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НИЖИНДЛКИН ВДПДЛМВ ЗА КИЖК И ЛЙИЗИЛМЫД ИБИЙИНКИ ГЙАЗ 

ЗА ЙКИЖДКД QSAR-ЛИЛМДЖЫ OECD QSAR TOOLBOX 

НОйжгФижкО Н.Н. 1,2, МОТОУСбО Д.В. 1, ГСТаФкСбО Д.И. 1, ЗОйзСбО И.В. 1 

1ЗОФпкуР жкнСТйОожСккС-ОкОижмжпПУзжР оПкмТ «КСУУжРУзжР ТПвжУмТ 

лСмПкожОифкС СлОУкуХ ХжйжпПУзжХ ж ажСиСвжпПУзжХ бПсПУмб» ЛБКЗ 

«ЛПгПТОифкуР кОФпкуР оПкмТ вжвжПку жй. Л.Л. ЭТжУйОкО» КСУлСмТПакОгеСТО, 

ЖСУзбО, КСУУжРУзОя ЛПгПТОожя; 

2ЛГБИК ДЙИ «КСУУжРУзОя йПгжожкУзОя ОзОгПйжя кПлТПТубкСвС 

лТСнПУУжСкОифкСвС СаТОеСбОкжя» ЖжкжУмПТУмбО егТОбССХТОкПкжя КСУУжРУзСР 

ЛПгПТОожж, ЖСУзбО, КСУУжРУзОя ЛПгПТОожя 

ИатПзмСй жУУиПгСбОкжя ябияиОУф лТСвкСУмжпПУзОя УлСУСакСУмф QSAR-УжУмПйу 

OECD QSAR Toolbox лТж СоПкзП ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя ХжйжпПУзжХ бПсПУмб кО 

зСдФ ж УижежУмуП СаСиСпзж виОе.  

МПиф жУУиПгСбОкжя: СоПкжмф лТСвкСУмжпПУзФю УлСУСакСУмф йПмСгСб in silico гия 

СлТПгПиПкжя ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя ХжйжпПУзжХ бПсПУмб кО зСдФ ж УижежУмуП 

СаСиСпзж виОе кО лТжйПТП лТСвТОййкСвС СаПУлПпПкжя OECD QSAR Toolbox. 

ЖОмПТжОиу ж йПмСгу. ИУУиПгСбОкжП булСикПкС У жУлСифеСбОкжПй OECD QSAR 

Toolbox бПТУжж 4.8.2. ЛнСТйжТСбОку буаСТзж же 130 бПсПУмб гия СоПкзж 

бСегПРУмбжя кО зСдФ ж 90 бПсПУмб - кО УижежУмуП СаСиСпзж виОе. В вТФллФ бПсПУмб 

У лСгмбПТдгПккуй хннПзмСй бзиюпОиж УСПгжкПкжя 2 зиОУУО СлОУкСУмж лС ЛГЛ. 

АкОиСвж лСгажТОиж лСУиПгСбОмПифкС У лТжйПкПкжПй УлПожнжпПУзжХ ж 

кПУлПожнжпПУзжХ лТСнжижТСбсжзСб. ЙТСвкСе УСлСУмОбияиж У 

хзУлПТжйПкмОифкуйж гОккуйж. КОУУпжмубОиж мСпкСУмф, пФбУмбжмПифкСУмф, 

УлПожнжпкСУмф ж, гСлСикжмПифкС гия зОпПУмбПккуХ лСзОеОмПиПР, 

УаОиОкУжТСбОккФю мСпкСУмф. 

