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QSAR-verktyget version 3.0 ar har

Den nya generationen av QSAR-verktyget ar ett mer komplett verktyg for att
tillforlitligt forutse kemikaliers egenskaper.

Helsingfors den 31 oktober 2012 - QSAR-verktyget hjalper féretag och myndigheter att
anvanda metoderna for kvantitativt struktur-aktivitetssamband ((Q)SAR) for att dela in
kemikalier i kategorier och for att atgarda databrister genom strukturjamférelser och
trendanalys for att beddma de (eko)toxikologiska farorna med kemikalier som ska registreras
enligt Reach. Detta bidrar till att sdnka kostnaderna och minska antalet onédiga forsok pa
ryggradsdjur.

QSAR-verktyget 3.0 innehaller manga nya funktioner. De viktigaste ar féljande:

o Ytterligare datakallor har inforlivats, bland annat studieresultat fran webbplatsen for
spridning enligt Reach.

Kompatibelt med IUCLID 5.4.

Kvantitativa forutsdgelser av blandningars toxicitet.

Forutsagelse av tautomeriska uppsattningar och simulator for amnesomséattning.
Genomférande av Adverse Outcome Pathways (AOPs) vid hudsensibilisering
kompletterat med tre nya databaser med AOP-uppgifter for hudsensibilisering.
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Dessutom innehaller QSAR-verktyget forbattrade sokfunktioner, 22 nya sarskilda mekanistiska
och endpointspecifika profileringssystem och en battre rapporteringsmotor fér hantering av
blandningar, tautomerer och metaboliter.

Med QSAR-verktyget kan anvandaren

o identifiera analoger® fér en kemikalie, fa tillgdng till férséksresultat som finns fér dessa
analoger och atgarda databrister genom strukturjamforelser eller trendanalys,

0 kategorisera stora register dver kemikalier enligt verkningsmekanismer eller
verkningssatt,

o atgarda databrister for alla kemikalier med hjalp av biblioteket med (Q)SAR-modeller.

0 beddma en potentiell analogs robusthet for strukturjamférelser,

o beddéma en (Q)SAR-modells lamplighet for att atgarda en databrist for en sarskild
malkemikalie,

o bygga (Q)SAR-modeller,

o forutse metaboliter eller generera tautomerer for malkemikalien.

1 En analog definierar en kemikalie fér vilken strukturjamforelse kan anvéandas (se dven

Reach-vagledningen om QSAR och gruppering av kemikalier).



Version 3.0 ar en slutlig version i ett fyradrigt samarbetsprojekt mellan OECD och Echa. Den
finns nu tillganglig fér nedladdning.

Mer information
Material for gratis nedladdning och support:

QSAR-verktyget
http://www.qsartoolbox.org/

Vagledning om informationskrav och kemikaliesdkerhetsbedémning

Kapitel R.6: QSAR och gruppering av kemikalier
http://echa.europa.eu/documents/10162/13632/information_requirements_r6_en.pdf
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