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안내 사항 
❍ 제품설계 단계에서 신속한 복합위해성 예측 및 위해성을 저감할 수 있는 전략적 

의사결정을 통한 안전한 화학제품 설계(Safe-by-Deign, SbD)를 지원하기 위해 
화학제품 구성물질 정보로 혼합물의 독성과 노출을 고려하여 복합 위해성을 예측할 
수 있는 웹 기반 툴입니다. 

❍ OpenMRA 결과 인용은 다음과 같이 출처를 명시하는 경우에만 허가됩니다.
⚫ Chemical Analysis  Center, Korea Research Institute of Chemical

Technology (2024). OpenMRA https://www.openmra.org 

❍ 사용자의 요청은 프로세스에서 정보를 저장하는 사이트를 호스팅하는 서버에서 
처리됩니다. 권한이 있는 직원만이 서버에 대한 액세스 권한을 가지며 권한이 없는 
액세스로부터 서버를 보호하기 위한 보안 조치가 마련되어 있습니다. 
한국화학연구원은 오류 추적 및 익명화된 통계(방문자 수, 회원가입 수, 회원가입자 
소속기관  등)를 수집하기 위해서만 사용자 요청 정보를 사용하며 개별 결과 
정보를 수집하거나 공개하지 않습니다. 사이트를 호스팅 하는 서버와의 통신은 
사용자 데이터를 타사 서버로 전송하지 않습니다.

❍ 문의
⚫ 서명원 선임연구원
⚫ 한국화학연구원 화학분석센터
⚫ 문의 메일: chemsafety@krict.re.kr

❍ 매뉴얼 업데이트: 2024년 1월 4일
⚫ 작성자: 이수진

http://www.openmra.org
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1. OpenMRA 개요
화학제품 복합위해성 예측 플랫폼(Open Mixture Risk Assessment, OpenMRA)
은 화학제품 구성물질의 정보에 기반하여, 혼합물의 독성과 노출을 고려한 복합
위해성을 예측하는 웹 기반 툴입니다. 제품설계 단계에서 구성물질 정보에 기반
하여 신속하게 복합위해성을 예측하고, 혼합물의 구성성분 및 배합비 조절을 통
해 위해성 저감효과를 산정할 수 있는 전략적 의사결정을 지원합니다. OpenMRA
는 보다 안전한 화학제품 설계(Safe-by Design, SbD) 지원을 위해 화학안전 공
공기술 플랫폼 형태로 제공되고 있습니다.

1.1. OpenMRA 주요 기능

그림 1-1. OpenMRA 단계별 구성도

  

OpenMRA는 stage 1~3 과정을 통해 혼합물의 복합위해성을 예측합니다. 
(Stage 1) 제품(혼합물)의 독성을 예측하는 단계로, 사용자가 입력한 혼합물 정
보와 혼합독성(상가독성) 예측모델을 활용하여 입력한 혼합물의 혼합독성(상가독
성)을 예측하여 농도 및 독성영향(effect)에 대한 정보를 제공합니다.
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(Stage 2) 제품(혼합물)의 노출평가를 수행하는 단계로, 인체(작업자, 소비자) 
및 환경 노출평가 도출 시 활용할 수 있는 노출평가 툴에 대한 정보를 제공하며 
해당 툴을 활용하여 노출량 정보를 입력할 수 있습니다. 
(Stage 3) 제품(혼합물)의 복합 위해도 예측 기능을 제공합니다. 사용자가 입력
한 제품 구성성분에 대한 인체(작업자, 소비자) 및 환경 노출평가 값과 독성참고
치를 활용하여 복합 위해도를 예측할 수 있습니다.

그림 1-2. OpenMRA 시스템 구성도

OpenMRA는 예측모델로 6개의 혼합독성 예측모델, 인체(작업자, 소비자) 및 환
경 대상 4개의 노출평가모델, 2개의 복합위해도 산정 예측모델을 탑재하고 있으
며, 소프트웨어로는 Programming R, alvaDesc, Ketcher, Open Babel 및 VEGA 
QSAR를 포함하고 있고 데이터베이스로는 PubChem DB, KRICT MSDS DB 및 
ECHA DB를 포함하고 있습니다.

1.1.1. 혼합독성 예측모델
OpenMRA에는 총 6종의 혼합독성 예측 모델이 탑재되어 있습니다. OpenMRA는 
화학규제 하에 사용되는 전통적인 상가독성 예측 모델인 “농도상가 예측모델
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(Concentration Addition (CA) model)”과 “반응상가 예측 모델(Independent 
Action (IA) model)”을 포함합니다. 또한, CA 및 IA 모델을 개선한 “일반화 농
도상가 예측 모델(Generalized Concentration Addition (GCA) model)”, “QSAR 
기반의 통합상가 예측 모델(Quantitative Structure－Activity Relationship based 
Two－Stage Prediction (QSAR－TSP) model)” 및 “딥러닝 기반 통합상가 예측 
모델(Deep－based Two－Stage Prediction (Deep－TSP) model)”이 탑재되어 
있습니다. 
❍ CA 모델: 혼합물 내 독성작용이 유사한(similar mode of action) 구성물질들

의 농도를 상가하여 혼합독성을 예측하는데 활용되는 모델입니다. OpenMRA
에서 CA 모델은 화학제품 구성물질의 용량－반응곡선 정보 유무에 따라 2가
지 형태(Simple CA 및 CA)로 선택하여 혼합독성을 예측합니다.
⚫ Simple CA 예측: 구성물질의 반수영향농도(EC50, half maximal effective 

concentration) 또는 반수치사농도(LC50, half maximal lethal concentration) 
값만 있는 경우, 구성물질의 EC50 도는 LC50 값을 이용하여 혼합물의 
EC50 또는 LC50 값을 예측합니다.

