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K dispozici je verze 3.0 nastroje QSAR
Toolbox

QSAR Toolbox nové generace je ucelen€jsim nastrojem pro spolehlivé
predvidani vlastnosti chemickych latek.

Helsinky 31. Fijna 2012 - Nastroj QSAR Toolbox pomaha spole¢nostem a pfisluSnym
organim pouzivat metodiku kvantitativnich vztahl mezi strukturou a aktivitou ((Q)SAR)

ke sdruzovani chemickych latek do kategorii a doplfiovani chybé&jicich idajd pomoci
analogického pfistupu, analyzy tendenci a posuzovani nebezpeci (eko)toxicity chemickych latek
podle nafizeni REACH. Tim prispiva ke snizeni nakladi a omezeni zbyte¢nych zkousek na
obratlovcich..

N&stroj QSAR Toolbox 3.0 obsahuje mnoho novych funkci, pfic¢emz nejdlleZit&jsi jsou tyto:

o zaclenéni dalsich zdroji Gdajl, véetné vysledkl studii z webovych stranek REACH
slouzicich k sifeni informaci,

kompatibilita s nastrojem IUCLID 5.4,

kvantitativni odhad toxicity smési,

odhad skladby tautomer( a simulator metabolismu,

zavedeni cest nepftiznivého vysledku (AOP) tykajicich se senzibilizace kize doplnénych
tfemi novymi databdzemi obsahujicimi Gdaje AOP pro senzibilizaci kize.
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Kromé toho nastroj QSAR Toolbox obsahuje vylepsené funkce vyhledavani, 22 novych schémat
tvorby profilG specifickych z mechanistického hlediska a z hlediska sledovanych vlastnosti a
zdokonaleny nastroj pro tvorbu zprav o smésich, tautomerech a metabolitech.

Prostifednictvim nastroje QSAR Toolbox uZivatel mize:

o urdit analogy! chemické latky, vyhledat experimentalni vysledky dostupné pro tyto
analogy a doplnit chybéjici idaje pomoci analogického pfistupu nebo analyzy tendenc,

o tFidit do kategorii rozsahlé seznamy chemickych latek podle mechanism{ nebo zplsobd
plsobeni,

o doplfiovat chybé&jici Gdaje pro vedkeré chemické latky za pouziti knihovny modeld
(Q)SAR,

o posoudit vhodnost pfipadného analogu pro analogicky pfistup,

o posoudit vhodnost pouZiti uréitého modelu (Q)SAR k doplnéni chybé&jicich udajd
v pripadé konkrétni cilové chemické latky,

1 Analogem se rozumi chemicka latka, u které Ize uplatnit analogicky pfistup (viz také pokyny k nafizeni

REACH tykajici se (QSAR) a sdruzovani chemickych latek).



o vytvaret modely (Q)SAR,
o predvidat metabolity ¢i generovat tautomery pro cilové chemické latky.

Verze 3.0 je kone¢nym vystupem Ctyfletého projektu spoluprace mezi OECD a agenturou
ECHA. Nastroj je nyni k dispozici ke stazeni.

Dalsi informace
Bezplatné staZeni a podplirné materialy:

QSAR Toolbox
http://www.qgsartoolbox.org/

Guidance on information requirements and chemical safety assessment
Chapter R.6: QSARs and grouping of chemicals

(Pokyny k pozadavkdm na informace a posouzeni chemické bezpecnosti
Kapitola R.6: QSAR a sdruzovani chemickych latek)
http://echa.europa.eu/documents/10162/13632/information_requirements_r6_en.pdf
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