КПеФифмОму. ЙТж СоПкзП ТОегТОдОюсПвС бСегПРУмбжя кО зСдФ мСпкСУмф лТСвкСеО 

кОижпжя жиж СмУФмУмбжя ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя УСУмОбжиО 73,2%. Дия 

УижежУмуХ СаСиСпПз виОе мСпкСУмф лТСвкСежТСбОкжя кОижпжя жиж СмУФмУмбжя 

ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя - 59,0%. ЗкОпПкжя УаОиОкУжТСбОккСР мСпкСУмж гСУмжвОиж 

жиж лТПбурОиж СТжПкмжТСбСпкуР ФТСбПкф 70%.  
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ЗОзиюпПкжП. ЙСиФпПккуП ТПеФифмОму лСгмбПТдгОюм бСейСдкСУмф лТжйПкПкжя 

OECD QSAR Toolbox гия лТПгбОТжмПифкСР УзТжкжквСбСР СоПкзж ТОегТОдОюсПвС 

гПРУмбжя ХжйжпПУзжХ бПсПУмб.  

КиюпПбуП УиСбО: ТОегТОдОюсПП гПРУмбжП, OECD QSAR Toolbox; йПмСгу in silico; 

QSAR; ТОУпПмкуР йПмСг 

ЛСаиюгПкжП хмжпПУзжХ УмОкгОТмСб: лТСбПгПкжП кОУмСясПвС жУУиПгСбОкжя кП 

мТПаСбОиС СгСаТПкжя хмжпПУзСвС зСйжмПмО, лСУзСифзФ ТОаСмО кП УбяеОкО У 

жУлСифеСбОкжПй пПиСбПзО жиж джбСмкуХ б зОпПУмбП СатПзмСб жУУиПгСбОкжя. 

ИУлСифеСбОкжП жкУмТФйПкмСб жУзФУУмбПккСвС жкмПииПзмО: ОбмСТу еОябияюм, пмС 

лТж лСгвСмСбзП кОУмСясПР ТФзСлжУж УжУмПйу жУзФУУмбПккСвС жкмПииПзмО кП 

лТжйПкяижУф. 

КСкнижзм жкмПТПУСб: ОбмСТу еОябияюм Са СмУФмУмбжж зСкнижзмО жкмПТПУСб. 

ЛжкОкУжТСбОкжП: жУУиПгСбОкжП булСикПкС б ТОйзОХ кОФпкС-жУУиПгСбОмПифУзСР 

ТОаСму «ЗОФпкСП СаСУкСбОкжП жУлСифеСбОкжя ОифмПТкОмжбкуХ йПмСгСб (in silico) 

гия лТСвкСеО СлОУкСУмж ХжйжпПУзжХ бПсПУмб» б УССмбПмУмбжж У зСйлиПзУСй 

лТСоПУУкуХ йПТСлТжямжР «ЗОФпкС-жУУиПгСбОмПифУзжП ж СлумкС-зСкУмТФзмСТУзжП 

ТОаСму б оПияХ СаПУлПпПкжя ХжйжпПУзСР ж ажСиСвжпПУзСР аПеСлОУкСУмж 

КСУУжРУзСР ЛПгПТОожж» вСУФгОТУмбПккСР лТСвТОййу КСУУжРУзСР ЛПгПТОожж 

«ЗОФпкС-мПХкСиСвжпПУзСП ТОебжмжП КСУУжРУзСР ЛПгПТОожж» 

Дия ожмжТСбОкжя: НОйжгФижкО Н.Н., МОТОУСбО Д.В., ГСТаФкСбО Д.И., ЗОйзСбО И.В. 
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УижежУмуП СаСиСпзж виОе кО лТжйПТП QSAR-УжУмПйу OECD QSAR TOOLBOX. 
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PREDICTING THE IRRITANT EFFECTS OF CHEMICALS ON THE SKIN AND EYE MUCOUS 

MEMBRANES USING THE OECD QSAR TOOLBOX 
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The predictive capability of the OECD QSAR system QSAR Toolbox for assessing the 

irritant effects of chemicals on the skin and eye mucous membranes.  

The purpose of the study. To evaluate the predictive capability of in silico methods for 

determining the irritant effects of chemicals on the skin and eye mucous membranes 

using the OECD QSAR Toolbox software.  

