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民間��および政府�関に�毒性試験�ために 

�������した�QSARに基づくシステムは、 

試薬�分子構造か�迅速かつ正確に化�毒性� 

算出し���SARに基づく��る�������特��る�������特�������特
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データに基づ������、��に���定��た������、��に���定��た��た
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Pre��iction S�ace (OPS) ��採�し�お�、����お�、������

�化��が予測�間�に�ること�チ����るこ化��が予測�間�に�ること�チ����るこが予測�間�に�ること�チ����るこ

とが可能����た、����������リーか�����������リーか�

簡単に分子��索条件�構築��るツールがDS 

TOPKAT�には装備�������DS TOPKATは、
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DS TOPKAT は、生命科���者�ためにモデリ��

およびシミュレーショ�技術�統�したソ��ウ�ア��

るDiscovery St���io が提供�る�����一部���

ア�セルリス社�科��な��レーテ����プ�����レーテ����プ��� 

�ォーム��るPi�eline Pilot��構築����るため、��るPi�eline Pilot��構築����るため、�るため、、

DS TOPKATは��に�々な���ル�ォーマ��に��に�々な���ル�ォーマ��に�々な���ル�ォーマ��に 

対応し����た分子��������ーマコ�ォア�モ����た分子��������ーマコ�ォア�モ分子��������ーマコ�ォア�モ�モモ

デリ���よ�な�能�提供�る高�なアプリケーショ

�モジュールとデータ��く共有�ることが����� 

ユーザーは�����タ��ース��し�DS�����タ��ース��し�DS��タ��ース��し�DS 

TOPKAT����ることが��������ると、DS���ると、DS 

TOPKATはDiscovery St���io�ユーザー��ター��ーDiscovery St���io�ユーザー��ター��ー��ター��ー�ター��ー
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�、ユーザー������化�可能に�るユーザー������化�可能に�る 

高速データ解析、およびデータマ����解��、およびデータマ����解��およびデータマ����解��

��るPi�eline Pilotとと�に、そ�要素�ひとつと

し����ること������ �た、高速�算��た、高速�算�高速�算��

とし�、�しくは組織���ー��ロー�組����ー��ロー�組��組��

むためにスタ��アロー��コマ��������スタ��アロー��コマ���������コマ��������
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構造活性相関 (SAR)はコ�ピューターに基づく統�������、試薬�分子構造��に基づ�た化に基づ�た化基づ�た化
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評価�ため�強靭な

�ロスバリデーショ�

モデル

���阻害剤����吸入毒性�DS TOPKAT予測DS TOPKAT予測予測



ユーザーが指定した毒性モデル��ア�セス、毒性モデル��ア�セス、モデル��ア�セス、、

特徴���性�毒性����子��������性�毒性����子������

�式��とめ����出力�ると��た�々な���出力�ると��た�々な�出力�ると��た�々な出力�ると��た�々な�ると��た�々な�々な

タス��、コマ�����か���可能���

信頼�お約束�る��

ア�セルリス社はDS TOPKAT�技術�、毒性評価、毒性評価毒性評価 

サービスと��セ�ス�約����に分け�提供し�と��セ�ス�約����に分け�提供し��約����に分け�提供し����に分け�提供し�提供し�

���� 

ア�セルリス社��ontract Researc�� Toxicity 

Assessment Serviceは、コ�ピューター���した評は、コ�ピューター���した評�ピューター���した評

価に試薬と評価項目が提示��ると、毒性��エ�

スパー�か��るア�セルリス社�チームが、 

要求��た試験および綿密なレポー�����請け

負������な試験�必要とし��るに�かか��

ず、�く���がコ�ピューター���した毒性評価

サービス�希望し�����たと�ば、�る有名な 

化�会社か�は、70以��試薬に対し���な評価

項目�毒性評価�依頼���した���報告書は 

一ヶ月以�に完�し、従来��験�な試験と比較し

�相��時間と経費が節約���した���ひとつ�

方�とし�、DS TOPKAT�モジュールは��セ�ス

�約�元に����、���サービスと���た 

両者一括�約�、���か一方�単��約�可能、���か一方�単��約�可能���か一方�単��約�可能 

�����セ�スが����るとソ��ウ�ア���

し、��な試薬評価�試薬試験に対�るコス�削減

が可能にな����DS TOPKAT���ば従来�

試験方�とは対照�に、�幅にコス��節約�る

ことが�������に従来�方��は完了��

に�ヶ月かか�た�に対し�、DS TOPKAT����ヶ月かか�た�に対し�、DS TOPKAT���

た試薬�完全評価には�日しかかか�����
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��可能なDS TOPKATモジュール:DS TOPKATモジュール:モジュール::

齧歯���癌性試験

Ames ��原生

��� 経口 LD50

��� 慢性 LOAEL

潜����毒性��毒性

皮膚感�性

魚� L�50

ミジ�コ E�50

齧歯���癌性試験��������

���　最�������

好気性生分解性

眼刺激性

Log P

ウサギ皮膚刺激性

���　吸入毒性 L�50

 
DS TOPKAT  
���ア���リス�（一部）::

Amgen

B�ckman Labs �nternational

�S �enters �or Disease �ontrol an�� Prevention 

(�D�)

�eat�� an�� �el�are �ana��a

�S �ational �ancer �nstit�te (���)

�S �ational �nstit�te �or Occ��ational Sa�ety

P���er

�ational �nstit�te �or P�blic �ealt�� an�� 

Environment, �et��erlan��s.

�S Environmental Protection Agency (EPA)

�ertex P��armace�ticals

�alter Ree�� Army �nstit�te o� Researc��

�yet�� P��armace�ticals.
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必要なプ��� 

�ォーム

�in��ows �000

�in��ows XP

Re�� �at Lin�x 

�S3.0

Re�� �at Lin�x 

�S4.0
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TEL 03-3578-3860   FAX 03-3578-387�

e-mail:in�o-ja�an@accelrys.com  web:accelrys.co.j��
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■お問い合わせ先
ダイキン工業株式会社　電子システム事業部　第二部　SCグループ
108-0075　東京都港区港南2-18-1　JR品川イーストビル　TEL：03-6716-0460　URL：http://www.comtec.daikin.co.jp/SC/


