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Atruna: Sis ir sakotn&ji angju valoda publicétd dokumenta
darba tulkojums. Originaldokuments ir pieejams ECHA
timekja vietné.

Jau ir pieejama QSAR rikkopas 3.0 versija

Jaunas paaudzes QSAR rikkopa ir pilnveidota, lai drosak prognozetu
kimikaliju 1pasibas.

Helsinki, 2012. gada 31. oktobris. Uznémumi un iestades ar QSAR rikkopas palidzibu var
izmantot kvantitativo struktiras aktivitates attiecibu ((Q)SAR) metodi, lai grupétu kimikalijas
kategorijas un iegQtu trikstoSos datus atbilstosi analogijas principam un tendencu analizei, lai
novértétu saskana ar REACH registréjamo kimikaliju (eko)toksicitates bistamibu. Sada veida
var samazinat izmaksas un atteikties no nevajadzigiem testiem ar mugurkaulniekiem.

QSAR 3.0 rikkopai ir daudzas jaunas funkcijas, svarigakas no tam ir Sadas:

o iespéja ieklaut papildu datu avotus, tostarp pétijumu rezultatus no REACH izplatiSanas
timekla vietnes;

savietojamiba ar IUCLID 5.4;

kvantitativa maisijumu toksicitates prognozésana;

tautoméru prognozésana un metabolisma modelésana;

negativo rezultatu iegisanas veidu [Adverse Outcome Pathways (AOP)] saistiba ar adas
sensibilizaciju ieviesana, papildinot tos ar trim jaunam datu bazém ar AOP datiem
attieciba uz adas sensibilizaciju.
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Turklat QSAR rikkopa satur paplasinatas mekléSanas funkcijas, 22 jaunas mehanistiskas un uz
konkrétu parametru orientétas profiléSanas shémas un uzlabotu zinoSanas riku darbibam ar
maisijumiem, tautomeériem un metabolitiem.

Ar QSAR rikkopu lietotajs var:

o apzinat kimikalijas analogus?, izgit par $iem analogiem pieejamos izmé&ginajumu
rezultatus un noskaidrot trikstoSos datus, izmantojot analogijas principu vai tendencu
analizi;

o iedalit kategorijas lielu kimikaliju skaitu atbilstosi iedarbibas mehanismam un veidiem;

o noskaidrot trikstoSos datus par jebkadu kimikaliju, izmantojot (Q)SAR modelu
bibliotéku;

0 noveértét iespéjama analoga piemérotibu analogijas principa izmantosanai;

o novértét (Q)SAR modela piemérotibu datu trikuma novérsanai saistiba ar konkréto
mérka kimikaliju;

o veidot (Q)SAR modelus;

0 prognozét metabolitus vai generét tautomérus mérka kimikalijai.

1 “Analogs” nozimé kimikaliju, kurai var piemérot analogijas principu (skatit ari REACH vadliniju

dokumentu par QSAR un kimikaliju grup&sanu).



3.0 versija ir OECD un ECHA cetru gadu sadarbibas projekta galarezultats. Tagad tas ir
pieejams lejupieladei.

Papildu informacija
Bezmaksas paligmateriali lejupieladei:

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

Vadlinijas par informacijas prasibam un kimiskas drosibas novertéjumu.

R.6 nodala: QSAR un kimikaliju grupésana
http://echa.europa.eu/documents/10162/13632/information_requirements_r6_en.pdf
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