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研究課題の概要 
 本課題では、人や生物、環境に対する化学物質の安全性確保に関する知的基盤の整備に資す
るため、化学物質の安全特性である生体有害性、環境有害性、爆発危険性の評価・予測手法に
おいて基盤となる実験科学的及び計算科学的技術の開発を行った。具体的には、生体内化学物
質の高感度な状態計測技術、生体内化学物質挙動の解析手段、環境計測技術、環境内化学物質
の挙動評価法、高速爆発燃焼反応の計測技術開発を行い、同時に、化学構造の物性等の基本的
データから、化学物質の安全特性を予測する手法開発を目的とした。第Ⅱ期においては第Ⅰ期
に開発した手法の適用性の検討と、適用範囲の拡大検討を行った。 
 
（１）総評 
化学物質の安全性に対する評価は重要であり、通常これを行うためには長い期間と莫大な費用
を要する。それ故、時間的経済的コストの低減可能な安全予測ツールの開発という目的設定は
意義深い。有害性物質の分析法の確立や標準物質の確立には一定の成果が得られており、化学
物質安全についての貴重なデータを得ている。しかしながら、後に述べるように、構造活性相
関による予測ツールの実用性には疑問が残る。また、網羅的な研究グループを作っているが、
全体として連携・整合性が見られないことから、研究体制に問題があるように感じる。更に、
このような成果を一般に広く普及するためには、国際的な連携により評価法のネットワークを
構築して、世界で利用できるシステムにまで遂行する必要があると考えられる。 
＜総合評価：ｂ＞ 
 
（２）各テーマにおける評価結果 

①化学物質生体有害性予測手法に関する研究 
計測技術開発においては生体内に取り込まれた有害金属元素、特に生体内での毒性が注

目されているアルミニウムについて、キレート試薬を用いた簡便かつ高感度な組織内分布
計測法を確立した。実験科学的評価手法については、遺伝子改変動物及び培養細胞による
試験系の基礎の確立を行った。計算機科学的予測手法開発では化学物質の発ガン性予測に
焦点を絞り、Ⅱ期においては、I 期で開発した化学構造の違いをニューラルネットワーク
で解析するシステムのプロトタイプの予測性能向上をはかるとともに、システムに組上げ
インターネットなどを通し一般の使用に供した。しかしながら、構造活性相関による予測
ツールの実用性、つまり有害性未知物質の有害性評価方法としての実用性には疑問があり、
これが機能するためには更に多くの有害性に関するデータの蓄積が必要と思われる。また、
ここで使われた予測的中率の定義が不明瞭であった。 



 
②化学物質環境有害性予測手法に関する研究 
計測技術の開発においては、大気粉塵中重金属成分、大気中揮発性ガス成分、有機金属

化合物、また自動車排ガス中有害成分の高感度・簡易計測技術の開発を行っている。この
中で、I 期で開発したレーザー気化法／液体ガスクロマトグラフ／ガスクロマトグラフを
組み合わせた試料導入システムと誘導結合プラズマ質量分析器を組み合わせた測定システ
ムの実環境試料への適用性確認・拡大と標準化に向けた検討を行っているが、この測定シ
ステムの開発は高く評価される。また、大気汚染防止法優先取組ガス状９物質について、I
期で開発した 9種類の単成分標準ガスを用いて混合標準ガス調製法とその信頼性保証のた
めの評価法を開発し、国内での多成分標準ガスを開発し、その供給のための基盤技術を確
立した。この標準物質の確立については一定の成果が出ていると評価される。 

実験科学的評価手法では、化学物質の環境動態として最も重要な過程である大気中での
光分解性、土壌・水中における生物分解性と土壌吸着性の評価手法開発を行っている。 

計算化学的手法開発では、化学物質の環境動態や環境を経由しての人に対する暴露特性
を、化学物質の構造や物性から推定・評価する手法の開発をおこなっている。特に、広域
大気曝露評価モデルは大気曝露評価ツールとして実使用されつつある。また、生分解性予
測モデルは、産業技術総合研究所ホームページで公開され、一般の使用に供されている。
このようなソフトウェアが公開されていることは評価される。 
 
③爆発危険性予測手法に関する研究 
高速爆発燃焼反応計測技術開発においては、衝撃加圧下あるいは静的高圧下での爆発性

物質の分解挙動および状態の実時間分光計測及び状態量計測で、1 時間１物質程度の利便
性向上を得ることができ、10 物質の Hugoniot 曲線を簡便に求めることに成功した。爆発
性物質の安全に関する貴重なデータを得ている点では評価される。 

 
（３）評価結果 
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