Pouzitelnost in silico nastrojov na predikciu dermalnej
absorpcie pesticidov

In silico modely na predikciu dermalnej absorpcie boli hodnotené na zdklade , Stiborov tdajov o in
vitro Iudskej dermalnej absorpcii“ (podporna publikacia k revidovanej Prirucke Eurépskeho tradu
pre bezpecnost potravin (EFSA) o in vitro dermalnej absorpcii).

Na ucely hodnotenia tychto modelov sa uskutocnilo systematické vyhladavanie a revizia literatury.
Bolo identifikovanych 288 publikacii popisujucich matematické modely pre predikciu dermélnej
absorpcie. Z literatury bolo vybranych 11 modelov, ktoré su potencidlne relevantné pre regulacné
hodnotenie pesticidov.

Modely boli nastavené tak, aby ¢o najviac odrazali redlne expozi¢né scenare a experimentalne
podmienky, za ktorych boli ziskané namerané tdaje. Kedze vac¢sina modelov predpovedala bud
maximalny tok alebo permeacny koeficient, bola potrebna dalSia kombinacia s modelom
poskytujicim percento dermélnej absorpcie. Percento dermalnej absorpcie priamo predpovedal iba 1
model (,tabulkovy”, pre jednu ucinnu latku), ktory bral do Gvahy niekolko koznych parametrov,
experimentalne podmienky, rozne fyzikalno-chemické vlastnosti uc¢innej latky a typ vehikula.

Statistickd analyza predikénych modelov odhalila celkovi nizku zhodu s nameranymi hodnotami, ¢o
obmedzilo regulac¢né prijatie modelov. 2 kombinované modely a tieZ vysSie uvedeny komplexny
»tabulkovy“ model ukazali miernu koreldciu medzi predpovedanymi a nameranymi tdajmi.

U vysledkov tychto modelov bola vykonana dodatoc¢né analyza a posudzovali sa moznosti na
zlepSenie ich vykonnosti. Pri zohladneni pozorovanych neistét predikcii moze iba 1 z modelov
poskytnut Tier 2 nastroj na odhad hodnoty dermalnej absorpcie pri absencii adekvéatnych
experimentalnych idajov. Na lepSie pochopenie Gc¢inku koformulantov na dermalnu absorpciu
pesticidov a na zlepSenie modelovej predikcie je potrebna dalSia praca.

Link:
https://www.efsa.europa.eu/en/supporting/pub/en-1493
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