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#0-5- (RATZALAATFN) FFY 5 (EH36) 31| E{LkER () (BER1)
16|ERX (FUTFIALRX) =FF> F(—559) *J-CHECK (https://www.nite.go.jp/chem/jcheck/top.action?request_locale=ja) I2& 3
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PCDD: Polychlorinated dibenzo-p-dioxins (ZRUIE{E R —INSG—=DFF )

PCDF: Polychlorinated dibenzofurans (ZRUIEIES R T52)

PFHxS related compounds: PFHxS-related compounds (PFHxSES:E¥E)

Chlorpyrifos: Chlorpyrifos (/BJLE)7RXR)

MCCP: Medium-chain chlorinated paraffins (F$8iE &L/ NS571>)

LC-PFCA and its salts: Long-chain PFCA and its salts (R$EPFCALZMDIE)

LC-PFCA related compounds: Long-chain PFCA related compounds (E£45PFCARSEME)
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https://www.chem-info.nite.go.jp/chem/chrip/chrip search/intSrhSpcLst? e trans=&sIScNm=RdJ 01 001

ERILFHE

https://www.chem-info.nite.go.jp/chem/chrip/chrip search/intSrhSpcLst? e trans=&sIScNm=RdJ 01 010

POPs
https://www.chem-info.nite.go.jp/chem/chrip/chrip search/intSrhSpcLst? e trans=&sIScNm=R0 01 002

Ja7745 AW ioO—0O M.
P EFRIEEYBICE T2 B ERUVEREFFMo>O—IZD0
TS IZEEBELTRYET,

https://www.nite.go.ip/chem/asar/syouryou QSAR.html
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https://www.chem-info.nite.go.jp/chem/chrip/chrip_search/intSrhSpcLst?_e_trans=&slScNm=RO_01_002
https://www.nite.go.jp/chem/qsar/syouryou_QSAR.html

CPRLE



T SMILESO¥EREES
Y

https://www.nite.go.jp/chem/kasinn/syouryou/mol/

{LFMEER

S EFHUEEE DR (CRERMOLT 7 )LD Export

@7 ISy, oyr | wezer | wmoLzrmn |aam@mm

B o LEEEEMEORE > MOLT > LS /

D@ cx® a6 e

o+ 2 N Q%

OLEHFHRBHD

IL—ILIZHEDT ‘
BEZIER g

https://www.nite.goljp
/chem/kasinn/syouryo

u.html
tRrieRe)eolq)
vaph-EeE | FaQ | mwEzs svvz |
SEEH1IYAMavinISE) | BEAADE—F |

nite

Cl

x
Structure | Image
Format |SMILES

CIC1=CC=C({C=C1)C1=CC=C({Cl)C=C1

Use Ctrl+A, Ctrl+C to select and copy

T @&IRLTaE—
(SMILESTFe R DB 1E)




	タイトル
	スライド 1: 一特/監視類似物質検出ツール ユーザマニュアル

	はじめに
	スライド 2: はじめに

	目次
	スライド 3: 目次

	１．一特/監視類似物質検出ツールの設定（初回のみ）
	スライド 4: １．一特/監視類似物質検出ツールの設定（初回のみ）
	スライド 5: １．一特/監視類似物質検出ツールの設定（初回のみ）
	スライド 6: １．一特/監視類似物質検出ツールの設定（初回のみ）
	スライド 7: １．一特/監視類似物質検出ツールの設定（初回のみ）
	スライド 8: １．一特/監視類似物質検出ツールの設定（初回のみ）
	スライド 9: １．一特/監視類似物質検出ツールの設定（初回のみ）
	スライド 10: １．一特/監視類似物質検出ツールの設定（初回のみ）

	2.QSAR Toolboxの起動
	スライド 11: 2．QSAR Toolboxの起動
	スライド 12: 2．QSAR Toolboxの起動
	スライド 13: 2．QSAR Toolboxの起動
	スライド 14: 2．QSAR Toolboxの起動
	スライド 15: 2．QSAR Toolboxの起動

	3．検索するSMILESのインポート
	スライド 16: 3．ツールを適用させるＳＭＩＬＥＳのインポート
	スライド 17: 3．ツールを適用させるＳＭＩＬＥＳのインポート
	スライド 18: 3．ツールを適用させるＳＭＩＬＥＳのインポート
	スライド 19: 3．ツールを適用させるＳＭＩＬＥＳのインポート

	4．一特/監視類似物質検出ツールの適用
	スライド 20: 4．一特/監視類似物質検出ツールの適用
	スライド 21: 4．一特/監視類似物質検出ツールの適用
	スライド 22: 4．一特/監視類似物質検出ツールの適用
	スライド 23: 4．一特/監視類似物質検出ツールの適用

	5．一特/監視類似物質検出ツール適用結果の概要
	スライド 24: 5．一特/監視類似物質検出ツール適用結果の概要
	スライド 25: 5．一特/監視類似物質検出ツール適用結果の概要
	スライド 26: 5．一特/監視類似物質検出ツール適用結果の概要
	スライド 27: 5．一特/監視類似物質検出ツール適用結果の概要
	スライド 28: 5．一特/監視類似物質検出ツール適用結果の概要
	スライド 29: 5．一特/監視類似物質検出ツール適用結果の概要
	スライド 30: 補足情報
	スライド 31: SMILESの作成方法


