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1. Introducéao

O Regulamento (CE) n.© 1907/2006 relativo ao registo, avaliacdo, autorizacéo e restricdo de
substancias quimicas (doravante designado REACH) prevé a utilizacdo de métodos sem recurso
a ensaios como modelos de Relacdes (Quantitativas) Estrutura/Atividade (modelos (Q)SAR),
grupos de substancias e métodos comparativos por interpolacdo para adaptacao do regime
normal de ensaios. Mais especificamente, o considerando 47 do REACH determina os objetivos
do regulamento relativamente a evitar-se ensaios desnecessarios em animais vertebrados:

«[...] é necessério substituir, reduzir ou aperfei¢coar os ensaios em animais
vertebrados. A aplicacdo do presente regulamento devera basear-se na utilizacéo,
sempre que possivel, de métodos de ensaio alternativos, aptos para a avaliacdo dos
perigos dos produtos quimicos para a saude e o ambiente. A utilizacdo de animais devera
ser evitada mediante recurso a métodos alternativos validados pela Comissédo ou por
organismos internacionais, ou reconhecidos pela Comisséo ou a Agéncia como
apropriados para cumprir os requisitos de informacédo ao abrigo do presente
regulamento.»

Estes métodos e outras fontes de dados tém de ser explorados antes de se considerar a
realizacdo de ensaios em animais vertebrados. Este guia pratico apresenta uma descricao geral
de aspetos importantes da previsdo de propriedades de substancias através de modelos
(Q)SAR, conforme definido no Regulamento REACH. Estdo disponiveis informacdes mais
pormenorizadas nos documentos de orientacao (ver capitulo 3.1).

A informacao fornecida neste guia pratico nao descreve os requisitos para receber aprovacéao

na verificacdo de integralidade técnica que é ilustrada no Manual de Apresentacdo de Dados
n.° 5 (Como preencher um dossié técnico para registos e notificagdes PPORD).
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6 Guia Pratico 5 2.0

2. Introducao aos modelos (Q)SAR

A utilizacdo de modelos (Q)SAR com software é bastante simples. Contudo, é necessario ter
experiéncia e um entendimento completo dos modelos (Q)SAR para avaliar se as previsdes sao
fiaveis e adequadas para fins de classificacao e rotulagem e/ou de avaliacdo dos riscos e, por
conseguinte, se podem ser utilizadas como alternativa aos ensaios.

Os registantes devem utilizar cuidadosamente os instrumentos desenvolvidos em projetos de
investigacdo e desenvolvimento e outras técnicas inovadoras para a previsao de propriedades
e a dispensa de dados, uma vez que estes métodos ndo sdo necessariamente adequados como
instrumentos de regulacéo para efeitos dos regulamentos REACH e CRE. Os registantes devem
ter em conta as limitagBes dessas previsdes, que dependerdo do modelo especifico utilizado e
tendem a ser aplicaveis caso a caso. Contudo, € possivel que os métodos de previsdo nao
normalizados e inovadores sirvam para criar um quadro completo das propriedades da
substancia como parte de uma abordagem de suficiéncia de prova ou parte de uma Estratégia
de Ensaio Integrada (EEI), mesmo se as propriedades nao puderem ser previstas
adequadamente para efeitos dos regulamentos REACH e CRE se a técnica for utilizada
isoladamente.

2.1 Caracterizacao da substancia

A estrutura quimica das substancias deve ser bem definida, em conformidade com o Guia de
orientacdo para a identificacdo e designacao de substancias no ambito dos Regulamentos
REACH e CRE. Devem ser identificados todos os constituintes individuais de substancias
multiconstituintes. A composi¢cao das substancias bem definidas deve também incluir
impurezas conhecidas (e aditivos, se for o caso). No caso de substancias UVCB (substancias de
composicao desconhecida ou variavel, produtos de reagdo complexos ou materiais biolégicos),
€ necessaria a apreciacao por peritos para decidir se podem ser identificadas estruturas
representativas para a substancia. Os produtos estaveis resultantes de transformacdo devem
ser identificados. Normalmente, é necessaria uma representacao estrutural adequada para a
substancia quimica (SMILES, «ficheiro mol», etc.). Deve ter-se em conta a estereoquimica, se
necessario.