⚫ CA 예측: 구성물질의 용량－반응곡선 정보가 존재하는 경우, 혼합물의 용
량－반응곡선 전 범위를 예측합니다.

❍ IA 모델: 혼합물 내 독성작용이 유사하지 않은(dissimilar mode of action) 
구성물질들의 반응(예. Effect(%))을 상가하여 혼합독성을 예측합니다.

❍ GCA 모델: 구성물질의 독성효과를 고려하여 낮은 독성영향으로 기존 농도상
가 예측모델에 적용하지 못했던 화학물질들의 상가독성 예측이 가능하도록 
개선하여 혼합독성을 예측합니다.

❍ QSAR－TSP 모델: 구성물질의 독성작용(Mode of Action, MoA)에 대한 정
보가 없는 경우, 화학구조에 따라 유사한 MoA 그룹으로 분류하고 각 유사한 
MoA 그룹에 CA 모델을 적용하고, 다양한 MoA 그룹 간의 상가독성은 IA 모
델로 순차적으로 통합하여 계산합니다.

❍ Deep－TSP 모델: 제품 구성물질의 분자구조 기반 특성과 독성기전에 중요한 
인자인 단백질과의 상호작용 정보와 오토인코더를 활용하여 MoA를 예측합
니다. 예측된 MoA 정보를 기반으로, 유사한 MoA 그룹 간 CA 모델로 상가
독성을 예측하고, 나머지 그룹 간 IA 모델을 활용하여 최종 통합상가독성 예
측을 수행합니다. 독성기전을 고려할 수 있는 인자들과 중요 정보를 추출할 
수 있는 딥러닝 기반 알고리즘인 오토인코더를 활용함으로써 MoA 예측의 
정확도를 향상시켜 기존 QSAR－TSP의 한계를 개선하고 성능을 확장한 신
규 농도상가 예측모델입니다.
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 ❍ 출처 및 참고문헌:

1.1.2. 노출평가
OpenMRA는 인체(작업자, 소비자) 및 환경 노출평가 도출을 위해 노출경로별 활
용 가능한 노출평가 예측모델 정보(웹 사이트 URL)를 제공합니다.
❍ ECETOC TRA tool: 작업자, 소비자, 환경 등 다양한 수용체에 대한 화학물질

의 위해성을 확인하기 위한 국외 노출평가 프로그램입니다.
(접속정보: https://www.ecetoc.org).

❍ Stoffenmanager: 중소규모 사업장에서 취급하는 화학물질의 건강 위해성을 
확인하기 위한 국외 노출평가 프로그램입니다.
(접속정보: https://stoffenmanager.com).

❍ Advanced Reach Tool (ART): 작업 현장에서 취급하는 화학물질의 건강 위
해성을 확인하기 위한 국외 노출평가 프로그램입니다.
(접속정보: https://www.advancedreachtool.com).

❍ K－CHESAR: 화평법에 따라 위해성 자료를 작성할 수 있도록 지원하는 국내 
프로그램으로 작업자, 소비자, 환경 등 다양한 수용체에 대한 화학물질의 위
해성을 확인하기 위해 노출평가 기능 제공합니다
(접속정보: http://kchesar.kcma.or.kr).

1.1.3. 복합 위해도 예측모델
OpenMRA는 혼합물의 복합 위해도 산정에 활용 가능한 복합 위해도 예측모델을 
제공합니다.
 ❍ 상승작용을 고려한 복합위해도 예측: EU Biocidal Product Regulation (EU 

BPR) 기법 활용
 ❍ 상가작용을 고려한 복합위해도 예측: WHO/IPCS 기법 활용
 ❍ 출처 및 참고문헌:

⚫• WHO/IPCS (World Health Organization/International Programme on Chemical Safety): 
Principles and Methods for the Risk Assessment of Chemicals in Food 
Environmental Health Criteria (2009)

⚫ ECHA (European Chemicals Agency). Guidance on the Biocidal Products Regulation 
Volume III human health, assessment and evaluation (Parts B+C) (2017a)

⚫ ECHA. Guidance on the BPR: Volume IV Environment, Assessment & Evaluation 
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(Parts B+C) (2017b)
⚫ US EPA. Technical Support Document EPA’s 2014 National Air Toxics Assessment 

(2018)
1.2. 소프트웨어 목록

❍ R(version 4.0.2): R(프로그래밍 언어)을 혼합독성 예측모델 알고리즘 구현
에 활용하였습니다.