Materials and Methods. The study was conducted using the OECD QSAR Toolbox, 

version 4.8.2. Samples were compiled consisting of 130 substances to assess effects on 

the skin and 90 substances for effects on the eye mucous membranes. The group of 

substances with a confirmed effect included compounds of hazard class 2 according to 

the GHS. Analogues were selected sequentially using specific and non-specific profilers. 

The predictions were compared with experimental data; for quantitative endpoints, a 

match was considered to be a deviation of no more than 0.5 points. Accuracy, sensitivity, 

specificity, and, additionally for qualitative indicators, balanced accuracy were 

calculated.  

Results. When assessing the irritant effect on the skin, the prediction accuracy for the 

presence or absence of an irritant effect - 73.2 %. For the eye mucous membranes, the 

prediction accuracy for the presence or absence of an irritant effect – 59.0%. The 

balanced accuracy values reached or exceeded the approximate level of 70 %.  

Conclusion. The obtained results confirm the feasibility of using the OECD QSAR Toolbox 

for preliminary screening assessment of the irritant effects of chemicals.  

Keywords: irritant effect; OECD QSAR Toolbox; in silico methods; QSAR; calculation 

method 
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ИеФпПкжП ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО зСдФ ж УижежУмуП СаСиСпзж виОе ябияПмУя 

СаяеОмПифкСР УСУмОбияюсПР мСзУжзСиСвжпПУзСР СоПкзж ХжйжпПУзжХ бПсПУмб. [1, 5, 

6] 

ЗО лТСмядПкжж йкСвжХ гПУямжиПмжР лТжСТжмПмкуйж б СмПпПУмбПккСР 

лТСнжиОзмжпПУзСР мСзУжзСиСвжж ябияижУф йПмСгу жУУиПгСбОкжя in vivo. В 

кОУмСясПП бТПйя ОифмПТкОмжбкуП йПмСгу жУУиПгСбОкжя кОХСгям бУП аСифрПП 

лТжйПкПкжП, СУСаПккС лТж СоПкзП ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО зСдФ ж виОеО. 

ЙТжкжйОя бС бкжйОкжП УмСжйСУмф ж гижмПифкСУмф жУУиПгСбОкжР in vivo ж in vitro, б 

ТягП УиФпОПб йПмСгу in silico йСвФм УиФджмф лСиПекуй жкУмТФйПкмСй гия 

УзТжкжквСбСР СоПкзж мСзУжпкСУмж ж СлОУкСУмж ХжйжпПУзжХ бПсПУмб. [2-4] ИХ 

лТжйПкПкжП еОзСкСгОмПифкС еОзТПлиПкС б мПХкжпПУзСй ТПвиОйПкмП МК ДАЭЛ 

041/2017 «И аПеСлОУкСУмж ХжйжпПУзСР лТСгФзожж» ж МК КЛ «И аПеСлОУкСУмж 

ХжйжпПУзСР лТСгФзожж», ФмбПТдгПккСй лСУмОкСбиПкжПй ЙТОбжмПифУмбО КЛ См 3 

жюкя 2026 в. № 688 «И мПХкжпПУзСй ТПвФижТСбОкжж ХжйжпПУзСР лТСгФзожж». 

В лСУиПгкжП вСгу СлФаижзСбОк Тяг жУУиПгСбОкжР, лСУбясЦккуХ СоПкзП 

бСейСдкСУмж лТжйПкПкжя йПмСгСб in silico гия лТСвкСежТСбОкжя ТОегТОдОюсПвС ж 

зСТТСежСккСвС гПРУмбжя ХжйжпПУзжХ бПсПУмб кО зСдФ ж УижежУмуП СаСиСпзж виОе 

[10-17]. Икж СХбОмубОюм ТОеижпкуП лСгХСгу з лТСвкСежТСбОкжю ТОегТОдОюсПвС ж 

зСТТСежСккСвС гПРУмбжя, бзиюпОя СлТПгПиПкжП кОижпжя жиж СмУФмУмбжя хннПзмО, 

УмПлПкф ПвС буТОдПккСУмж ж зиОУУжнжзОожю ХжйжпПУзжХ бПсПУмб лС зиОУУОй 

СлОУкСУмж б УССмбПмУмбжж У ЛГЛ (ЛСвиОУСбОккОя кО виСаОифкСй ФТСбкП УжУмПйО 

зиОУУжнжзОожж ж йОТзжТСбзж ХжйжпПУзжХ бПсПУмб). G.R. Verheyen ж УСОбм. 

