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Proc je dulezité umét dohledat ci
predikovat (eko)toxicitu latek?

* MlZeme tak uSetfit spoustu ¢asu a prostfedku vynaloZzenych na zbytecné testovani

 Ziskame predstavu o dostupnosti ekotoxikologickych dat k dané [atce pro jednotlive
taxony

 Ziskame predstavu o toxicité dané latky pro jednotlivé taxony
* MlZeme sndze planovat budouci experiment/projekty
* MUzZeme ziskat data pro posouzeni ekologického rizika jednotlivych latek nebo pro

tvorbu ekotoxikologickych modeli jako napr. SSD (Species Sensitivity Distribution
models = Model( rozlozeni citlivoti druh()



Kde Ize dohledat existujici experimentalni
(eko)toxikologicka data?

* recenzované veédecké clanky

* dokumenty vydane regulacnimi organy vlad a mezinarodnich
organizaci (OECD)

* soukromy sektor - nejsou volné pristupna

* verejné dostupné ekotoxikologické databaze



Ekotoxikologické databaze

* ECOTOX (US EPA) https://cfpub.epa.gov/ecotox/; rummeszuir

ECHA http://echa.europa.eu
IUCLID 6 (ECHA) https://iuclid6.echa.europa.eu/

PAN Pesticide Database (PAN North America); http://www.pesticideinfo.org/

PPDB (University of Hertfordshire) http://sitem.herts.ac.uk/aeru/ppdb/en/

EFSA https://www.efsa.europa.eu/

https://www.efsa.europa.eu/en/data/chemical-hazards-data

ETOX (UBA) http://webetox.uba.de/webETOX/public/download/file.do?id=4 - links to other relevant web pages

https://iutox.org/tox-resources.asp - links to other relevant web pages
http://www.echemportal.org/

https://www.echemportal.org/echemportal/page.action?pagelD=9

https://toxnet.nlm.nih.gov/

https://envirotoxinfo.nIm.nih.gov/

https://www.atsdr.cdc.gov/substances/index.asp

http://www.wfduk.org/UK_Environmental_Standards/stakeholder_reviews/stakeholder_review_1-2007/sr1-2007-reports/
http://evidence.environment-agency.gov.uk/ChemicalStandards/ Home.aspx

http://www.pesticideinfo.org/

US EPA CompTox Dashboard https://comptox.epa.gov/dashboard/
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ECOTOX Database (US EPA)
https://cfpub.epa.gov/ecotox/

mm) Demonstrace vyhledavani

Permethrin — CAS - 52645-53-1
Insekticid ze skupiny pyrethroidd

Secobarbital - CAS - 76-73-3
Barbiturat — prasky na spani
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Co délat kdyz neexistuji zadna dostupna
experimentalni data?

In silico predikce
* existuje mnoho riznych pfistupt (kvalitativni klasifikace, kvantitativni regrese, read-across)

* vyuziti v toxikologii, farmakologii — vyvoj IéCivych latek (Drug Discovery)

QSAR modely - Quantitative structure—activity relationship
biologicka aktivita mUzZe byt vyjadiena kvantitativné jako koncentrace latky potfebné ke vzniku biologické odezvy

fyzikalné-chemické vlastnosti a struktury jsou vyjadfeny Ciselné (prediktorové proménné) — Ize mezi nimi hledat matematické vztahy, nebo
kvantitativni zavislosti struktury na aktivité

- pokud je matematické vyjadreni kvalitné validovano, da se poté pouzit predpovédi chovani novych chemickych struktur

pfiklad
ECOSAR model (US EPA) - ECOlogical Structure-Activity Relationship Model

- jde o matematicky model - klasifikuje chemické latky na zakladé strukturni podobnosti a podobnosti méfené toxicity pro
vodni organismy

-~ vystaven na experimentalnich datech (training data set) pro cca 111 strukturnich kategorii s rozsahem od velmi malych pro
velmi velké molekuly (aromatic diazoniums — neutral organics)

JEN ORGANICKE LATKY !



ECOSAR v2.0 (US EPA)

Demonstrace predikce modelem
I ECOSAR v2.0 (US EPA)

Permethrin - CAS - 52645-53-1
Insekticid ze skupiny pyrethroid(

Secobarbital - CAS - 76-73-3
Barbiturat — prasky na spani



ECOSAR v2.0 (US EPA)

https://www.epa.gov/tsca-screening-tools/ecological-structure-
activity-relationships-ecosar-predictive-model

- stahnout aplikaci a instalovat (Java)
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ECOSAR v2.0 (US EPA)

CAS number

* unique numerical identifier assi%neq by the Chemical Abstracts Service (CAS) to
every chemical substance described in the open scientific literature

* CASRNs are generally serial numbers, so they do not contain any information about
the structures themselves

52645-53-1

SMILES code (simplified molecular-input line-entry system)

* specification in the form of a line notation for describing the structure of chemical
species using short ASCII strings

* SMILES strings can be imported by most molecule editors for conversion back into
two-dimensional drawings or three-dimensional models of the molecules

CC1(C(C1C(=0)0CC2=CC(=CC=C2)0C3=CC=CC=C3)C=C(CI)CI)C



DOMACI UKOL

Diuron — CAS 330-54-1
Vyhledejte toxicitu v ECOTOX databazi a namodelujte pomoci ECOSAR

Akutni toxicita LC50,EC50,IC50 pro:

Danio rerio

Daphnia magna

Raphidocelis subcapitata (Pseudokirchneriella subcapitata)

Akutni toxicita <4d

Pozor na distotu latky >90%

Pozor na extrémné odlehlé hodnoty

Vypocitejte geometricky priimér koncentraci (Excel — funkce Geomean)

Vysledky vyhledavani a predikce odevzdejte v Excelu do Odevzdavarny