❍ alvaDesc: 화학물질의 물리화학적 특성 및 분자구조적 특성 정보를 나타내는 
분자표현자(molecular descriptor)를 계산하는 소프트웨어입니다. alvaDec 계
산은 QSAR－TSP 모델 구동 시 활용됩니다.

❍ Open Babel: 화학물질 정보 파일을 다루거나 화학정보학 또는 분자모델링 계
산에 활용되는 소프트웨어입니다. 화학물질 분자구조를 에너지 기반으로 최적
화하는 과정에서 활용됩니다.

❍ Ketcher: 3D 분자구조를 그리기 위해 활용되는 소프트웨어입니다. 화학물질
의 분자구조를 사용자가 직접 그려서 입력하는 과정에 활용됩니다.

❍ VEGA QSAR: 데이터가 부족한 기존 및 신규 화학물질에 대한 구조 기반 물
리화학적특성 및 인체/환경 유해성 예측기능을 제공합니다.

1.3. 데이터베이스 (Database, DB) 목록
OpenMRA는 한국화학연구원 화학물질통합물질관리시스템(화통시스템, 
http://krict－csm.krict.re.kr)의 MSDS(물질안전보건자료) DB와 연동되어 유해성 
분류정보 및 규제정보(GHS, Globally Harmonized System)가 제공되며, 미국 
NIH의 PubChem DB와 연동되어 예측계산에 필요한 분자구조, CAS 번호 및 일
부 물성 정보(분자량, https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/)를 활용할 수 있습니다. 
또한 데이터가 부족한 화학물질에 대해 추가 및 보완할 수 있도록 ECHA DB
(https://echa.europa.eu/) 연동을 통한 인체/환경 유해성 데이터 수집 기능을 활
용할 수 있습니다.

http://krict��csm.krict.re.kr
https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
https://echa.europa.eu/
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2. OpenMRA 사용 방법
2.1. 메인화면

그림 2-1. OpenMRA 메인화면
OpenMRA 홈페이지에 접속하면, 위와 같은 메인화면을 확인할 수 있습니다. 메
인화면 상단의 항목들을 통해 OpenMRA와 관련한 정보를 확인할 수 있습니다.
① Home: 해당 메뉴를 선택하면 메인화면으로 돌아갈 수 있습니다.
② OpenMRA: OpenMRA의 주요기능, 핵심가치, 전략적 활용 방안 등의 상세 정

보를 제공합니다.
③ Developer: 개발자 관련 센터인 화학분석센터 홈페이지로 이동합니다. 
④ Download: 영문 및 한글로 된 OpenMRA의 리플릿과 매뉴얼을 다운로드할 수 

있습니다.
⑤ KRICT: 한국화학연구원 홈페이지로 이동합니다.

2.2. 회원가입
OpenMRA 홈페이지로 접속 후 메인화면의 가운데 “Start now”를 클릭하면, 아래
와 같은 로그인 화면을 확인할 수 있습니다.
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그림 2－2. OpenMRA 회원가입 화면
① 회원가입: 처음 접속하는 사용자는 회원가입을 위해 “회원가입” 버튼을 클릭합

니다.
② 회원가입 내용 작성: 회원가입에 필요한 이메일, 이름, 비밀번호, 소속 등 관

련 정보를 입력합니다.
③ 이메일 인증하기: 개인 이메일 인증을 통해 회원가입을 완료합니다.

2.3. 로그인

그림 2－3. OpenMRA 로그인 화면

 



Ⓒ 2024 Chemical Analysis Center, KRICT All rights reserved
- 7 -

① 로그인: 이메일과 비밀번호를 입력한 후 “로그인” 버튼을 눌러줍니다. 
② 아이디/비밀번호 찾기
   ❍ 아이디를 잊으신 경우, 아래의 “Find ID(아이디 찾기)” 버튼을 눌러 이름, 

소속을 입력하여 아이디를 찾을 수 있습니다.
   ❍ 비밀번호를 잊으신 경우, 아래의 “Find Password(비밀번호 찾기)” 버튼을 

눌러 이름, 소속, 이메일을 입력하여 등록하신 이메일로 새로운 비밀번호를 
받을 수 있습니다.
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3. [Stage 1] 혼합독성 예측모델

그림 3-1. Stage 1 선택 화면
회원가입 및 로그인 후, Stage 선택화면이 출력됩니다(그림 3-1). 혼합물 위해
성 평가를 위해서는 Stage 1을 선택하여 위해성평가 제품 등록 화면으로 이동해
야 합니다(그림3-2). 
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3.1. 혼합물 제품 및 구성 화학물질 정보 입력
3.1.1. 위해성 평가 제품 등록

그림 3-2. [Stage 1] 위해성 평가 제품 등록 화면(1)

