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I Premi NOBEL per la chimica 2013 

The Nobel Prize in Chemistry 2013 has gone to 

Michael Levitt, Martin Karplus and Arieh Warshel, 

who “took the chemical experiments  into 

cyberspace” 

http://www.google.it/url?sa=i&rct=j&q=&esrc=s&frm=1&source=images&cd=&cad=rja&docid=LSP9-UYnS-PcHM&tbnid=Ahflv_SM0KnCjM:&ved=0CAUQjRw&url=http://aerofusion.blogspot.com/2009/07/quien-fundo-los-premios-nobel.html&ei=lbRXUtLAL4e60QWeqoHQBw&bvm=bv.53899372,d.bGE&psig=AFQjCNHg3y1jZyUJeJy9CnO5Oh6NSicWTw&ust=1381565848086292


(Q)SARs sono modelli computerizzati 

per predire proprietà d’interesse sulla 

base della conoscenza della struttura 

chimica  

READ-ACROSS completa data gaps per 

una sostanza usando data relativi a 

un’altra sostanza 
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DEFINIZIONI 



7 RAGIONI PER USARE I QSAR 
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• Innovazione (ToxCast, 100.000 sostanze) 

• Tempo per esperimenti 

• Esistenza di laboratori 

• Riduzione dei costi 

• Uso degli animali 

• Prioritizzazione 

• Approccio preventivo verso sostanze più sicure 



  

1. Il modello è scientificamente valido; 

 

2. La sostanza è nel dominio di applicabilità del modello; 

 

 

3. I risultati sono adeguati per la classificazione ed 

etichettatura e per la valutazione del rischio; 

 

4. Una adeguata documentazione è fornita. 
 

  

 

REACH (Allegato XI) 

Un modello QSAR è VALIDO se 

REACH e QSAR 
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Evaluating the existence and suitability of            

Non-Testing Methods for REACH 

www.antares-life.eu 

Alternative Non-Testing methods                                                    

Assessed for REACH Substances 
 

Contract LIFE08 ENV/IT/000435 
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ANTARES 



7 

MODELS PAGE 

www.antares-life.eu/software.php 

ANTARES 
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ACCURATEZZA PER 8 ENDPOINTS 



Sostanze out of train secondo AD 
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CAESAR SARpy ACD T.E.S.T. ADMET 
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 L’uso del Dominio di 

applicabilità migliora I 

risultati 

CAESAR e SARpy hanno 

mostrato I risutlati 

migliori 

MUTAGENICITA’ : Risultati 
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www.vega-qsar.eu 
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CALEIDOS INIZIA DOVE ANTARES E’ FINITO 

HA USATO DATASETS UFFICIALI 

CALEIDOS HA USATO I DATI DALLE REGISTRAZIONI 

http://www.antares-life.eu 
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http://www.caleidos-life.eu 

Alternative Non-Testing methods                                                    

Assessed for REACH Substances 

Contract LIFE08 ENV/IT/000435 

Chemical Assessment according to Legislation Enhancing 

the In silico Documentation and Safe use 

Contract LIFE11 ENV/IT/000295 



VEGA CONSENSUS MODEL per MUTAGENICITA’ 
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VEGA 
MODELS  

CAESAR  SARPY TTVEGA  
CONSENSUS 1 

equation 
CONSENSUS 2 

AD> 

                           EVALUATION SET A (766)    

Predicted 766 766 766 766 766 

ACC 0.75 0.75 0.77 0.81 0.81 

SE 0.69 0.53 0.60 0.68 0.67 

SP 0.77 0.82 0.82 0.85 0.85 

MCC 0.41 0.33 0.40 0.50 0.49 

                           EVALUATION SET B (388)   

Predicted 388 388 388 388 388 

ACC 0.76 0.79 0.79 0.83 0.82 

SE 0.65 0.56 0.61 0.63 0.61 

SP 0.77 0.81 0.81 0.85 0.85 

MCC 0.27 0.25 0.31 0.37 0.35 



Altri Progetti EC 
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LIFE PROSIL 
LIFE12 ENV/IT/000154 

2013-2016 

LIFE EDESIA 
LIFE12 ENV/IT/000633 

2013-2016 

ToxBank 
HEALTH-F5-2010-267042 

2011-2015 

NanoBRIDGES 
PIRSES-GA-2011-295128 

2012-2014 

NanoPUZZLES 
NMP4-SL-2012-309837 

2013-2015 

PreNanoTox 
NMP4-SL-2012-309666 

2013-2015 



La rete italiana per il REACH 
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Promossa dalle autorità italiane 

www.smart-reach.net  



SELECTED TOPICS 

VOICE FROM… 

• Industry 

• Regulators 

• Scientistis 

PERSPECTIVES ON… 

• Chemoinformatics and software 

solutions for modelling 

• Toxicology data, curation and mining 

• QSAR & Adverse Outcome Pathways 

• ADME, PBPK & predictive toxicology 

• Chronic toxicity  

• Environmental toxicity and fate 

QSAR &… 

• REACH  

• Cosmetics 

• Food safety 

• Pesticides 

• Nanomaterials 

• Drugs 

http://qsar2014.insilico.eu 
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