жУУиПгСбОиж лТСвкСУмжпПУзФю УлСУСакСУмф УФсПУмбФюсжХ лТСвТОййкуХ УжУмПй 

Derek Nexus, Toxtree ж Case Ultra лФмПй УСлСУмОбиПкжя ТПеФифмОмСб ТОУпПмО У 

хзУлПТжйПкмОифкуйж гОккуйж лС ТОегТОдОюсПйФ ж зСТТСежСккСйФ гПРУмбжю кО 

зСдФ ж виОеО [11]. L. Geerts ж УСОбм. лТСбПиж ОкОиСвжпкФю СоПкзФ лТж 



ЙТСнжиОзмжпПУзОя мСзУжзСиСвжя                                                                                                               251 

лТСвкСежТСбОкжж бСегПРУмбжя кО виОеО У жУлСифеСбОкжПй Toxtree ж йСгПиПР Case 

Ultra [12]. P. Di ж УСОбм. гия лТСвкСежТСбОкжя ТОегТОдОюсПвС ж зСТТСежСккСвС 

гПРУмбжя кО УижежУмуП СаСиСпзж виОе жУлСифеСбОиж ОивСТжмйу йОржккСвС 

СаФпПкжя У СатПгжкПкжПй ТПеФифмОмСб кПУзСифзжХ ТОУпПмкуХ йСгПиПР [16]. 

ЙСзОеОмПиж лТСвкСУмжпПУзСР УлСУСакСУмж, лТПгУмОбиПккуП б СмгПифкуХ 

жУУиПгСбОкжяХ, УФсПУмбПккС ТОеижпОюмУя б еОбжУжйСУмж См СоПкжбОПйСР 

зСкПпкСР мСпзж, ХОТОзмПТжУмжз УСПгжкПкжР б жУУиПгФПйуХ буаСТзОХ ж 

лТжйПкяПйуХ йПмСгСб ТОУпПмО [10-17]. 

Игкжй же лТСвТОййкуХ УТПгУмб, жУлСифеФПйуХ гия in silico СоПкзж мСзУжпПУзжХ 

УбСРУмб ХжйжпПУзжХ бПсПУмб, ябияПмУя аПУлиОмкСП лТСвТОййкСП СаПУлПпПкжП 

OECD QSAR Toolbox, б зСмСТСй жкмПвТжТСбОку ТОеижпкуП лТСнжижТСбсжзж ж 

QSAR-йСгПиж (QSAR - зОпПУмбПккСП УССмкСрПкжП «УмТФзмФТО-ОзмжбкСУмф» (Окви. 

Structure-Activity Relationship), ТОеТОаСмОккуП бПгФсжйж йПдгФкОТСгкуйж 

жУУиПгСбОмПифУзжйж оПкмТОйж. OECD QSAR Toolbox кП мСифзС УСгПТджм 

екОпжмПифкуР СатПй гОккуХ (аСиПП 63 аОе гОккуХ, аСиПП 3,3 йик. 

хзУлПТжйПкмОифкуХ екОпПкжР гия аСиПП пПй 142,5 муУ. ХжйжпПУзжХ бПсПУмб), кС ж 

СаПУлПпжбОПм лТСеТОпкСУмф лТж лТСбПгПкжж ТОУпПмСб. В СмПпПУмбПккСР 

лТСнжиОзмжпПУзСР мСзУжзСиСвжж OECD QSAR Toolbox ТОкПП лТжйПкяиУя гия 

лТСвкСежТСбОкжя гТФвжХ мСзУжзСиСвжпПУзжХ ж хзСмСзУжзСиСвжпПУзжХ лСзОеОмПиПР. 