위 그림 3-2의 좌측 화면은 위해성평가 제품 등록을 위한 ‘신규 제품 생성’ 버
튼, OpenMRA 구동에 도움을 줄 수 있는 ‘매뉴얼 다운로드’ 기능, ‘등록한 제품 
정보 저장’을 위한 버튼, 제품 등록을 위한 ‘화학물질 정보 검색’ 기능 및 
‘OpenMRA 관련 문의 메일’이 안내되어 있습니다.
① 신규 제품 생성: “신규 제품 생성” 버튼을 클릭하여 새로운 위해성 평가 제품

을 등록할 수 있습니다.
② 매뉴얼 다운로드: OpenMRA 구동 과정에 대한 전반적인 설명이 포함된 국문 

또는 영문 매뉴얼을 확인할 수 있습니다.
③ 제품 정보 저장: 사용자가 작성한 제품 정보는 서버에 저장할 수 있으며, 필요

시에 작성한 제품을 목록에서 삭제할 수 있습니다.
❍ 서버에 저장: “서버에 저장” 버튼을 클릭하면, 입력한 정보가 OpenMRA 내

부 서버에 저장됩니다. 다시 로그인할 경우, 입력한 해당 혼합물 및 구성물
질 정보가 조회됩니다. 서버에 저장하면 혼합물명 앞의 아이콘이 에서 

로 변경되는 것을 확인할 수 있습니다. 
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④ 문의 메일(Contact): OpenMRA와 관련하여 문의 가능한 메일 주소입니다.
   

그림 3-3. [Stage 1] 위해성 평가 제품 등록 화면(2)

위 그림 3-3의 우측 화면은 위해성 평가 제품 등록에 필요한 정보를 입력할 수 
있는 화면입니다. 사용자는 제품 구성물질 정보를 기능에 따라 수동 및 자동으로 
입력할 수 있습니다.
① 위해성 평가 제품 등록: 혼합독성 예측 대상 혼합물 또는 제품 등록을 위해 

‘혼합물명’을 입력하고, 필요에 따라 제품의 ‘설명’을 작성할 수 있습니다.
② 화학물질명 입력: 혼합물의 구성성분의 화학물질명을 입력합니다.
③ CAS 번호 입력: 성분의 CAS 번호를 입력합니다.
④ 유해성 정보 입력: ‘입력’ 버튼을 클릭할 경우, 각 구성물질의 유해성 정보 입

력을 위한 새로운 팝업창이 생성됩니다.
⑤ 노출시나리오 입력: 위해성 평가를 위한 인체 및 환경 노출시나리오를 선택합

니다.
⑥ DB 검색: PubChem, KRICT (MSDS), ECHA의 DB를 통해 선택한 구성물질

의 MSDS 정보(위험도 분류 및 위험관리 조치 등)를 조회할 수 있습니다. 제
조사별로 MSDS가 일부 다를 수 있으므로, OpenMRA를 통해 시약명 및 제조
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사를 확인하여 물질명을 입력하고 MSDS 내 유해성 정보를 확인할 수 있습니
다.

⑦ 성분 선택: 필요에 따라 혼합독성 예측을 위한 구성물질을 선택하여 구동할 
수 있습니다. 

⑧ 성분 선택 및 제품 양식 다운로드 기능:  클릭할 경우 사용자가 OpenMRA 
양식에 맞추어 작성한 구성물질 정보가 담긴 파일을 불러올 수 있으며,  클
릭할 경우 구성물질 정보 입력 엑셀양식 파일을 다운로드 받을 수 있습니다. 
또한 ⑦에서 화학물질을 선택하고  클릭하여 사용자가 삭제하고자 하는 성
분을 삭제할 수 있습니다.  클릭할 경우 구성물질을 추가할 수 있습니다.

⑨ 언어 선택: 사용자의 필요에 따라 한글 및 영어로 언어를 선택할 수 있습니다.

3.1.2. 구성물질 정보 입력
1) 혼합물 구성물질 등록: 그림 3-4 화면과 같이 혼합물의 구성물질 등록을 위

해 ①화학물질명, ②CAS number, ③유해성정보 항목을 필수로 입력해야 합니
다. 혼합독성 예측모델 구동 시 인체/환경 유해성에 대한 용량－반응곡선 입력 
정보에 따라 활용 가능한 혼합독성 예측모델이 달라질 수 있습니다.

 
그림 3-4. 혼합물 구성물질 등록

   ❍ 필수 입력값: 전체 화면에서 화학물질명, CAS 번호, 유해성정보의 물성 
탭의 성분 구분, 물성, 함량(%), 분자량 및 인체/환경 유해성 탭의 실험
종, 공통 독성종말점 (EC50 또는 LC50), 독성값, 독성값의 단위

      ⚫ • 공통 독성종말점 (EC50 또는 LC50)과 농도 단위 정보는 기본 모델
인 Simple CA를 구동하기 위해서는 필수적으로 입력되어야 합니다.

   ❍ 선택 입력값: 전체 화면에서 ③유해성정보에 물성 탭의 녹는점/어는점, 
끓는점, 밀도, 증기압, 분배계수 등 및 인체/환경 유해성 탭의 매체구분
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(구분), 시험기간, 독성영향 , 용량-반응곡선 정보, ④노출시나리오
      ⚫ 독성정보는 용량－반응곡선 정보가 있는 경우 CA, IA, GCA, QSAR

－TSP, Deep－TSP 모델 사용 시 입력해야 합니다. 없는 경우 SCA 
예측모델 사용만 가능합니다.

