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Verzia 3.0 suboru nastrojov QSAR Toolbox je
teraz k dispozicii

Nova generacia siboru nastrojov QSAR Toolbox predstavuje komplexnejsi
nastroj na spolahlivé predpovedanie vlastnosti latok.

Helsinki, 31. oktobra 2012 - Subor nastrojov QSAR Toolbox pomaha spolo¢nostiam

a organom vyuzivat metodiky kvantitativnych vztahov Struktary a aktivity ((Q)SAR) na
zoskupovanie chemickych latok do kategérii a doplnit chybajlce Udaje pomocou krizového
pristupu, analyzy trendov na Ucely posudenia nebezpecnosti (eko)toxicity chemickych latok,
ktoré maju byt registrované podla nariadenia REACH. Pomaha znizit naklady a zabranit
zbyto¢nému testovaniu na stavovcoch.

Subor nastrojov QSAR Toolbox 3.0 obsahuje viaceré nové funkcie, z ktorych najdolezitejsSie su:

o zahrnutie dalSich zdrojov Udajov vratane vysledkov zo studii z webovej stranky REACH
na Sirenie informacii,

kompatibilita s IUCLID 5.4,

predpovedanie toxicity na zaklade kvantitativneho zloZzenia zmesi,

predpovedanie tautomérov a simulator metabolizmu,

vykonavanie Adverse Outcome Pathways (AOP) vztahujlcich sa ku koznej senzibilizacii
doplnené o tri nové databazy obsahujice AOP Udaje pre senzibilizaciu pokozky.
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Okrem toho subor nastrojov Toolbox QSAR obsahuje vylepSené vyhladavacie funkcie, 22 novych
profilovacich schém, ktoré su Specifické z mechanického hladiska a pre sledované parametre a
prostriedok vylepseného hlasenia pre spracovanie zmesi, tautomérov a metabolitov.

So suborom nastrojov QSAR uzivatel moze:

o identifikovat analdgy® chemickej latky, ziskat dostupné experimentalne vysledky pre
tieto analdgy a doplnit chybajlce Udaje pomocou krizového pristupu alebo analyzy
trendov,

kategorizovat rozsiahle zoznamy chemikalii podla mechanizmov alebo spésobov Gcinku,
doplnit chybajlice Udaje pre ktortukolvek chemikaliu pomocou kniznice modelov (Q)SAR),
vyhodnotit stalost potencidlnej analogickej zIG¢eniny pre krizovy pristup,

posudit vhodnost modelu (Q)SAR na doplnenie chybajucich idajov pre danu cielov
chemikaliu,

O O OO

1 Analég uréuje chemicku latku, pre ktord mozno pouzit prevzaté Gdaje v rdmci krizového pristupu

(pozri tiez usmernujuci dokument k nariadeniu REACH o QSAR a zoskupovani chemickych latok).



o vytvorit modely kvantitativheho vztahu Struktdry a aktivity (Q)SAR,
o predpovedat metabolity alebo vytvorit tautoméry pre cielovd chemickt latku.

Verzia 3.0 je konecna verzia Stvorro¢ného projektu spoluprace medzi OECD a ECHA. Teraz je
k dispozicii na prevzatie.

Dalsie informacie
Bezplatné prevzatie a podporny material:

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

Usmernenie k poziadavkam na informacie a k hodnoteniu chemickej bezpecnosti:

Kapitola R.6: QSAR a zoskupovanie chemickych latok
http://echa.europa.eu/documents/10162/13632/information_requirements_r6_en.pdf
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