[8, 9] 

МПифю гОккСвС жУУиПгСбОкжя ябияиОУф СоПкзО лТСвкСУмжпПУзСР УлСУСакСУмж 

йПмСгСб in silico гия СлТПгПиПкжя ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя ХжйжпПУзжХ бПсПУмб 

кО зСдФ ж УижежУмуП СаСиСпзж виОе кО лТжйПТП лТСвТОййкСвС СаПУлПпПкжя OECD 

QSAR Toolbox. 

ЖОмПТжОиу ж йПмСгу. КОаСмО булСикПкО У жУлСифеСбОкжПй лТСвТОййкСвС 

СаПУлПпПкжя OECD QSAR Toolbox бПТУжж 4.8.2, ТФзСбСгясжХ гСзФйПкмСб ИЭЛК 

(ИТвОкжеОожя хзСкСйжпПУзСвС УСмТФгкжпПУмбО ж ТОебжмжя) лС СоПкзП 

ТОегТОдОюсПвС ж зСТТСежСккСвС гПРУмбжя ХжйжпПУзжХ бПсПУмб кО зСдФ ж 

УижежУмуП СаСиСпзж виОе. 

Дия СоПкзж лТСвкСУмжпПУзСР УлСУСакСУмж лТСвТОййу ауиж УнСТйжТСбОку 

буаСТзж ХСТСрС жеФпПккуХ ХжйжпПУзжХ бПсПУмб ТОеижпкуХ зиОУУСб, бзиюпОя 

УлжТму, нПкСиу, ОифгПвжгу, зПмСку, лТСУмуП ж УиСдкуП хнжТу, зОТаСкСбуП 

зжУиСму, ОзТжиОму ж йПмОзТжиОму, Ойжку, жеСожОкОму, хлСзУжгкуП, вОиСвПк-, 

УПТС- ж нСУнСТУСгПТдОсжП УСПгжкПкжя ж гТ. В буаСТзФ гия СоПкзж 

ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО зСдФ бзиюпПкС 130 ХжйжпПУзжХ бПсПУмб, гия СоПкзж 
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бСегПРУмбжя кО УижежУмуП СаСиСпзж виОе - 90 УСПгжкПкжР. В буаСТзж бПсПУмб У 

лСгмбПТдгЦккуй хннПзмСй бзиюпОиж УСПгжкПкжя, СмкПУПккуП зС 2 зиОУУФ 

СлОУкСУмж б УССмбПмУмбжж У ЛГЛ лС УССмбПмУмбФюсПйФ бжгФ бСегПРУмбжя. ВуаСТ 

гОккСвС зиОУУО СаФУиСбиПк УиСдкСУмфю жкмПТлТПмОожж хзУлПТжйПкмОифкуХ 

гОккуХ лТж СоПкзП СаТОмжйСвС ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя. [1, 18, 19] 

КТжмПТжяйж бзиюпПкжя бПсПУмб б буаСТзж ябияижУф: 

­ кОижпжП хзУлПТжйПкмОифкуХ гОккуХ, лСиФпПккуХ б УССмбПмУмбжж У 

йПмСгОйж ИЭЛК; 

­ кОижпжП зиОУУжнжзОожж лС ЛГЛ б СнжожОифкуХ кОожСкОифкуХ 

зиОУУжнжзОожяХ гТФвжХ УмТОк; 

­ бСейСдкСУмф жгПкмжнжзОожж ХжйжпПУзСвС бПсПУмбО б лТСвТОййП; 

­ лТжкОгиПдкСУмф ХжйжпПУзСвС бПсПУмбО з вТФллП СТвОкжпПУзжХ УСПгжкПкжР У 

ФпПмСй СвТОкжпПкжР жУлСифеФПйСвС лТСвТОййкСвС СаПУлПпПкжя. 