2) 화학물질명 입력: 그림 3-4의 ①번 화학물질명 입력 시, 자동완성 기능을 통
해 입력 문자가 포함된 화학물질 목록(PubChem 연동)이 그림 3-5와 같이 
표시됩니다.

그림 3-5. 혼합물 구성물질명 입력

3) CAS 번호 입력: “화학물질명” 조회 시, 그림 3-6와 같이 CAS 번호도 자동으
로 연동되어 선택 후 입력할 수 있습니다.

그림 3-6. CAS 자동 연동 화면
   

 
❍ 자동 조회가 되지 않을 경우, “CAS number” 칸을 클릭하여 나타나는 팝업

창에서 수동 입력하여 CAS 번호와 관련된 제품명, 제조사, 유해등급 정보를 
조회할 수 있습니다(그림3-7).
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그림 3-7. CAS 수동 입력 팝업 화면
 

❍ 연동 또는 입력된 CAS 번호를 조회할 경우, CAS 번호와 관련된 제품명, 제
조사, 유해등급 정보를 세부 팝업창에서 조회할 수 있습니다.

❍ 신규 물질(CAS 번호 정보가 없는 물질)의 경우 “CAS number” 칸에 임의의 
숫자를 입력할 수 있습니다(임의로 CAS 번호를 입력하는 경우 CAS 번호와 
연관된 정보 조회 불가능).

4) 유해성 정보 입력: 그림 3-4의 ③번 유해성 정보  버튼을 클릭하면 혼
합물 구성물질에 대한 물성, 인체 유해성, 환경유해성, GHS 정보를 입력할 수 
있습니다. 

그림 3-8. 유해성 정보(물성) 입력
❍ 물성 입력: 그림 3-8과 같이 구성물질의 구분, 함량, 분자량, 분자구조, 물

질상태, 녹는점/어는점, 끓는점, 밀도, 증기압, 분배계수(logpow), 수용해도, 
가수분해평형상수, 핸리상수(H), 분배계수(logKoa)를 입력합니다. 상단의 
‘ECHA 데이터 DB연동’ 버튼을 클릭하면 해당 화학물질에 대한 물성 정보를 
ECHA DB로부터 수집하여 화면에 입력합니다. ECHA DB에 입력된 화학물
질의 정보가 없는 경우 데이터가 입력되지 않습니다. ‘VEGA QSAR’는 현재 
서비스 준비 중으로 비활성화 되어 있습니다.
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그림 3－9. 분자구조 입력 화면
❍ 화학물질 구조 입력: 입력된 화학물질명 또는 CAS 번호에 해당하는 화학물

질 구조가 PubChem 내에 있는 경우, OpenMRA 내부로 분자구조 정보를 연
동합니다(그림 3-9).

❍ PubChem에 분자구조가 검색되지 않거나 신규 화학물질의 경우, 그림3-9와 
같이 ①“Draw” 버튼을 선택하여 Molecular Structure Tool을 활용하여 직접 
분자구조를 그린 후, MDL Molfile 구조로 저장할 수 있습니다(그림 3-10). 
파일명은 “Filename.mol”로 저장됩니다. 저장된 파일을 웹에 ②“File 
Upload” 버튼을 선택하여 다시 업로드하여 예측모델 계산에 활용할 수 있습
니다.

그림 3－10. Molecular Structure Tool 화면
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그림 3-11. 유해성 정보(인체 유해성) 입력
❍ 인체 유해성: 그림 3-11과 같이 구분(노출경로), 생물종, 시험기간, 독성영

향, 독성종말점(Endpoint), 독성값, 입력단위, 용량반응곡선을 입력합니다. 
인체유해성 정보는 사용자의 필요에 따라 을 클릭하여 추가 입력하거나, 

을 클릭하여 입력된 항목을 삭제할 수 있습니다. 또한 사용자가 직접 입
력할 수 있는 정보가 없는 경우, ‘ECHA 데이터 DB 연동’을 선택하면 
ECHA DB로부터 해당 구성물질의 인체 유해성 정보를 자동으로 연동하여 
화면에 입력됩니다.

그림 3-12. 유해성 정보(환경 유해성) 입력
❍ 환경 유해성: 그림 3-12와 같이 매체구분, 생물종, 시험기간, 독성종말점

(Endpoint), 독성값, 독성값 입력단위, 용량반응곡선을 입력합니다. 인체 유
해성과 동일하게 사용자의 필요에 따라 유해성 정보를 추가 또는 삭제할 수 
있으며, ‘ECHA 데이터 DB 연동’을 선택하면 ECHA DB로부터 해당 구성물
질의 환경 유해성 정보를 자동 연동하여 화면에 입력됩니다.

❍ 동일한 독성 종말점(Endpoint)에 대한 개별 구성물질의 용량－반응곡선 정
보를 입력하면 예측모델을 통해 혼합물의 용량－반응곡선을 예측할 수 있습
니다. 