2.2 Modelos (Q)SAR

Os modelos SAR e QSAR, coletivamente denominados (Q)SAR, sdo modelos tedricos que
podem ser utilizados para prever, de forma quantitativa ou qualitativa, as propriedades
fisico-quimicas, bioldgicas (por exemplo, parametro (eco)toxicolégico) e de destino ambiental
dos compostos, a partir do conhecimento da sua estrutura quimica. Uma relagao
estrutura/atividade (SAR) é uma relacao qualitativa que relaciona uma (sub)estrutura com a
presenca ou auséncia de uma propriedade ou atividade com interesse. Um modelo QSAR é um
modelo matematico que relaciona um ou mais parametros quantitativos, derivados da
estrutura quimica, com uma medida quantitativa de uma propriedade ou atividade. Para
prever uma propriedade de uma substancia quimica, deve avaliar-se a validade do modelo
(Q)SAR selecionado, e verificar se a substancia quimica se enquadra no dominio de
aplicabilidade para produzir uma previséo fiavel.

2.3 Avaliacao global de adequacgcao e comunicacao

A fim de obter uma previsao fiavel e adequada da presenca ou auséncia de uma propriedade
de uma substancia quimica e cumprir os requisitos de informacdo nos termos do Regulamento
REACH, os resultados da aplicacdo de modelos (Q)SAR devem satisfazer as condi¢cdes
enumeradas no anexo Xl, ponto, 1.3, do REACH: i) deve utilizar-se um modelo (Q)SAR cuja
validade cientifica tenha sido estabelecida e ii) a substancia deve enquadrar-se no dominio de
aplicabilidade do modelo (Q)SAR, iii) a previsao deveréa ser adequada para a finalidade
regulamentar, e iv) as informacfes devem ser bem documentadas. O dossié de registo deve
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incluir uma avaliacdo dos primeiros trés pontos acima se as propriedades da substancia forem
previstas utilizando modelos (Q)SAR. Caso nao exista informacao suficiente para abordar todos
estes pontos, a previsdo podera ser utilizada como parte de uma abordagem de suficiéncia de
prova ou como informacdo de apoio. Quanto mais aproximado for o resultado de um ponto de
decisdo regulamentar (por exemplo, classificacdo de uma substancia como perigosa versus nao
classificacdo), mais precisas devem ser as previsdes ou mais pormenorizada a justificacdo. As
consequéncias de uma decisdo errada baseada em propriedades previstas indicardo o nivel de
incerteza aceitavel para a previsao.
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3. Perguntas sobre como aplicar e comunicar (Q)SAR nos
termos do Regulamento REACH

3.1 Que documentos de orientacao devo consultar?

Um resumo sobre como utilizar dados n&o provenientes de ensaios, obtidos com a aplicacdo de
modelos (Q)SAR, esta disponivel no capitulo R.4.3.2.1 do Guia de orientagéo sobre requisitos
de informacéo e avaliacdo da seguranca quimica (Dados (Q)SAR):

Capitulo R.4: Avaliacdo das informac&es disponiveis

Uma parte dedicada a metodologias computacionais esta disponivel no capitulo R.6.1 do Guia
de orientacado sobre requisitos de informacéao e avaliacdo da seguranca quimica (Orientacdes
sobre (Q)SAR):

Capitulo R.6: Modelos (Q)SAR e agrupamento de substancias quimicas

As ferramentas e abordagens pertinentes para os parametros de interesse sdo disponibilizadas
em cada uma das orientagdes especificas sobre parametros incluidas no capitulo R.7 do Guia
de orientacado sobre requisitos de informacao e avaliacdo da seguranca quimica:

Capitulo R.7: Orientacdes especificas sobre parametros

No que respeita a satude humana, os modelos (Q)SAR disponiveis podem ser adequados
principalmente para a identificacdo de perigos, em especial numa abordagem de suficiéncia de
prova, tal como descrito no capitulo R.8 do Guia de orientacdo sobre requisitos de informacao
e avaliacdo da seguranca quimica:

Capitulo R.8: Caracterizacdo da dose [concentracdo]-resposta para a saude humana

As varias ferramentas (Q)SAR que poderao ser utilizadas para determinar as concentracdes
previsivelmente sem efeitos (PNEC) para o ambiente estdo enumeradas no capitulo R.10.2.2.2
do Guia de orientacao sobre requisitos de informacédo e avaliacdo da seguranca quimica
(abordagens (Q)SAR e de agrupamento):

Capitulo R.10: Caracterizacdo da dose [concentracdo]-resposta para o ambiente

Informacdes sobre a utilizacdo de dados de degradacéo e bioacumulacao obtidos sem recurso
a ensaios para substancias quimicas persistentes, bioacumulaveis e téxicas (PBT) estao
disponiveis no capitulo R.11 do Guia de orientacdo sobre requisitos de informacédo e avaliacao
da seguranca quimica:

Capitulo R.11: Avaliacdo PBT

3.2 O modelo (Q)SAR é valido?

A validade dos modelos (Q)SAR para fins regulamentares é caracterizada e documentada de
acordo com os cinco principios acordados da OCDE, como descrito no capitulo R.6.1 relativo as
orientacdes sobre (Q)SAR:

1. O modelo (Q)SAR deve ser associado a um parametro definido.

2. O modelo (Q)SAR deve ser expresso sob a forma de um algoritmo inequivoco.

3. O modelo (Q)SAR deve ser associado a um dominio de aplicabilidade definido.

4. O modelo (Q)SAR deve ser associado a um desempenho adequado do modelo (a
«adequacao» estatistica, solidez e previsibilidade do modelo).

5. O modelo (Q)SAR deve ser associado a uma interpretacdo mecanicista da saude
humana e dos parametros ecotoxicoldgicos, se possivel.
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A inclusdo no dossié de uma referéncia a um modelo bem documentado ou a um formato de
comunicacdo do modelo (Q)SAR («(Q)SAR Model Reporting Format» (QMRF)), ser& benéfica
para quem apresenta o dossié e é altamente recomendada. Consulte o Guia de orientagédo
sobre requisitos de informacédo e avaliacdo da seguranca quimica, capitulo R.6: Modelos
(Q)SAR e agrupamento de substancias quimicas (R.6.1.9.1) para obter informacdes mais
pormenorizadas sobre como gerar o QMRF. Tenha em atencédo que a base de dados de
modelos (Q)SAR (QMDB) do CCI (Centro Comum de Investigacdo) se destina a fornecer
informacao sobre modelos (Q)SAR apresentados ao CCI para revisao pelos pares
(http://gsardb.jrc.it/gmrf/search_catalogs.jsp).

Nao se prevé qualquer processo de adocdo formal para os modelos (Q)SAR. A validade, a
aplicabilidade e a adequacédo dos modelos (Q)SAR para fins regulamentares serdo avaliadas
caso a caso.

NOTA: Um modelo (Q)SAR valido ndo produz necessariamente uma previsio valida. E
necessario avaliar se a substancia se enquadra no dominio de aplicabilidade do modelo
(Q)SAR, se os resultados sdo adequados para fins de classificacdo e rotulagem e/ou de
avaliacao de riscos, e se é fornecida documentacdo adequada e fiavel sobre o método aplicado.

