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前　　言

　　本标准参考采用经济合作与发展组织（ＯＥＣＤ）指南文件ＥＮＶ／ＪＭ／ＭＯＮＯ（２００７）２《（定量）结构

活性关系［（Ｑ）ＳＡＲ］模型的验证的指南文件》（英文版），其有关的技术内容与上述文件完全一致。

本标准附录Ａ为资料性附录。

本标准由全国危险化学品管理标准化技术委员会（ＳＡＣ／ＴＣ２５１）提出并归口。

本标准负责起草单位：国家质检总局进出口化学品安全研究中心。

本标准参加起草单位：中国检验检疫科学研究院、湖北出入境检验检疫局、中化化工标准化研究所、

山东出入境检验检疫局。

本标准主要起草人：程艳、陈会明、李、宋乃宁、周新、崔海容、郭坚。

本标准系首次发布。
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引　　言

　　欧盟于２００７年６月１日立法通过《化学品的注册、评估、授权和限制法规》（以下简称ＲＥＡＣＨ法

规），并于２００８年６月１日正式实施。该法规实施以后对进入欧盟市场上的化学品进行统一管理。我

国为应对欧盟ＲＥＡＣＨ法规，制定了化学品安全系列标准，等同转化了欧盟ＲＥＡＣＨ法规的相关技术

内容。

欧盟ＲＥＡＣＨ法规和联合国《全球化学品统一分类和标签制度》（ＧＨＳ）为了减少动物试验，明确规

定了（Ｑ）ＳＡＲ模型预测方法在特定情况下可用于化学品性质的预测。

本标准是为了应对欧盟 ＲＥＡＣＨ 法规，在技术指标上参考采用了 ＯＥＣＤ指南文件 ＥＮＶ／ＪＭ／

ＭＯＮＯ（２００７）２《（定量）结构活性关系［（Ｑ）ＳＡＲ］模型的验证的指南文件》（英文版）和ＲＥＡＣＨ技术法

规ＥＵＲ２１８６６ＥＮ２００５《（定量）结构活性关系的特征：初步指南》（英文版），并且其有关的技术内容与

上述文件完全一致，建立了化学品理化性质（Ｑ）ＳＡＲ模型的验证指南。
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化学品性质（犙）犛犃犚模型的验证指南

理化性质

１　范围

本标准规定了化学品理化性质（Ｑ）ＳＡＲ模型的验证指南。

本标准适用于现有的以及将来开发的各种（Ｑ）ＳＡＲ模型。

２　术语和定义

下列术语和定义适用于本标准。

２．１

　　符合度　犵狅狅犱狀犲狊狊狅犳犳犻狋

对模型运行进行评价的信息量的最小绝对量，表达了在建模集中模型描述符估算变量的程度。

２．２

　　适用度　狉狅犫狌狊狋狀犲狊狊

当对建模集实施干扰以及当模型从受干扰的建模集中重新建立时，模型参数的稳定性以及因此而

导致的预测结果的稳定性，提供了模型参数对建模集变化的敏感性的指示。

２．３

　　预测能力　狆狉犲犱犻犮狋犻狏犻狋狔

对所建模型预测化学物质性质的能力的评价，采用对测试集中的化学物质性质的预测来进行评价。

３　验证原则

３．１　确定的终点。

３．２　明确的运算算法。

３．３　确定的应用范围。

３．４　对符合度、适用度和预测能力的合适的评价。

３．５　如果可能，提供机制解释。

４　验证原则阐述

４．１　确定的终点

４．１．１　在采用（Ｑ）ＳＡＲ模型对化学品理化性质进行预测时，常用的终点为物理化学参数，包括熔点／

凝点、沸点、蒸汽压、水溶解度、正辛醇／水分配系数（犓ｏｗ）、相对密度、表面张力、闪点等。

４．１．２　在采用（Ｑ）ＳＡＲ模型对化学品理化性质进行预测时，常用的描述符包括正辛醇／水分配系数

（犓ｏｗ）、水溶解度、分子质量、分子体积等。

４．１．３　一个确定的终点至少包含以下因素：

ａ）　产生建模集数据的详细信息；

ｂ）　测试方案的不同不会导致终点数值的明显不同；

ｃ）　测试方案内部因素的不同不会导致结果的不同；

ｄ）　（Ｑ）ＳＡＲ预测的化学品对象的范围包含在测试方案的化学品对象范围内；

ｅ）　（Ｑ）ＳＡＲ预测的终点与测试方案的终点相同；
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