❍ 구성물질들에 대해 동일 생물종에 대한 동일한 독성정보(독성종말점, 독성
값, 독성값 입력단위 등)을 입력해야 정확한 혼합독성 예측을 수행할 수 있
습니다.
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❍  실험대상 정보[분류군, 생물종], 용량－반응곡선 정보[회귀모형, 모형 농도 
단위, 회귀모형 파라미터(α, β, γ), 예측 농도 단위]를 입력함으로써, 다양한 
혼합독성 예측모델(SCA, CA, IA, GCA, QSAR－TSP, Deep-TSP)을 사용
할 수 있습니다.

❍ 용량-반응곡선 정보 입력은 선택사항이며, 미입력 시 혼합독성 예측모델 중 
Simple CA 모델만 구동할 수 있습니다.

그림 3-13. 유해성 정보(GHS) 입력
❍ GHS 입력: 그림 3-13과 같이 구성물질의 GHS (Globally Harmonized 

System of Classification and Labelling of Chemicals) 입력을 위해 구분
(인체/환경/물리 위험성), GHS 등급을 입력합니다. 사용자의 필요에 따라 
정보를 추가( ) 또는 삭제( )할 수 있으며, ‘ECHA 데이터 DB 연동’을 
통해 해당 구성물질의 GHS 정보를 자동 연동하여 사용할 수 있습니다.

3.2. 예측모델 선택
Stage 1의 Step 3에서는 사용자가 입력한 데이터 수준에 따라 이용할 수 있는 
혼합독성 모델들을 선택할 수 있습니다.



Ⓒ 2024 Chemical Analysis Center, KRICT All rights reserved
- 17 -

그림 3-14. 혼합독성 예측 모델 선택 전 데이터 선택 화면(예시)
❍ 그림 3-14는 사용자가 입력한 혼합물의 인체/환경 유해성 정보 중 혼합독

성 예측에 사용할 수 있는 데이터를 선택하는 화면입니다. 
❍ 해당 단계에서는 입력된 데이터 중 DRC(용량 반응 곡선) 정보의 유무, 생

물종, 시험기간, 독성종말점(Endpoint) 등 입력된 데이터 중 통일성을 가지
는 데이터끼리 선택할 수 있으며, 인체 유해성과 환경 유해성의 각 탭 별로 
하나의 데이터만 선택할 수 있습니다.
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그림 3-15. 혼합독성 예측 모델 선택 화면
❍ 그림 3-15는 혼합독성 예측모델 선택 화면으로, 입력된 데이터 수준에 따

라 이용할 수 있는 혼합독성 모델들을 선택할 수 있습니다. 하나의 모델만 
선택하여 구동할 수 있으며 여러 개의 모델을 선택하여 한번에 구동 가능합
니다.

3.3. 예측결과 조회
3.3.1. 출력정보

그림 3-16. 혼합독성 예측모델 구동 결과(인체 유해성(좌), 환경 유해성(우))
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Stage 1의 Step 4는 혼합독성 예측모델 구동 결과로, 각 두 개의 탭인 “인체 유
해성” 및 “환경 유해성”으로 나누어 예측 결과를 확인할 수 있습니다(그림 
3-16). 혼합독성 예측모델 구동 결과에서는 혼합물 구성물질 함량에 대한 도넛
형 차트, 가장 보수적으로 예측된 독성 값, 용량반응곡선 예측결과, 모델 결과 요
약표 및 혼합물의 용량반응곡선 예측결과를 확인할 수 있습니다. 

그림 3-17. 혼합독성 예측모델 구동 결과(1)
① 혼합물 함량(사용자 입력정보): “혼합물 구성물질 등록”에서 입력한 화학물질

의 함량이 도넛형 그래프로 표현됩니다. 구성물질이 5개 이상일 경우에는 함
량이 가장 높은 순서대로 5개의 화학물질만 그래프에 CAS 번호로 표현됩니
다(그림 3-17의 ①).

② 가장 보수적으로 예측된 독성값(그림 3-17의 ②)
❍ 선택한 예측 모델을 사용하여 도출된 결과 중 “가장 보수적으로 예측된 독

성값”이 나타납니다. 화학물질의 독성을 평가할 때, 반수영향농도(EC50, 
Effective Concentration) 또는 반수치사농도(LC50) 값이 낮을수록 대상물질
의 독성은 높은 것으로 해석됩니다.

❍ Simple CA (SCA) 모델을 단독으로 선택하여 계산을 진행한 경우, 독성 값
만 예측되며 mg/L 단위로 고정되어 결과가 출력됩니다.

③ 혼합물의 용량－반응곡선 예측 결과(그래프)
❍ Simple CA 모델을 선택한 경우, 하나의 독성값만 예측하므로 “혼합물의 용

량－반응 곡선 예측결과” 그래프가 도출되지 않습니다. 
❍ CA, IA, GCA, QSAR－TSP, Deep-TSP 모델을 선택한 경우, “혼합물의 용

량－반응곡선 예측 결과”가 도출됩니다(그림 3-17의 ③).



