QSARE

COMPUTATIONAL MODELING FOR THE FUTURE OF SAFE CHEMISTRY

REJESTRACIA SUBSTANCII CHEMICZNYCH

Standardy prawa europejskiego

Rozporzgdzenie REACH oraz pozostate rozporzadzenia dotyczgce substancji chemicznych wprowadzanych do obrotu Scisle okreS$laja procedury
gromadzenia i oceny informacji dotyczacych wtasciwosci substancji i zwigzanych z nimi zagrozen. Przedsiebiorcy muszg zidentyfikowac i kontrolowac ryzyka
zwigzane z substancjami produkowanymi i wprowadzanymi do obrotu w UE. Najwiekszym problemem podmiotéw rejestrujgcych substancje jest wysoki koszt
| dtugi czas procedury rejestracyjnej. Badania w tradycyjnych laboratoriach tgcza sie rowniez z koniecznoscig przeprowadzania testdw na zwierzetach, co
wedle Rozporzadzenia REACH, jest dopuszczalne tylko wtedy, gdy wszelkie metody alternatywne nie przyniosty pozadanych wynikow.

METODY KOMPUTEROWE

Jako alternatywa do badan laboratoryjnych

Metody alternatywne to m. in. metody komputerowe. Wsrod nich REACH
wskazuje takie jak: QSAR (ang. Quantitative Structure-Activity Relationship)
oraz szacowanie przekrojowe (ang. read-across). Metody komputerowe
pozwalajg na szybkie przewidywanie okreslonych wiasciwosci
fizykochemicznych |1 toksycznoSci substancji, jednoczesnie eliminujac
pracochtonne badania eksperymentalne, jak rowniez czynniki natury etyczne;
zwigzane z uzyciem zwierzat laboratoryjnych.
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Dane pochodzgce z Opis struktury

Model iloSciowy lub jakoSciowy, dla ktérego

wyzsza wydajnosc mniejsze koszty badan na zwierzetach
ograniczenie badan przy

uzyciu zwierzat

dzieki mozliwej badania metodami
automatyzacji procesow

szybka ocena wtasciwosci

komputerowymi pozwalajg
obnizyc¢ koszty rejestracji laboratoryjnych
chemicznych duzej liczby

struktur

substancji nawet 10
krotnie

czyli badania iloSciowej zaleznoSci miedzy strukturg
zwigzku a jego dziataniem, opiera sie na zalozeniu,

dotychczas chemicznej poprzez zmiennymi niezaleznymi sg obliczone wczes$niej ze wiasciwosci biologiczne substancji sg
przeprowadzonych badan obliczenie tzw. deskryptory struktury matematyczna funkch jej parametréw
wykonanych wedtug deskryptoréw . . .
okreslonych protokotow struktury fizykochemicznych (deskryptorow).

READ-ACROSS

czyli szacowanie przekrojowe opiera sie na ugruntowanym w chemii medycznej

zatozeniu, ze wspoblne cechy strukturalne implikujg podobne wtasciwosci.

Metoda ta polega na przewidywaniu profilu zagrozenia substancji, poprzez
ktorych  dane

powigzanie jej ze strukturalnie podobnymi zwigzkami,

eksperymentalne dotyczgce efektu sg juz znane.

KOSZTY BADAN

Analiza jednej klasy zagrozenia (tzw. endpointu) np. Oszacowanie

toksycznosci ditlenku tytanu dla testu: Toksycznosé dawki powtdrzonej

(Badanie krotkookresowej toksycznosci dawki powtorzonej (28 dni), na jednym
gatunku, w odniesieniu do samcow i samic, wybor drogi podania stosownie do
prawdopodobnej drogi narazenia cztowieka: doustnie lub inhalacja lub skoéra)

BADANIE METODAMI
KOMPUTEROWYMI

BADANIE W TRADYCYINYM
LABORATORIUM

ok. 260 tys. zt ok. 30 tys. zi

'RESEARCH

ZESPOE QSAR LAB

QSAR Lab jest spotka typu B+R, o ktorej potencjale stanowi

wysoce wykwalifikowana kadra badawcza. Dyrektorem naukowym
firmy jest prof. dr hab. Tomasz Puzyn, CEO QSAR Lab.

Zespot tworzg specjalisci z zakresu komputerowego projektowania
nowych, bezpiecznych substancji chemicznych, nanotechnologii,
nanotoksykologii, statystyki chemicznej oraz chemometrii.

Firma QSAR Lab jest pionierem w zakresie modelowania
aktywnosci biologicznej/wlasciwosci fizykochemicznych
nanomateriatdw. Czionkowie Zespotu QSAR Lab jako pierwsi
na Swiecie dostosowali metodyke QSAR/QSPR do specyfiki
i nanoczgstek. i
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