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• Tato presentace demonstruje vytvo ření QSAR 
modelu pro p ředpov ěď akutní toxicity aldehyd ů na 
prvocích Tetrahymena pyriformis

– předpov ěd akutní toxicity cílové chemikálie

– vytvo ření QSAR modelu založeného na predikci

– použití modelu na další aldehydy 

– export výsledk ů predikce do souboru





Vybraná chemikálie – Furfural, CAS 98011



Dvojklik ukáže 
schéma profilace

Tato chemikálie m ůže 
reagovat s proteiny 

pomocí formace 
Schiffovy báze.





V tomto p říkladě budeme 
vytvá řet QSAR model pro 
odhad následujícího ú činku :odhad následujícího ú činku :

Ecotoxicological Information
Aquatic Toxicity

Protozoa
Tetrahymena pyriformis

IGC50
48h



Trendová analýza vybraných aldehyd ů



Subkategorizace



Výsledek po subkategorizaci



Vyhodnocení QSAR modelu



Vyhodnocení QSAR modelu - statistika



Vyhodnocení QSAR modelu



Uložení vytvo řeného QSAR modelu



Použití vytvo řeného modelu QSAR

– Vytvo ření seznamu chemikálii v testovacím setu

– Vizualizace zda je chemikálie v aplika čním 
rozsahu modelu

– Provedení predikce pro chemikálie v matici



Testovací set



Vizualizace zda je chemikálie v aplika čním rozsahu modelu



Provedení p ředpov ědi účinku



Export výsledk ů do textového souboru



CAS NAME SMILES
Endpoint 
name Data

Dimen
sion SOURCE

000098-01-1 2-furaldehyde
C1(C=O)=CC=CO
1 IGC50 1,45E+02 mg/l

Toxicology methods, 7, 289-
309.

000098-01-1 2-furaldehyde
C1(C=O)=CC=CO
1 IGC50 2,18E+02 mg/l Trend:OECD Toolbox 1.00

000098-01-1 2-furaldehyde
C1(C=O)=CC=CO
1 IGC50 2,18E+02 mg/l (Q)SAR: Aldehydy

Ukázka exportovaných výsledk ů do 
textového souboru

000098-01-1 2-furaldehyde 1 IGC50 2,18E+02 mg/l (Q)SAR: Aldehydy

00000-18-3

n-
decyl_succini
c_acid

C(=O)(CCC=O)C
CCCCCCCCC IGC50 2,02E+01 mg/l (Q)SAR: Aldehydy

000050-00-0
FORMALDEH
YDE C=O IGC50 1,18E+02 mg/l (Q)SAR: Aldehydy

000052-39-1
pregn-4-en-
18-al,_11,21-d

C12C(C)(C3C(C4
C(C=O)(C(C(=O)
CO)CC4)CC3O)C
C1)CCC(=O)C=2 IGC50 1,20E+03 mg/l (Q)SAR: Aldehydy



Děkuji Vám za pozornost!


