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EESSONA
Kéesol@sti standard:
- on koo esmakordselt,

- on kinnitatud ti Standardikeskuse 28.01.2009 kaskkirjaga nr 18,
- jOustub selleko teate avaldamisel EVS Teataja 2009 aasta veebruarikuu numbris.

Standardi koostamisetftepaneku esitas Eesti Keemiatdostuse Liit, standardi koostamist korraldas Eesti
Standardikeskus ning ral AS Molcode.

Standardi koostas Tarm mm, kéesoleva standardi on heaks Kkiitnud projektkomitee EVS/PK 34

ICS 13.020.10 Keskkonnakorraldus

ICS 71.040.40 Keemiline anallitis
VotmesoOnad: kvantitatiivsed struktuur-aktiivsus mudelid

Hinnagrupp E

ICS 13.020.40 Saaste, saastekontroll ja saastamise valtimine ®

Standardite reprodutseerimis- ja levitamisdigus kuulub Eesti Standardikeskusele

Andmete paljundamine, taastekitamine, kopeerimine, salvestamine elektroonilisse siisteemi vdi edastamine Ukskdik milli;: rmis voi
millisel teel on keelatud ilma Eesti Standardikeskuse poolt antud kirjaliku loata. ®

Kui Teil on kiisimusi standardite autorikaitse kohta, palun vdtke (ihendust Eesti Standardikeskusega:
Aru 10 Tallinn 10317 Eesti; www.evs.ee; Telefon: 605 5050; E-postiinfo@evs.ee
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SISSEJUHATUS

Kvantitatii/Setest struktuur-omadus (aktiivsus) anallilisidest on viimastel aastatel saanud oluline t6évahend
mitme ste flllisikalis-keemiliste, bioloogiliste ja keskkonnaga seotud aktiivsuste hindamisel, muuhulgas ka
regulatoo rollis. Euroopa Kemikaalide Agentuuri vahendusel dokumenteeritakse Euroopa Liidus lahiaastatel

ligi 30 00 ikaali riskifaktorid. Oluline roll nende hindamisel on kvantitatiivsetel struktuur-omadus
analtisidel. mal ajal sisuliselt puuduvad seni rahvuslikud ja Ule-Euroopalised standardid niisuguste
analliside kvali ontrollimiseks.

1 KASITLUSALA 7 ;

Kaesolev Eesti standard Kasi ainete struktuuride ja nende omaduste vaheliste seoste anallilisi. Kéesolev
standard kirjeldab statistilisi teoreetilise keemia protseduure analililsiks valitud uuritava aktiivsuste
andmekomplekti  kvantitatiivs seostamiseks vastavate keemiliste (hendite struktuuridega, mida
iseloomustatakse teoreetiliste de rlftega. Protseduuri tulemusel saadakse statistiline mudel, mis véimaldab

ennustada kasitletavat aktiivsust tgiste mudeli rakenduvuspiirkonda kuuluvate struktuuride (ainete) jaoks.

Kéesolev standard kasitleb nii lineaa kui mittelineaarsete soéltuvuste analliiisi, andes juhiseid mudelite
koostamiseks ning kvaliteedi hindamis andard on rakendatav bioloogiliste, farmakoloogiliste, fuusikaliste
vOi keemiliste aktiivsuste/omaduste analfiusil. Kéesolev standard késitleb ennekdike kolmemddtmelisi
kvantitatiivseid struktuur-aktiivsus séltuvusi, eelduseks on lahtumine kolmemd&d&tmelistest atomistlikul

tasandil struktuuridest, kuid on suures osaS,r datav ka muud tldpi kvantitatiivsete struktuur-aktiivsus

soltuvuste korral. 0

2 TERMINID, MAARATLUSED JA TINGTAH&E)

2.1 Terminid /O

Standardi rakendamisel kasutatakse jargmisi termineid ja maar

2.1.1 4
aktiivsus (activity) /

aine keemiline, fuusikaline vGi bioloogiline méddetav v6i maaratav omar@

2.1.2
kvantitatiivsed struktuur-aktiivsus séltuvused, QSAR (quantitative struct ivity relationships)
matemaatilised funktsioonid, mis esitavad kvantitativse seose ainete ko i struktuuride ning nende

fUlsikaliste, keemiliste vdi bioaktiivsuse omaduste vahel
MARKUS QSAR meetoditena kasutatakse mitmesuguseid regressioonil vdi sarnasuse anaIUUSi®inevaid tehnikaid.

2.13
deskriptor (descriptor)

aine struktuuri arvuliselt kirjeldav parameeter @

214
tehislikud nérvivérgud (artificial neural networks)

statistiline meetod mittelineaarsete seoste modelleerimiseks ja seoste leidmiseks, koosneb paljudest @atest
omavahel seotud elementidest (neuronitest), meenutab p&himdétteliselt kesknarvististeemi



