MinicTepeTBO 0XOpOHU 310pOB’a Ykpainu
MiHicTepeTBO OCBITH 1 HayKH YKpainu
HanionaneHa akaneMis nayk Ykpainu

HauionansHa akajaemis MeMUHUX HayK YKpaiHu
JlepsxaBunii ekcneptanii nentp MO3 Ykpainn
Hepsxapna cinyxGa Ykpaiuu 3 qikapchkux 3aco0iB
Ynpasninng nikapcekux 3aco0iB Ta meguunoi npoaykiii MO3 Vkpainn
XapkiBchbka 00nacHa Jiep:KaBHa aJMIHICTpallis
XapkiBcbka MIChKa pajaa
Hamionansnuit papmarieBTHUHNUI yHiBEpCHTET
Anteuna npodeciiina acouianis YKpainu
Mixuapoauuit 6naroaiiaui (hoH CIPHAHHS PO3BHTKY MeTHYHOT
ta (hapmatieBTHYHOL HAYKH 1 0cBITH «JlaHier»
€BpOoMNelicbKHiT TMPEKTOPAT 3 SKOCTI JIKIB Ta MEMYHOI JIOTIOMOTH
€Bponeiicbke TOBAPUCTRBO KiiHiuHOT hapmarii

Kuiniuna ¢papmauis: 20 pokis B YKpaiHi
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MPOTHO3YBAHHS N'OCTPOI TOKCUYHOCTI
MOXIAHUX 1,2,4-TPIA30J1Y
Y ITPOI'PAMI GUSAR ONLINE
L.M. BIJIAH, €.0. MUXAHIIIOK,
Al KAIVIAYIIEHKO, A.C. I'OLVJIA
3anopi3bKuii AepKaBHANA MEOUYHUI YHIBEPCHTET,
M. 3anopixoks, YKpaiHa

Ha choro/HiHii AeHb BaXIIMBUM €TallOM CTBOPEHHS HOBOI'O
JTKApCHKOro 3acofy € MPOrHO3yBaHHA HOro TOKCHYHOCTI 32 A0IIOMO-
ror iHpOopMaLIfHUX TEXHOIOT .

Mamepianu ma memoou. Hamu Oyrna BHKOpHCTaHa nporpama
I'YCAP (GUSAR) 3 IDKepelia http://pharmaexpert.ru/
GUSAR/acutoxpredict.html. GUSAR pritouae B cebe octaHHi 10csi-
rHeHHd B obOsacti QSAR MojenoBaHHS: Y3IrOKEHICTE IIPOTHO3Y,
OL[IHKAa 3acTOCOBHOCTI 0O/acTi, BHYIPILIHI Ta 30BHILIHI IIepeBipKU
MOJIeNIeH 1 9iTKa IHTepIpeTaLis OTPHMaHHX Pe3y/IbTaTIB.

[IpoBeneHO TPOrHO3YBaHHS TOCTPOI TOKCHYHOCTI 37 Ximid-
HUX CHOIYK Cepejl NOXigHuX 4-(ankiyi, apuii, rerepun)-S-(alki,
apuu, rerepui)-1,2,4-rpiazosy. JlociHipkeHH1 PEYOBUHMU HalIekKaTb
0 PI3HUX KIAcCiB XIMIYHHMX CIIOJYK. 3riIHO 3 OTPMMaHUMH JaHUMH
BCI CIIOJIYKH Hayiexkarb 10 3, 4 Ta 5 kJaciB TOKCHYHOCTI 3a KJIacH-
¢dixauicro K.K. Cunoposa. Ilokazuuku JIJI50 npu BHYTpILIHEO O4e-
PEBHHHOMY LUIIXY BBEACHHS 3HAXOOHIUCS B Mekax Bim 272,700
(pevoBuHna 2.8) mo 1462,0 mr/kr (pedyoBuHa 2.6). 3navenus JIJ[50
[pU BHYTPILIHBOBEHHOMY BBEACHHI 3HaXOAMINCh B Mexkax Bix 36,87
(peuosuna 2.12) po 514,1 mr/kr (peyoruna 2.2). Ilokaznuku JIJ50
IIpH ITKIPHOMY BBEEHHI ctaHoBUIH B 186,9 (pedoBuna 2.1) 10
2640,0 mr/kr (pedosuHa 2.25). Ilokaznuku JIA50 npu nepopaisHo-
MYy HUISIXY BBEICHHI 3HAXOAMIHCh B MeXkax Big 259,3 (pevyoBuHa 2.1)
10 1964,0 mr/kr (pedoBuHa 2,9).

Peszynemamu 1ipoBeieHOT poOOTH A 3MOT'Y CIIPOTHO3YBaTH
HOKA3HHUKKA TOCTPol TOKCHYHOCTI 11 37 HOBHUX XIMIYHHX CIIOJIYK
IIPH PI3HUX LIISIXaX BBEICHHSI.
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