3.3 A substancia enquadra-se no dominio de aplicabilidade do modelo
(Q)SAR?

Para obter uma previsao fiavel, é importante verificar se a substancia quimica em questao se
enquadra no dominio de aplicabilidade do modelo. O conceito de dominio de aplicabilidade foi
introduzido para avaliar a probabilidade de uma substancia quimica estar abrangida pelo
conjunto de formacdo do modelo (Q)SAR, e esta associado a fiabilidade da previsao. A
aplicabilidade de um modelo pode, por exemplo, basear-se nas (sub)estruturas presentes nas
moléculas e/ou numa gama de descritores moleculares ou valores de previsdo. O dominio de
aplicabilidade também pode definir-se através de substancias quimicas (ou seus
metabolitos/produtos de degradagdo) que tenham os mesmos mecanismos de reacdo: por
exemplo, tipos de reatividade ou interacdo com biomoléculas. Por vezes, ndo é a proépria
substancia quimica que reage com as biomoléculas mas os seus metabolitos/produtos de
degradacédo. Por conseguinte, também é importante investigar as vias metabdlicas/de
degradacéo e a reatividade dos metabolitos/produtos de degradacédo. Para mais informacdes,
consulte o Guia de orientacdo sobre requisitos de informagéo e avaliagdo da segurancga
quimica, capitulo R.6: Modelos (Q)SAR e agrupamento de substancias quimicas (R.6.1.5.3).

3.4 A previsao do modelo é adequada para fins de classificacao e
rotulagem e/ou de avaliacdo dos riscos?

Para que uma previsao (Q)SAR seja adequada, ndo so6 deve ser fiavel, mas também pertinente
para a decisdo regulamentar. A adequacao da previsdo do modelo para fins de classificacdo e
rotulagem e/ou de avaliagdo de riscos dependera em grande medida dos parametros. Poderédo
ser necessarias informacdes adicionais para avaliar a previsao obtida relativamente a
adequacao no contexto de uma decisdo regulamentar. Por conseguinte, a validade (estao
cumpridos os cinco principios da OCDE sobre a validade cientifica de um modelo?), a
aplicabilidade (podem esperar-se previsdes fiaveis se 0 modelo for aplicado a substancia em
questao?) e a relevancia (é gerada a informacéo necessaria para fins de classificacdo e
rotulagem e/ou de avaliagdo de riscos?) devem ser avaliadas para cada previsao individual.
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3.5 Como comunico uma previsao fornecida por um modelo (Q)SAR na
IUCLID 57

Para comunicar uma previsao fornecida por um modelo (Q)SAR na IUCLID 5, devem ser
fornecidas as seguintes informacdes:

1. Informacdo sobre a validade do modelo (Q)SAR;

2. Verificacdo de que a substancia se enquadra no dominio de aplicabilidade do modelo
(Q)SAR;

3. Avaliacdo da adequacéo dos resultados para fins de classificacdo e rotulagem e/ou de
avaliacdo dos riscos.

As informacdes sobre estes trés pontos devem ser compiladas de acordo com o Formato de
Comunicacado da Previsao fornecida por um modelo (Q)SAR [«(Q)SAR Prediction Reporting
Format» (QPRF)]. Consulte o Guia de orientacdo sobre requisitos de informacéo e avaliacdo da
seguranc¢a quimica, capitulo R.6: Modelos (Q)SAR e agrupamento de substancias quimicas
(R.6.1.10.1) para obter mais informacdes sobre o QPRF.

Nota: a substancia para a qual o registo esta a ser feito pode conter mais do que um constituinte e/ou
impurezas. Nesses casos, pode ser Util preparar um registo de estudo do parametro individual para cada
constituinte/impureza para se poder abordar cada substancia quimica separadamente (recomendado se
0s componentes tiverem propriedades diferentes e, por conseguinte, tiverem de ser aplicados modelos
diferentes, avaliactes, etc.).

As informac¢des devem ser comunicadas nos registos de estudo do pardmetro da IUCLID 5 do
seguinte modo:

Selecione «all fields» [todos os campos] no menu pendente «Detail level» [Nivel de
pormenor].

