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The next generation chemical database  

Vitic Nexusは様々なデータソースから約12000化合物の毒性試験デー
タを収録したデータベースです。化合物構造、毒性エンドポイント、毒性試
験の種類、生物種、試験結果（positive/negative）などを検索条件
として、目的のデータを探し出すことが可能です。 

また、毒性予測ソフトウェア Derek Nexusと併用しての自社化合物の毒
性リスク評価目的での利用も可能です。Derek Nexusにより、候補化合
物構造の中から毒性発現に関与すると想定される部分構造
(toxicophore)をあぶり出し、そのtoxicophoreに類似した構造を有す
る化合物の毒性情報を更にVitic Nexusにより遡って抽出することで、候
補化合物のリスク評価を多面的に行なうことができます。 

 検索条件の指定 

 毒性試験データの表示 

 検索結果レポートの作成 

当プロジェクトに参加すると、Vitic Nexusを毒性試験データのプラット
フォームとして、各ユーザ企業様間で毒性試験情報を提供・共有しあい、
排他的に閲覧することが可能になります。現在、excipientsに関する
projectとintermediatesに関するprojectが進められ、それぞれのプロ
ジェクトに対して新たに加入するユーザ企業様も着々と増えてきております。 

Vitic Nexusは下記に示すような毒性エンドポイントのデータをカバーし
ております。 

Data Sharing project 

 Vitic Nexus 収録毒性エンドポイント 

主なEndpoint 主なデータソース 

Genetic Toxicity ECB (IUCLID) , NTP, NCI data 2006 
Novartis genetox d+B2ata 
Sofuni review 1998 
Ishidate clastogenicity 1988 
CGX data 2005, NIHS 
Kirkland 2008 paper 

HERG HERG literature 

Hepatotoxicity Hepatotoxicity literature 

Repeat Dose Toxicity ECB (IUCLID), SCCP Opinions 
NIHS, FDA CDER 
Pesticide literature, NTP 

Skin Sensitization ECB (IUCLID) 
Cosmetic Ingredients Review 
SCCP Opinions 
NICEATM-ICCVAM 

Carcinogenicity ECB (IUCLID), California EPA 
Pesticide literature 

Developmental Toxicity / 
Teratogenicity 

ECB (IUCLID) 
FDA CDER/CFSAN 

Acute Oral Toxicity ECB (IUCLID) 
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