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

МЭЭ на острую токсичность программой Gusar online. В результате 

исследований острой токсичности in silico на крысах показали, что большинство 

соединении нетоксичны или менее токсичны, 5 и 4 классы острой токсичности. 
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Введение. Прогнозирование in silico значений LD50 для крыс при четырех 

типах введения (пероральный, внутривенный, внутрибрюшинный, подкожный, 

ингаляционный) с помощью программного обеспечения GUSAR. Обучающие 

наборы были созданы на основе данных базы данных токсичности SYMYX 

MDL. Они включают информацию о десяти тысяч химических структурах с 

данными об острой токсичности для крыс, представленной значениями LD50 

(log10 (ммоль/кг)), (таблица 1). 

Таблица 1 

Характеристики моделей QSAR для крыс прогноз значений LD50 

 
*Здесь: N поезд - количество соединений в обучающей выборке; N test - 

количество соединений в тестовом наборе; R2 - среднее значение R2 моделей, 

рассчитанное для соответствующей обучающей выборки; Q2 - среднее значение 

Q2 моделей, рассчитанное для соответствующей обучающей выборки; Охват - % 

соединений из тестового набора в области применимости [1-3]. 

Авторами данной статьи были синтезированы бис-карбаматы серии МЭЭ 

и изучены свойства, параметры, структура и внедрены в разных областях 

химической, нефтяной и сельско-хояственоой промышленности [4-20]. Целью 
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данной работы является изучение и прогнозирование острой токсичности бис-

карбаматов серии МЭЭ. 

Материалы и методы исследования. Прогноз острой токсичности LD50 

для новых синтезированных бис-карбаматов серии МЭЭ, N,N'-гексаметилен-

бис-[(о-крезолило)-карбаматов] т.е. МЭЭ-1,  N,N'-гексаметилен-бис-[(м-

крезолило)-карбаматов] т.е. МЭЭ-2 и МЭЭ-3 с использованием программного 

обеспечения GUSAR Online для исследования in silico. Острые значения LD50 

(log10 (ммоль/кг)) для крыс, изучены четырьмя путями (пероральный, 

внутривенный, внутрибрюшинный, подкожный, ингаляционный) с 

использованием программного обеспечения GUSAR SYMYX MDL с данными о 

токсичности. 

Результаты исследования и их обсуждение. Прогноз острой токсичности 

LD50 для новых синтезированных бис-карбаматов серии МЭЭ N,N'-

гексаметилен-бис-[(о,м-крезолил)-карбаматов], с использованием программного 

обеспечения GUSAR Online для исследования in silico. Острые значения LD50 

(log10 (ммоль/кг)) для крыс, изучены четырьмя путями (пероральный, 

внутривенный, внутрибрюшинный, подкожный, ингаляционный) с 

использованием программного обеспечения GUSAR SYMYX MDL с данными о 

токсичности. Для крыс прогнозировали следующие значения на основе данных 

базы данных токсичности (таблицы 2-4). 

Результаты прогнозирования классификации химических веществ по 

острой токсичности для грызунов в рамках проекта Организации 

экономического сотрудничества и развития (ОЭСР) (табл. 4). При этом 

результаты исследований острой токсичности in silico на крысах показали, что 

большинство соединений нетоксичны или менее токсичны (5 и 4 классы острой 

токсичности). На основании полученных результатов можно сделать вывод, что 

соединения МЭЭ-1,2,3 относятся к нетоксичной группе и могут быть 

перспективны для дальнейших исследований. 

Таблица 2 

Острая токсичность у крыс прогнозируется GUSAR в Log10 (ммоль²/кг). 

Соединение 

Крыса IP 

LD50 Log10 

(mmol/kg) 

Крыса IV 

LD50 log10 

(mmol/kg) 

Крыса Oral 

LD50 log10 

(mmol/kg) 

Крыса SC 

LD50 log10 

(mmol/kg) 

MЭЭ-1 0,153    in AD -0,716    in AD 0,674    in AD 0,018    in AD 

MЭЭ-2 
0,171    in AD -0,813    in AD 0,862    in AD 

-0,220    in 

AD 

MЭЭ-3 0,121    in AD -0,747    in AD 0,743    in AD 0,089    in AD 
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Таблица 3 

Острая токсичность в Log10 (мг/кг). 

Соединение 
Крыса IP 

LD50 (mg/kg) 

Крыса IV 

LD50 (mg/kg) 

Крыса Oral 

LD50 (mg/kg) 

Крыса SC 

LD50 

(mg/kg) 

MЭЭ-1 
564,500    in 

AD 

76,220    in 

AD 

1873,000    in 

AD 

413,200    in 

AD 

MЭЭ-2 
587,600    in 

AD 

60,980    in 

AD 

2884,000    in 

AD 

238,900    in 

AD 

MЭЭ-3 
523,800    in 

AD 

71,090    in 

AD 

2196,000    in 

AD 

486,400    in 

AD 

 

Таблица 4 

Классификация острой токсичности 

Соеди

нение 

Крыса IP 

LD50 

Классификац

ия 

Крыса IV 

LD50 

Классификац

ия 

Крыса Oral 

LD50 

Классификаци

я 

Крыса SC 

LD50 

Классификац

ия 

MЭЭ-1 Class 5    in AD Class 4    in AD Class 4    in AD Class 4    in AD 

MЭЭ-2 Class 5    in AD Class 4    in AD Class 5    in AD Class 4    in AD 

MЭЭ-3 Class 5    in AD Class 4    in AD Class 5    in AD Class 4    in AD 

 

*Здесь: IP — внутрибрюшинный путь, IV — внутривенный путь, 

Пероральный — пероральный путь, SC — подкожный путь, при AD — в рамках 

составных моделей, вне AD — сложный путь, выходящий за рамки применения 

моделей. 

Заключение. Результаты исследований острой токсичности на крысах 

показали, что большинство соединений нетоксичны или менее токсичны (5 и 4 

классы острой токсичности). На основании полученных результатов можно 

сделать вывод, что соединения МЭЭ-1,2,3 относятся к нетоксичной группе и 

могут быть перспективны для дальнейших исследований. Полученные выше 

результаты необходимо проверить в реальных in vivo экспериментах. 
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