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ISleista QSAR priemoniy rinkinio 3.0 versija

Naujos kartos QSAR priemoniy rinkinys — tai tobulesnis jrankis, padedantis
patikimai numatyti cheminiy medziagy savybes.

Helsinkis, 2012 m. spalio 31 d. Imonés ir jstaigos, naudodamos QSAR priemoniy rinkinj ir
taikydamos kiekybinio struktiiros ir savybiy rysio ((Q)SAR) metodika, galés skirstyti chemines
medziagas | kategorijas ir pasitelkdamos analogijos metodg bei tendencijy analize gauti
trikstamus duomenis, kad galéty jvertinti cheminiy medziaguy, kurios turi biiti registruojamos
pagal REACH reglamentg, (eko)toksiSkumo pavojus. Tai padés sumazinti iSlaidas ir nereikalingy
bandymy su stuburiniais gyvinais skaiciy.

3.0 versijos QSAR priemoniy rinkinyje yra daug naujy funkcijy. Svarbiausios yra Sios:

papildomi duomeny Saltiniai, jskaitant tyrimo rezultatus iS REACH platinimo svetainés;
suderinamumas su IUCLID 5.4;

kiekybinis misiniy toksiSkumo numatymas;

tautomerinio rinkinio numatymas ir metabolizmo aktyvatorius;

su odos jautrinimu susije nepalankaus poveikio nustatymo budai (angl. Adverse Outcome
Pathways — AOP), papildyti trimis naujomis duomeny bazémis su odos jautrinimo AOP
duomenimis.
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Be to, QSAR priemoniy rinkinys apima patobulintas paieskos funkcijas, 22 naujas mechanines
ir konkretiems jver¢iams skirtas profiliavimo schemas, patobulintg ataskaity teikimo priemone,
skirtg misiniy, tautomery ir metabolity duomenims tvarkyti.

Naudodamas QSAR priemoniy rinkinj naudotojas gali:

o nustatyti analogikas' chemines medziagas, surasti turimus tokiy analogisky cheminiy
medziagy eksperimentiniy tyrimy rezultatus ir uzpildyti trikstama informacijq taikant
analogijos metodg arba tendencijy analize;

o grupuoti didelés apimties cheminiy medziagy sarasus pagal cheminiy medziagy veikimo
mechanizmus arba budus;

o iS (Q)SAR modeliy bibliotekos gauti trikstamus duomenis apie bet kokig chemine
medziagq;

o analogijos bidu jvertinti galbit analogiSkos cheminés medziagos tinkamuma;

o jvertinti (Q)SAR modelio tinkamuma, siekiant gauti trukstamus duomenis apie
konkrecig chemine medziagg;

o rengti (Q)SAR modelius;

o numatyti konkrecios cheminés medziagos metabolitus arba rengti tautomerus.

! Analogiska cheminé medZiaga - tai cheminé medZiaga, kuriai gali biti taikomas analogijos metodas

(taip pat zr. REACH rekomendacinj dokumenta dél QSAR ir cheminiy medziagy grupavimo).



3.0 versija - tai galutinis ketverius metus trukusio bendro OECD ir ECHA projekto rezultatas. Ji
jau pateikta atsisiysti.

ISsamesné informacija
Rinkinys nemokamai atsisiysti ir pagalbiné medziaga:

QSAR priemoniy rinkinys
http://www.qgsartoolbox.org/

Informacijai keliamy reikalavimy ir cheminés saugos vertinimo rekomendacijos

R.6 skyrius. QSAR ir cheminiy medziagy grupavimas
http://echa.europa.eu/documents/10162/13632/information_requirements_r6_en.pdf
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