル
化学物質分析法開発調査報告書（１９７４～２００１）
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