Дия СоПкзж лТСвкСУмжпПУзСР УлСУСакСУмж OECD QSAR Toolbox жУлСифеСбОиж 

хзУлПТжйПкмОифкуП гОккуП С ТОегТОдОюсПй ж зСТТСежСккСй гПРУмбжж 

ХжйжпПУзжХ бПсПУмб, лТПгУмОбиПккуП б СнжожОифкуХ жкнСТйОожСккуХ 

жУмСпкжзОХ: АКИЙЛ (ОбмСйОмжежТСбОккОя ТОУлТПгПиПккОя жкнСТйОожСккС-

лСжУзСбОя УжУмПйО «ИлОУкуП бПсПУмбО»), ECHA (ДбТСлПРУзСП ХжйжпПУзСП 

ОвПкмУмбС (Окви. European Chemicals Agency)), EPA (АвПкмУмбС лС СХТОкП 

СзТФдОюсПР УТПгу ЛОА (Окви. United States Environmental Protection Agency)), NITE 

(ЗОожСкОифкуР жкУмжмФм мПХкСиСвжР ж СоПкзж ЯлСкжж (Окви. National Institute of 

Technology and Evaluation)), FDA (КлТОбиПкжП лС зСкмТСию еО зОпПУмбСй лжсПбуХ 

лТСгФзмСб ж иПзОТУмбПккуХ УТПгУмб ЛОА (Окви. Food and Drug Administration)), IPCS 

(INCHEM) (ЖПдгФкОТСгкОя лТСвТОййО лС ХжйжпПУзСР аПеСлОУкСУмж (Окви. 

International Programme on Chemical Safety)), йПдгФкОТСгкуР жкнСТйОожСккуР 

ТПУФТУ лС ХжйжпПУзСР аПеСлОУкСУмж, GHS-J (ТПеФифмОму зиОУУжнжзОожж 

ХжйжпПУзжХ бПсПУмб лС ЛГЛ, лСгвСмСбиПккуП лТОбжмПифУмбСй ЯлСкжж) ж OECD 

(ИТвОкжеОожя хзСкСйжпПУзСвС УСмТФгкжпПУмбО ж ТОебжмжя). ИУкСбФ жкнСТйОожж лС 

СоПкжбОПйуй лСзОеОмПияй УСУмОбияиж ТПеФифмОму жУУиПгСбОкжР, булСикПккуХ б 

УССмбПмУмбжж У ГИЛМ 32436-2020 «ИоПкзО СУмТСвС ТОегТОдПкжя/ТОетПгОкжя 

(зСТТСежж) зСдж» (йПмСг ИЭЛК TG № 404) ж ГИЛМ 34658-2020 «ИоПкзО 

ТОегТОдОюсПвС/ТОетПгОюсПвС бСегПРУмбжя кО виОеО» (йПмСг ИЭЛК TG № 405). 

[18, 19] ЙТж лТСбПгПкжж ТОУпПмСб б OECD QSAR Toolbox булСикяиУя лСжУз 
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УбПгПкжР лС буаТОккСР зСкПпкСР мСпзП гия жУУиПгФПйСвС бПсПУмбО ж ОкОиСвСб б 

аОеОХ гОккуХ, бзиюпОюсжХ ТПеФифмОму хзУлПТжйПкмСб in vivo ж in vitro.  

ЙТж лТСвкСежТСбОкжж ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя б OECD QSAR Toolbox б зОпПУмбП 

зСкПпкСР мСпзж ТОУпПмО йСвФм жУлСифеСбОмфУя зОпПУмбПккуП ж зСижпПУмбПккуП 

лСзОеОмПиж. В кОУмСясПй жУУиПгСбОкжж лТж СоПкзП ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО 

зСдФ жУлСифеСбОиж лСзОеОмПиж: СмПз зСдж (Окви. edema score), хТжмПйО зСдж 

(Окви. erythema score) ж ТОегТОдПкжП/зСТТСежя зСдж (Окви. skin irritation/corrosion). 

