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Aplikacja QSAR Toolbox wersja 3.0 jest juz
dostepna

Nowa generacja aplikacji QSAR Toolbox stanowi bardziej kompletne
narzedzie shuzace do niezawodnego przewidywania wlasciwosci chemikaliow.

Helsinki, 31 pazdziernika 2012 r. — QSAR Toolbox pomaga przedsiebiorstwom i organom
stosowa¢ metody oparte na ilosciowej zaleznosci struktura-aktywnos¢ ((Q)SAR) w celu
grupowania substancji chemicznych w kategorie oraz wypetniania luk w danych poprzez
zastosowanie podejscia przekrojowego, a takze przeprowadzania analizy ksztaltowania sie
tendencji w celu dokonania oceny zagrozen (eko)toksycznych stwarzanych przez chemikalia,
ktéore majq zosta¢ zarejestrowane zgodnie z REACH. Pomaga to ograniczy¢ koszty oraz
niepotrzebne badania na kregowcach.

QSAR Toolbox 3.0 zawiera wiele nowych funkcji, z ktdrych najwazniejsze to:

o uwzglednienie dodatkowych Zrédet danych, w tym wynikow badan pochodzacych ze
strony internetowej upowszechniajacej REACH;

kompatybilnos¢ z IUCLID 5.4;

iloSciowe przewidywanie toksycznos$ci mieszanin;

przewidywanie w odniesieniu do mieszanin tautomerdéw oraz symulator metabolizmu;
wprowadzenie tancuchdéw niekorzystnych skutkow (ang. Adverse Outcome Pathways,
AOP) w odniesieniu do dziatania uczulajgcego na skére, uzupetnione trzema nowymi
bazami danych zawierajacymi dane AOP dotyczace dziatania uczulajgcego na skére.
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Ponadto QSAR Toolbox zawiera udoskonalone funkcje wyszukiwania, 22 nowe systemy
profilowania mechanistycznego oraz w oparciu o parametry docelowe, a takze udoskonalony
modut sprawozdawczy umozliwiajacy uwzglednienie mieszanin, tautomerdow i metabolitéw.

Przy uzyciu QSAR Toolbox uzytkownik moze:

o identyfikowa¢ analogi'! dla danej substancji chemicznej, pobiera¢ wyniki badan
eksperymentalnych dostepne w odniesieniu do tych analogow, a takze wypetnia¢ luki w
danych poprzez stosowanie podejscia przekrojowego lub analizy ksztattowania sie
tendencji;

o klasyfikowa¢ duze wykazy chemikaliow stosownie do mechanizmdéw lub sposobow
dziatania;

1 , . . . . . 7 . . s L.
Analog okresla substancje chemiczng, w odniesieniu do ktérej mozna zastosowac podejscie

przekrojowe (zob. takze wytyczne REACH w sprawie QSAR i grupowania chemikaliéw).



o wypetia¢ luki w danych w odniesieniu do dowolnej substancji chemicznej dzieki
wykorzystaniu biblioteki modeli (Q)SAR;

o oszacowa¢ pewnos¢ wynikédw w odniesieniu do potencjalnego analogu w przypadku
podejscia przekrojowego;

o oszacowac¢ adekwatno$¢ modelu (Q)SAR do celéw wypetnienia luki w danych w
odniesieniu do szczegdlnej docelowej substancji chemicznej;

o budowac¢ modele (Q)SAR;

o przewidywa¢ metabolity lub generowa¢ tautomery w odniesieniu do docelowej
substancji chemicznej.

Wersja 3.0 stanowi ostateczne wydanie aplikacji opracowywanej w ramach czteroletniego
projektu realizowanego wspdlnie przez OECD i ECHA. Jest juz ona dostepna do pobrania.

Dodatkowe informacje
Bezptatne pobranie i materiaty pomocnicze:

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

Poradnik dotyczacy wymagan w zakresie informacji i oceny bezpieczenstwa
chemicznego

Rozdziat R.6: QSAR i grupowanie chemikaliéw
http://echa.europa.eu/documents/10162/13632/information_requirements_r6_en.pdf
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