Ⓒ 2024 Chemical Analysis Center, KRICT All rights reserved
- 12 -

그림 3-18. 혼합독성 예측모델 구동 결과(2)
④ 모델 결과 요약표(그림 3-18의 ④)

❍ 개별 구성물질에 대한 정보(화학물질명, CAS number, 구분, 물질상태, 함
량, 분자량, 독성종말점, 독성값, 예측 농도 단위)를 요약한 표를 확인할 수 
있습니다.

⑤ 혼합물의 독성효과 예측 결과
❍ “혼합물의 독성효과 예측결과”에서는 독성영향 구간별 각 모델의 혼합물 독

성값 예측결과가 표기됩니다(그림 3-18의 ⑤).
❍ Simple CA 모델의 경우, 독성영향 50%에서의 혼합물 독성값만 예측됩니다.
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4. [Stage 2] 노출평가
혼합독성 예측 결과를 확인한 후, Stage 2에서 인체(작업자, 소비자) 및 환경 노
출평가 모델을 활용할 수 있습니다.

그림 4-1. Stage 2 선택 화면

4.1. 노출경로 및 노출량 정보 입력
인체(작업자, 소비자) 및 환경 노출평가를 위해 사용자가 노출경로를 선택 후 노
출량을 직접 입력할 수 있습니다.

그림 4-2. 노출경로 및 노출량 정보 입력
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① 각각의 화학물질의 노출평가를 수행하기 위해 “구분” 표 안의 노출경로의 체
크박스를 선택합니다.

❍ 인체 노출평가는 작업자의 경우 경피 및 흡입을 선택할 수 있으며, 소비자의 
경우 경구, 경피 및 흡입을 선택할 수 있습니다. 또한 환경 노출평가는 수생
태, 토양 및 퇴적물의 노출경로를 선택할 수 있습니다. 

② 선택한 노출경로에 맞추어 노출량 정보를 입력합니다. 노출량을 사용자가 직
접 입력 가능하며 직접 입력할 수 없는 경우, OpenMRA에서 제공하는 “노출
량 산정 가능 사이트”에 접속하여 노출량을 계산 후 입력할 수 있습니다.

❍ 작업자, 소비자 및 환경 노출평가를 위해 제공되는 “노출량 산정 가능 사이
트”는 노출경로에 따라 다르므로 사용자가 선택한 노출경로에 따라 노출평
가 모델을 선택할 수 있습니다.

③ 제공된 노출평가 모델을 통해 산정한 노출량을 노출경로에 맞추어 입력할 수 
있습니다.

④ 화학물질의 노출경로 및 노출량을 모두 입력한 뒤, 다음 Stage로 넘어가기 위
해 화면 하단의 “Stage 3”을 클릭합니다.
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5. [Stage 3] 복합 위해도 예측모델
Stage 3에서는 Stage 2의 노출량 입력 및 노출평가 수행 후 혼합물의 복합 위해
도를 예측합니다. 

그림 5-1. Stage 3 선택 화면
5.1. 복합 위해성 예측 모델 선택

OpenMRA는 혼합물의 복합 위해도 예측을 위해 두 가지 복합 위해도 예측기능
을 제공합니다. 인체 및 환경 복합 위해도 산정을 위해 사용자의 필요도에 맞추
어 예측기능 및 노출경로를 선택합니다.

그림 5-2. 복합 위해도 산정 예측 모델 선택 화면
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5.2. 독성참고치 및 예측무영향농도 입력
5.2.1. 작업자/소비자 위해도 독성참고치(DNEL) 입력
Stage3-Step3의 독성참고치 입력화면은 인체(작업자. 소비자) 위해도 예측을 위
해 Stage 2에서 수동 입력한 노출경로(경구/경피/흡입) 및 노출량과 수동 입력이 
필요한 독성참고치 입력란으로 구성되어 있습니다. 독성 참고치에 대해서 직접 
입력도 가능하며 값이 없는 경우 그림 5-3의 빨간색 박스 안에 있는 을 클릭
하면 그림 5-4와 같은 독성참고치를 계산할 수 있는 팝업 화면이 오픈됩니다.

그림 5-3. 작업자 위해도 산정을 위한 독성참고치 입력화면

그림 5-4. 작업자 독성참고치 산출 팝업 화면
  

독성참고치 계산 팝업 화면은 Step 1~3으로 구성되어 있으며, 작업자와 소비자 
독성참고치 산출 방식은 동일합니다.

(Step 1) 앞서 Stage 1에서 입력한 화학물질의 독성데이터 중 가장 민감한 값
이 자동으로 입력되며, 사용자에 따라 를 클릭하여 독성값을 직접 
추가 입력할 수 있습니다.

(Step 2) Step1에서 입력된 가장 민감한 독성값에 따라 평가계수가 결정됩니
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다. 평가계수는 독성값에 따라 자동으로 도출된 Inter-species 
variability(종내 다양성), Inner-species variability(종간 다양성), 
Differences in duration of exposure(단기/장기노출 외삽 시 이에 따
른 차이), Differences in endpoint(독성종말점 간 차이)에 따라 도출
됩니다. 그림 5-4의 ① Quality of the whole data는 이용되는 독성
자료의 일관성과 안정성, 그리고 대체 자료의 신뢰성에 따라 기본값
(Default) 1로 입력할 수 있습니다.

