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Hvad er QSAR?
• Millioner af teoretiske kemiske stoffer, heraf mange tusinde i brug i EU og resten af

verden, med meget, lidt eller ingen eksperimentel viden om toksicitet

• QSAR forudsigelser kan bruges til screening & prioritering, til ekspertvurdering ofte
sammen med celle-baserede og forsøgsdyr-data, til ny ‘grøn kemi’ (substitution) m.m.

• Similaritets-hypotese: molekyler med lignende kemisk struktur har lignende egenskaber

• QSAR modeller for hvad der er fundet statistisk betydningsfuldt i kemiske struktur ift. 
om stoffer giver / ikke giver en given effekt såsom Ames DNA mutationer

• Mange modeller giver binære (ja/nej) output, nogle forudsiger kvantitative mål, fx. EC50

• En QSAR model kan typisk lave forudsigelser for tusindvis af stoffer på få timer



DTU Food23 September 2022 Danish (Q)SAR Database

• >200 QSAR modeller - egne, kommercielle eller frit tilgængelige

• Forudsigelser for >650,000 organiske stoffer med entydig struktur

• Frit tilgængelig, med nemme, hurtige, avancerede søgeværktøjer

• Udvikles af DTU Food QSAR team, primært finansieret af Miljøstyrelsen

• Databasen udvides løbende
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Statistik siden frigivelse
november 2015

>10k unikke IP’er foretog

>200k reelle søgninger
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• Hurtige opslag i allerede genererede forudsigelser
fra mange QSAR modeller

• Vurdering baseret på forudsigelser fra mange modeller 
for et stof kan ofte reducere den overordnede
usikkerhed

• Søgninger på tværs af alle forudsigelser eller stoffer
kan foretages ved avancerede søge-kombinationer

• “Read-across”, strukturelt lignende stoffer kan søges
og forudsigelser for molekylære mekanismer og effekter
i dyr kan anvendes til at understøtte ekspertvurderinger

Hvorfor en forudsigelsesdatabase?
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Validering og dokumentation
• Alle modeller undergår omfattende statistiske valideringer
• Nøjagtigheden af modellerne varierer efter hvad der modelleres, kan være op imod kendt

reproducerbarhed af de eksperimentelle data
• Modellerne dokumenteres i internationalt QSAR Model Reporting Format (QMRF) med 

ophæng i OECDs QSAR validerings-principper
• Disse informationer er tilgængelige i databasen
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Side 1-2: 
ID og fysisk-
kemiske
egenskaber
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Side 3-4: Fysisk-kemiske egenskaber, skæbne i miljøet
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Side 5-6: Bio-nedbrydning/akkumulering, akvatisk toksicitet
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Side 7-8: ADME, akut tox, hud irritation/allergi
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Side 9-10: 
Molekylær
aktivitet
(potentiel
ED)
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Side 11-12: Udviklingsdefekter, DNA skader
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Side 13-14: DNA skader, kræftfremkaldende effekt
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Side 15-16: 
Forkortelser og
brugsbetingelser
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Brug af databasen i OECD QSAR Toolbox
• Danish (Q)SAR Database er integreret via on-the-fly-access, så brugere af Toolboxen

kan trække forudsigelser ind til brug for understøttelse af eksempelvis read-across 
ekspertvurderinger af kemiske stoffer
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Brug af databasen til REACH Annex III 2016
Strukturer og forudsigelser database blev brugt til REACH Annex III fortegnelse af EU’s 
Kemikalieagentur (ECHA)

Substances registering in the tonnage band of 1–10 tonnes/year meeting either one or both of the Annex III criteria have to provide full 
Annex VII information: 

a. substances predicted (i.e. by the use of QSARs or other evidence) to likely meet criteria for CMR category 1A or 1B or Annex XIII 
criteria (i.e. PBT and vPvB); 

b. substances with dispersive or diffuse use(s) AND predicted to likely meet criteria for any health or environmental hazard classes 
or differentiations under CLP Regulation.

The REACH registration deadline for phase-in substances in the 1-10 tonnage band was 31 May 2018
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Brug af databasen i screeningsprojekter, eks.
• Miljøstyrelsen, vejledende selv-klassificeringer (2016-18, 2010, 2009, 2001)
• Miljøstyrelsen, hormon-relaterede aktivitet, screening af 72,000 REACH stoffer (2014)
• Miljøstyrelsen, CMR effecter, screening af 72,000 REACH stoffer (2013)
• EU projekt (ChemScreen), screening for reproduktionstoksisk effekt (2010-2013)
• Miljøstyrelsen, PMT screening (2017-20), PBT screening (2002), POP screening (1999)

• Vores bidrag til OECD arbejde i “QSAR Application Toolbox Management Group” og
“QSAR Assessment Framework Group”

16



DTU Food23 September 2022 Danish (Q)SAR Database

QSAR projekter p.t. for at udvide databasen
• H2020 ATHENA (udvikling af modeller for aktivitet relateret til stofskiftehormon-systemet)
• H2020 FREIA (udvikling af modeller for aktivitet relateret til hunlig fertilitet)
• LIFE Concert REACH (inkorporering af italienske VEGA modeller for mange effekter)
• Miljøstyrelsen ToAD (udvikling af modeller modeling relateret til skader på afkom)
• Miljøstyrelsen hud-allergi (udvikling af modeller for hud-allergifremkaldende effect)
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Udvikling / validering

Forudsigelser for 650,000 
stoffer og inkorporering i 
databasen

Data til træning og validering
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P.t. adgang til at 
forudsige
brugerdefinerede
stoffer i 42 (Q)SAR 
modeller
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Tak for opmærksomheden

DTU QSAR kolleger: 
Nikolai G. Nikolov (senioforsker)

Ana C.V.E. Nissen (postdoc)
Cecilie A. Møller (akademisk medarbejder)

Henrik Tyle (pensionist, DTU gæst, tidl. Miljøstyrelsen)
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