WIUCLID 5.4 Masslias titis  liie sl 4 nmin -

File Edit GCo  wWindow Help  Plugins

COMIABE | B3 |3+ | @

& Mavigation alnll ® End

Detail lewel Admini

|m| Results

bazic fields

all field=

2

b
-

- T T e TS T TG e T =l
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Bloco «Administrative data>» [Dados administrativos]

e O campo «Purpose flag» [sinalizador de finalidade] indica se a estimativa é utilizada
como um estudo principal, uma abordagem de suficiéncia de prova, ou como
informacéao de apoio

e O campo «Study result type» [Tipo de resultado do estudo] indica «(Q)SAR»

e O campo «Reliability» [Fiabilidade] indica a pontuacéo de fiabilidade, mas tenha em
atencdo que, normalmente, para as previsdes fornecidas por modelos (Q)SAR a
pontuacdo deve ser, no maximo, 2.

Administrative Data

P
| Purpose flag |weight of evidence . [;]| Drobust study summary |:|used far classification Dused far MSDS
[rata waiving | . ”;]
Justification for
data waiving
Study result type |(Q}SAR . ”;] . | Study period
Reliability |2 (reliable with restrictions) - ||:|

Bloco «Data source>» [Origem de dados]

e O campo «Reference type» [Tipo de referéncia] indica se a referéncia é uma
publicacdo, um ficheiro de ajuda de um software, um modelo interno da empresa, etc.

e Os campos «Author» [Autor] e «Year» [Ano] utilizam-se para incluir dados sobre quem
desenvolveu o modelo e o ano em que foi desenvolvido/publicado. Além disso, o campo
«Title» [Titulo] indica o nome do software e sua versdo e/ou publicagédo, e o campo
«Bibliographic source» [Fonte bibliografica] fornece informacao sobre de onde pode ser
extraido o modelo.

e O campo «Data access» [Acesso a dados] fornece informacéo sobre a acessibilidade da

previsao.
Data source
Reference
Reference type Authar Yfear Title Eibliographic sou..| Testing laboratory Repart no. Owner company | Compary study na. Report date
publication Pawan M, Warth 2008 Preliminary JRC Report Mo, 2009-05-28
AP, Metzeva TI analysis of an 21749 BN,
agquatic toxicity
datazet and
aszessment of
QSAR models for
narcosis.
| @ Add... | s i Select L=
Data access
|data submitter is data owner A ||V|I
- |

Bloco «Materials and methods> [Materiais e métodos]

e Certifique-se de que o campo «Test guideline» [Diretriz de ensaio] esta preenchido, por
exemplo «other guideline» [outra diretriz], mais o texto no campo adjacente. Pode
citar-se o documento de orientacdo do REACH sobre a validacdo dos modelos (Q)SAR
ou as diretrizes de ensaio utilizadas na obtencédo dos dados para o conjunto de
formacao.
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12 Guia Pratico 5 2.0

e O campo «Principles of method other than guideline» [Principios do método se for
diferente da diretriz] utiliza-se para incluir o nome do modelo.

Materials and methods

[Test guideline

Cualifier | Cuideline Deviations

other guideline: REACH guidance on Q5ARs RE,
fday fJuly 2005

Principles of method if other than guideline

General model for narcosis {polar and nan-polar)

Bloco «Test materials>» [Materiais de ensaio]

e Selecione «yes» [sim] no menu pendente «Test material same as for substance defined
in section 1 (if not read-across)» [Mesmo material de ensaio utilizado para a substancia
definida na seccgdo 1 (se nao for por método comparativo por interpolacdo)], se o
modelo (Q)SAR for aplicado a substancia como comunicado na secg¢do 1.1 do dossié da
IUCLID 5. Se a previsao fornecida pelo modelo (Q)SAR se referir a um constituinte da
substancia, selecione «no» [néo] e indique a identidade do componente em «Test
material identity» [Identidade do material utilizado no ensaio].

e O campo «Test material identity» [Identidade do material utilizado no ensaio] utiliza-se
para incluir informagéo sobre a substancia para a qual foi feita a previsdo. Tenha em
atencao que a substancia para a qual esta a ser feito o registo pode conter mais do que
um constituinte. Convém preparar, para cada constituinte individual, um registo de
estudo do parametro individual a fim de identificar cada substancia quimica
separadamente.

e A notacdo SMILES deve ser comunicada no quadro «Test material identity» [Identidade
do material utilizado no ensaio] ou no campo «Details on test material» [Informacgdes
sobre o material utilizado no ensaio].

e As informagOes confidenciais podem ser inseridas no campo «Confidential details on
test material» [Informac&es confidenciais sobre o material utilizado no ensaio].