(Step 3) Step1의 가장 민감한 독성값과 Step2의 평가계수가 결정된 후, 그림 
5-4의 ② “Calculate” 버튼을 클릭하면 최종적인 DNEL 값(무영향수
준)이 도출됩니다. ③ 도출된 DNEL 값을 확인 후, “저장” 버튼을 클
릭하면 화학물질의 독성참고치가 자동 입력되며 팝업 화면이 닫힙니
다.

인체(작업자, 소비자) 위해도 탭에서 각각의 구성물질을 모두 위와 같은 방법으
로 입력한 뒤, 그림 5-3의 맨 아래 위치한 “다음 단계”를 클릭합니다.

5.2.2. 환경 위해도 예측무영향농도(PNEC) 입력
Stage3-Step3의 예측무영향농도 입력화면은 환경 위해도 예측을 위해 Stage 2
에서 수동 입력한 구분(수생태/토양/퇴적물) 및 환경 중 농도, 그리고 수동 입력
이 필요한 예측무영향농도 입력란으로 구성되어 있습니다. 

그림 5-5. 환경 위해도 산정을 위한 예측무영향농도 입력화면
그림 5-5의 빨간색 박스 안에 있는 예측무영향농도를 입력하기 위해 을 클릭
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하면 그림 5-6과 같은 독성참고치를 계산할 수 있는 팝업 화면이 오픈됩니다. 
예측무영향농도 산출 방식은 수생태, 토양, 퇴적물 모두 동일합니다.

그림 5-6. 환경 예측무영향농도 산출 팝업 화면
① 앞서 Stage 1에서 입력한 화학물질의 독성데이터 중 가장 민감한 독성값이 

자동으로 입력되며, 사용자에 따라 를 클릭하여 독성값(분류군(시험종), 시
험기간(급성,만성), 독성종말점(Endpoint; EC50, LC50 등))을 추가 입력할 
수 있습니다.

② 독성값이 결정된 이후, “Calculate”을 클릭하면 예측무영향농도(PNEC)가 산출
됩니다.

③ 산출된 예측무영향농도를 확인할 수 있습니다.
④ 예측무영향농도가 결정된 후 “저장”을 클릭하면 화학물질의 독성참고치가 자

동 입력되며 팝업 화면이 닫힙니다.
환경 위해도 탭에서 각각의 구성물질을 모두 위와 같은 방법으로 입력한 뒤, 그
림 5-5의 맨 아래 위치한 “다음 단계”를 클릭합니다.

5.3. 복합 위해도 예측 모델 선택
혼합물의 복합 위해도 예측을 위해, 앞서 5.1에서 선택한 인체(작업자, 소비자) 
및 환경 복합 위해도 예측 모델과 5.2에서 노출경로에 따라 입력한 독성참고치에 
대해 모델 구동 전 최종적으로 검토할 수 있는 화면입니다. 화면은 그림 5-7와 
같이 인체 및 환경 복합 위해도 산정을 위해 선택하였던 모델 및 노출경로가 표
기되어 있습니다. 최종적으로 노출경로를 선택한 후 복합 위해도 예측을 위해 화
면 아래 “모델 구동”을 클릭하면 선택된 모델 및 노출경로에 따른 결과 화면이 
출력됩니다. 
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그림 5-7. 복합 위해도 예측 모델 선택 화면

5.4. 복합 위해도 결과 조회
5.4.1. 출력정보
예측 모델 구동이 완료된 후 인체(작업자, 소비자) 및 환경 복합 위해성 예측 결
과가 도출됩니다(그림 5-8). 
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그림 5-8. 복합 위해도 예측 결과 화면
① Risk according to exposure route: 혼합물의 구성물질들의 노출경로 별 위해

도에 대한 그래프
② Model input data: 복합 위해도 예측을 위해 입력된 개별 구성물질의 노출경

로 별 위해도
③ Hazard Index by Exposure Route: 복합 위해도 구동을 위해 선택한 산정기

법 및 노출경로 별 유해지수(Hazard Index)를 나타낸 표로, WHO/IPCS 기준
으로 위해지수가 1 초과일 경우(EU BPR 기준으로 0.1 초과) 빨간색 글씨로 
표기되며, 이는 입력한 혼합물 사용과 관련된 위해성이 허용 가능하지 않은 
것으로 간주하며 개선이 필요하다고 판단할 수 있습니다.

5.4.2. 결과 리포트 출력
그림 5-6의 ④와 같이 “DOCX Download” 버튼을 클릭하면, 워드 기반의 예측 
결과 리포트가 출력됩니다.

*복합 위해도 예측 결과 리포트

6. 사사
본 OpenMRA는 한국화학연구원의 ‘화학안전 공공기술 플랫폼 개발’ 과제(Project 
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No. KK2452-10)에서 지원을 받아 개발되었습니다.
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