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  Аннотация. В данной научной работе, исследованы бис-карбаматы серии 

МЭЭ на экотоксичность программой Gusar. В результате исследований 

выявлены QSAR модели для конечных точек. 
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Введение. В настоящее время понятия «Компьютерная химия» или 

«Математическая химия» быстро развиваются. В компьютерной химии вещества 

(молекулы) моделируются по молекулярным графам, с формальными 

операциями по изменению веществ (химическими реакциями). В химии такой 

подход существенно упрощает алгоритмизацию химических задач, сводит их к 

типичным задачам комбинаторики и дискретной математики, позволяет искать 

решения с помощью компьютерных программ. В качестве примеров типичных 

задач компьютерной химии можно привести следующие: поиск связей 

«структура-свойство»; создание наборов химических структур, 

соответствующих заданным параметрам (состав, наличие функциональных 

групп и т.п.); перечисление различных химических реакций между данными 

реагентами (так называемый «вычислительный синтез») и так далее. Методы 

вычислительной химии часто используются в сочетании с методами квантовой 

химии, молекулярной механики и т. д. Для обработки результатов 

вычислительных экспериментов широко используются методы математической 

статистики. В некоторых случаях для поиска решения используются методы 

искусственного интеллекта [1-3]. 

Синтезированные авторами бис-карбаматы серии МЭЭ были изучены и 

применены в химической промышленности в качестве антиоксидантов и 

ингибиторов коррозии. Также были изучены их биологическая активность 

методом in silico «структура-активность» на основе структуры синтезированных 

соединений [4-19]. 

http://www.newjournal.org/
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Материалы и методы исследования. Экотоксичность изучен на 

программе GUSAR. Модели QSAR были разработаны для следующих конечных 

точек: толстоголовый гольян 96 часов, 50% концентрация, Daphnia magna 50% 

концентрация, 48 часов, 50% ингибирование роста Tetrahymenapyriformis и был 

рассчитан коэффициент биоконцентрации. 

Результаты исследования и их обсуждение. Экотоксичность исследован 

в программе GUSAR. Исследуемые N,N'-гексаметилен-бис-[(о,м-крезолило)-

карбаматы] т.е. соединения серии MЭЭ были количественно предсказаны в ходе 

исследования in silico. Модели QSAR были разработаны для следующих 

конечных точек: толстоголовый гольян 96 часов, 50% концентрация, Daphnia 

magna 50% концентрация, 48 часов, 50% ингибирование роста 

Tetrahymenapyriformis и был рассчитан коэффициент биоконцентрации (таблица 

1). 

Таблица 1 

Экологическую токсичность прогнозирует ГУСАР 

Активность 

MЭЭ-1 MЭЭ-2 MЭЭ-3 

Зн. 

Предс

казани

я 

Домен 

приме

нения 

Зн. 

Предс

казани

я 

Доме

н 

прим

енени

я 

Зн. 

Предс

казани

я 

Доме

н 

прим

енени

я 

Фактор 

биоаккумуляции -

Log10(BCF) 

1,393 In AD 1,134 In AD 1,479 In AD 

Daphnia magna LC50 - 

Log10 (моль/л) 
5,295 In AD 5,235 In AD 5,231 In AD 

Fathead Minnow LC50 

Log10 (ммоль/л) 
-4,236 In AD -4,128 In AD -4,337 In AD 

Tetrahymena 

pyriformis IGC50 -

Log10 (моль/л) 

2,048 In AD 1,885 In AD 1,979 In AD 

*Здесь: в AD - модели сложно попасть в сферу применения 

             вне AD - модели выходят за рамки 

 

По данным табл. 1, установлено что CL50- для рыб – -4,128 ммоль/л; для 

ракообразных – 5231 моль/л; EC50- для водорослей - 1,885 моль/л; коэффициент 

биоаккумуляции – 1134 BCF или (млрд куб.футов.). 

Заключение. Для N,N'-гексаметилен-бис-[(о,м-крезолило)-карбаматов] 

выявлены следующие конечные точки модели:  CL50- для рыб – -4,128 ммоль/л; 

http://www.newjournal.org/
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для ракообразных – 5231 моль/л; EC50- для водорослей - 1,885 моль/л; 

коэффициент биоаккумуляции – 1134 BCF или (млрд куб.футов.). По 

международному стандарту ГОСТ 32424-2013 относится к III классу средней 

опасности. 
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