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Megjelent a QSAR-eszkoztar 3.0 verzidja

A QSAR-eszkoztar Uj generacidja még alkalmasabb a vegyi anyagok
tulajdonsagainak megbizhato becslésére.

Helsinki, 2012. oktéber 31. - A QSAR-eszkOztar segitséget nyujt a vallalatoknak és a
hatdésagoknak a mennyiségi szerkezet-aktivitasi 6sszefliggés ((Q)SAR) mddszer alkalmazasaban
a REACH-rendelet alapjan regisztralt vegyi anyagok (6ko)toxikologiai veszélyeinek értékelése
érdekében a vegyi anyagok kategoriakba torténd csoportositasa, valamint az adathiany
kereszthivatkozassal, trendelemzéssel torténé megsziintetése soran. Hozzajarul ezaltal a
koltségcsbkkentéshez és a gerinces allatokat érint6 szlikségtelen allatkisérletek elkertiléséhez.

A QSAR-eszkoztar 3.0 verzidja szamos Uj funkcioval rendelkezik, melyek kozil a legfontosabbak
az alabbiak:

o Tovabbi adatforrasok beillesztése, ideértve a REACH tajékoztatasi honlapjardl szarmazé
vizsgalati eredményeket is;

a IUCLID 5.4 verzidjaval valé kompatibilitas;

A keverékek toxicitadsanak mennyiségi elorejelzése;

Tautomer formak el6rejelzése és anyagcsere-szimulator;

A borszenzibilizacioval kapcsolatos karos kimeneti utak (Adverse Outcome Pathways,
AOP-k) alkalmazasa kiegészitésre kerllt a bérszenzibilizaciora vonatkozé AOP-adatokat
tartalmazé harom Uj adatbazissal.
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Ezen tulmenden a QSAR-eszkoztar tovabbfejlesztett keresési funkciokat, 22 Uj mechanikus és
végpont-specifikus profilalkotasi rendszert és a keverékek, tautomerek és metabolitok
kezelésére szolgdlo kiterjesztett jelentésfunkciét tartalmaz.

A QSAR-eszkoztarral a felhasznalo:

o azonosithatja a vegyi anyagok analdg anyagait,! hozzajuthat az ezen analégokra
vonatkozo kisérleti eredményekhez, és kereszthivatkozassal vagy trendelemzéssel
megszlntetheti az adathianyt;

o kategorizdlhatja a vegyi anyagok nagy készleteit hatdsmechanizmus vagy hatasmadd
alapjan;

o a (Q)SAR-modellek kdnyvtaranak alkalmazasaval megsziintetheti a vegyi anyaggal
kapcsolatos adathianyt;

o egy lehetséges analdg anyag megbizhatdsaganak értékelése kereszthivatkozas céljabol;

1 Az analdg anyag olyan vegyi anyag, amely tekintetében adott esetben alkalmazhaté kereszthivatkozas

(ldsd a QSAR-rdl és a vegyi anyagok csoportositasarol sz6lé REACH Utmutaté dokumentumot).



o Egy adott vegyi anyaggal kapcsolatos adathidny megsziintetése céljabol a (Q)SAR-
modell alkalmazhatdsaganak értékelése;

o (Q)SAR-modellek felépitése;

o Az adott vegyi anyag esetében metabolitok becslése vagy tautomerek eldallitasa.

A 3.0 verzié az OECD és az ECHA négyéves egylttm(ikodési projektjének végeredménye. Az
alkalmazas mar letolthetd.

Tovabbi informacio
Dijmentesen letolthet6 alkalmazas, valamint segédanyag:

QSAR-eszkoztar
http://www.qgsartoolbox.org/

Utmutat6 a tajékoztatasi kdvetelményekhez és a kémiai biztonsagi értékeléshez,

R.6 fejezet: A QSAR és a vegyi anyagok csoportositasa
http://echa.europa.eu/documents/10162/13632/information_requirements_r6_en.pdf

Annankatu 18, P.O. Box 400, FI-00121 Helsinki, Finland | Tel. +358 9 686180 | Fax +358 9 68618210 | echa.europa.eu



	További információ