Test materials

Identity of test material zame as for subztance defined in section 1 {if not read-across)

ves ¥

Test material identity

Identifiet I
EZ number i ditL &
CAS number e L
ILP&C hame t o i B o e
ather: SMILES CCl=CC(=C(C)»
| [ Add. | /' G ¥ Mov
Details on test material SMILES to be reported in one of these fields
i | 3

SMILES: CCl=CC{=0C(0| |
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Bloco «Results and discussion>» [Resultados e discussao]

Results and discussions

Num caso normal, solicita-se que forneca resultados nos campos de resultados
previstos. Tal permitir-lhe-a transferir automaticamente informacfes destes campos de
resultados para o CSR (Relatério de Seguranca Quimica) quando utiliza o plug-in CRS
da IUCLID 5. A lista de campos a ser preenchida no bloco «Results and discussion»
[Resultados e discussédo] variara em funcao do parametro. Recomendamos, por
conseguinte, que consulte o Manual de Apresentacao de Dados n.© 5 «Como preencher
um dossié técnico para registos e notificagdes PPORD» para obter instrucdes sobre
como preencher os resultados.

O campo «Details on results» [Informacdes sobre os resultados] ou o campo «Any
other information on results incl. tables» [Qualquer outra informacédo sobre os
resultados, incluindo tabelas] utiliza-se para incluir a descricdo do tipo do modelo, o
modelo do dominio de aplicabilidade, o seu dominio mecanicista (para parametros de
toxicidade e de ecotoxicidade, se possivel). Também deve ser comunicada neste campo
a discussao sobre a validade do modelo, sobre se a substancia é abrangida pelo
dominio de aplicabilidade ou sobre a fiabilidade/incerteza da previsao.

Effect concentrations

Duration Endpoint | Effect conc. Mominal /Measured
95 LC50 1.5 mg/L
T &
Any other information on results incl. tables
O & R+0 B O JyOO0 0000 @BC0EHEB T 3‘
|N0rma| v||AriaI v||1D vl Al B 5 UIE=EEIZE |8 A"

Discuss whether the substance falls in the applicability domain of the model, reference to the type of model used, description and results of
any possible structural analogues of the substance to assess the reliahility of the prediction, uncertainty of the prediction and the
mechanistic domain.

Bloco «Overall remarks, attachments> [Observacdes gerais, anexos] e/ou
«Applicant’s summary and conclusions>» [Resumo e conclusdes do requerente]

O resultado da avaliacdo de adequacéo para uma finalidade regulamentar (avaliacdo de
riscos, classificacao e rotulagem, analise PBT) deve ser comunicado em «Overall
remarks» [Observacdes gerais], «Conclusion» [Conclusao] e/ou «Executive summary»
[Sintese].
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Owverall remarks, attachments
Remarks on results including tables and figures

Dl S 3240 B O POO0O 0000 EEPE
=i S &

-

Marmal | [Default font | B F U =

MR

Adequacy assessment of the (ONSAR results.

Applicant’'s summary and conclusion
Validity criteria fulfilled

Concluzions

Adequacy assessment of the (O)SAR results.

Executive summary
D@ s 32+0 B O FOD0OFO00E00 EDMM
= | g &

MR
[

Marmal »| [Default font - bd PR : T A |

Adequacy assessment of the (NS AE results.

Recomenda-se ainda que o QPRF e o QMRF sejam anexados no campo «Attached background
material» [Material de apoio anexado]. Estes formatos estdo disponiveis, respetivamente, nos
capitulos R.6.1.10 e R.6.1.9 do Guia de orientacdo sobre requisitos de informacédo e avaliagao
da seguranca quimica em:
http://echa.europa.eu/documents/10162/13632/information_requirements r6_en.pdf

|Attached background material |

Attached document
Q5AR Prediction Reporting Format.dac

O «ficheiro mol» utilizado para produzir a previsdo (Q)SAR também podera ser anexado no
campo «Attached background material» [Material de apoio anexado].

Resumo de estudo de parametro
Convém ainda criar um resumo de estudo de parametro sempre que existir mais do que um
registo de estudo de parametro e apresentar a avaliacdo geral sobre o parametro especifico.

Tal permitird a transferéncia automéatica desta informacéo para o CSR quando utiliza o plug-in
CRS da IUCLID 5.
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@ 6.1 Aquatic toxicity

B 6.1.1 Short-term toxicity to fish

i ,|8 Shart-term 1oXICHY 15 fish
D ConstInEnt x

b @ Constituenty

e Constituent r
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2.0

4.

Informacoes adicionais

Guia de orientacao sobre requisitos de informacao e avaliacdo da seguranca quimica
http://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-on-information-requirements-
and-chemical-safety-assessment

Caixa de Ferramentas da Aplicacdo (Q)SAR
http://www.oecd.org/chemicalsafety/testingofchemicals/oecdquantitativestructure-
activityrelationshipsprojectgsars.htm

Categorias da OCDE
http://webnet.oecd.org/hpv/ui/ChemGroup.aspx

Portal Global da OCDE (eChemPortal)
http://www.echemportal.org/echemportal/index?pagelD=0&request_locale=en

Manual de Apresentacdo de Dados n.© 5 «Como preencher um dossié técnico para
registos e notificacbes PPORD>»
http://echa.europa.eu/documents/10162/13653/dsm5_tech_dossier_en.pdf

Manual do Utilizador Final da IUCLID 5
http://iuclid.echa.europa.eu/index.php?fuseaction=home.documentation&type=public

Annankatu 18, P.O. Box 400, FI-00121 Helsinki, Finland | Tel. +358 9 686180 | Fax +358 9 68618210 | echa.europa.eu


http://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-on-information-requirements-and-chemical-safety-assessment
http://echa.europa.eu/guidance-documents/guidance-on-information-requirements-and-chemical-safety-assessment
http://www.oecd.org/chemicalsafety/testingofchemicals/oecdquantitativestructure-activityrelationshipsprojectqsars.htm
http://www.oecd.org/chemicalsafety/testingofchemicals/oecdquantitativestructure-activityrelationshipsprojectqsars.htm
http://webnet.oecd.org/hpv/ui/ChemGroup.aspx
http://www.echemportal.org/echemportal/index?pageID=0&request_locale=en
http://echa.europa.eu/documents/10162/13653/dsm5_tech_dossier_en.pdf
http://iuclid.echa.europa.eu/index.php?fuseaction=home.documentation&type=public




AGENCIA EUROPEIA DOS PRODUTOS QUIMICOS
ANNANKATU 18, P.O. BOX 400,

FI1-00121 HELSINQUIA, FINLANDIA
ECHA.EUROPA.EU



	1. Introdução
	2. Introdução aos modelos (Q)SAR
	2.1 Caracterização da substância
	2.2 Modelos (Q)SAR
	2.3 Avaliação global de adequação e comunicação

	3. Perguntas sobre como aplicar e comunicar (Q)SAR nos termos do Regulamento REACH
	3.1 Que documentos de orientação devo consultar?
	3.2 O modelo (Q)SAR é válido?
	3.3 A substância enquadra-se no domínio de aplicabilidade do modelo (Q)SAR?
	3.4 A previsão do modelo é adequada para fins de classificação e rotulagem e/ou de avaliação dos riscos?
	3.5 Como comunico uma previsão fornecida por um modelo (Q)SAR na IUCLID 5?

	4. Informações adicionais