ЙТж СоПкзП бСегПРУмбжя кО УижежУмуП СаСиСпзж виОе жУлСифеСбОиж: жейПкПкжя 

зСктюкзмжбу (Окви. conjunctivae score), ХПйСе (Окви. chemosis score), лСзТОУкПкжП 

ТОгФдкСР СаСиСпзж (Окви. iris score), лСйФмкПкжП ТСвСбжоу (Окви. cornea opacity 

score) ж ТОегТОдПкжП/зСТТСежя виОе (Окви. eye irritation/corrosion). 

Дия лСгаСТО УмТФзмФТкС аижезжХ ХжйжпПУзжХ бПсПУмб-ОкОиСвСб лС буаТОккСР 

зСкПпкСР мСпзП жУлСифеСбОиж лТСнжижТСбсжзж OECD QSAR Toolbox. 

ЙТСнжижТСбсжз «Skin irritation/corrosion Inclusion rules by BfR» лТПгУмОбияПм УСаСР 

40 СТвОкжпПУзжХ УмТФзмФТкуХ нТОвйПкмСб, лТПгкОекОпПккуХ гия жгПкмжнжзОожж 

ХжйжпПУзжХ УСПгжкПкжР, СаиОгОюсжХ лСмПкожОиСй ТОегТОдОюсПвС жиж 

зСТТСежСккСвС гПРУмбжя б СмкСрПкжж зСдж. [20, 21] ЙТСнжижТСбсжз «Eye 

irritation/corrosion Inclusion rules by BfR» бзиюпОПм 17 УмТФзмФТкуХ нТОвйПкмСб, 

жУлСифеФПйуХ гия жгПкмжнжзОожж ХжйжпПУзжХ УСПгжкПкжР, СаиОгОюсжХ 

лСмПкожОиСй ТОегТОдОюсПвС жиж зСТТСежСккСвС гПРУмбжя кО виОеО. [22] 

КТжмПТжж жУзиюпПкжя ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя ХжйжпПУзжХ бПсПУмб кО зСдФ ж 

УижежУмуП СаСиСпзж виОе ТПОижеСбОку б лТСнжижТСбсжзОХ: «Skin 

irritation/corrosion Exclusion rules by BfR»; «Eye irritation/corrosion Exclusion rules by 

BfR». [20, 21, 22] ДОккуП лТСнжижТСбсжзж лТПгУмОбиПку б мОаижоП 1. 

МОаижоО 1. ЙТСнжижТСбсжзж «Eye/skin irritation/corrosion Exclusion rules by BfR».  

Table 1. Profilers «Eye/skin irritation/corrosion Exclusion rules by BfR».  

КиОУУ 

бПсПУмб  

КТжмПТжж жУзиюпПкжя 

ТОегТОдОюсПвС/зСТТСежСккСвС 

гПРУмбжя кО зСдФ 

КТжмПТжж жУзиюпПкжя 

ТОегТОдОюсПвС/зСТТСежСккСвС 

гПРУмбжя кО УижежУмуП СаСиСпзж 

виОе 

ВУП 
бПсПУмбО 

КОУмбСТжйСУмф б джТОХ <0,01 
в/зв   

КОУмбСТжйСУмф б бСгП <0,000005 
в/и  

КОУмбСТжйСУмф б бСгП <0,00002 
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log Kow <−3,1  

log Kow >9  

МПйлПТОмФТО лиОбиПкжя >200 °C  

в/и   

КОУмбСТжйСУмф б джТОХ <0,01 в/зв   

log Kow <−3,1   

log Kow >9   

МПйлПТОмФТО лиОбиПкжя >200 °C   

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >650 в/йСиф  

C (ОмСйу 
C, H, O) 

КОУмбСТжйСУмф б бСгП <0,0001 
в/и   

МПйлПТОмФТО лиОбиПкжя >55 °C   

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >350 
в/йСиф   

ЙСбПТХкСУмкСП кОмядПкжП >62 
йЗ/й   

ДОбиПкжП лОТСб <0,0001 ЙО  

КОУмбСТжйСУмф б бСгП <0,0001 в/и  

КОУмбСТжйСУмф б бСгП <0,0005 в/и   

МПйлПТОмФТО лиОбиПкжя >55 °C   

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >380 в/йСиф  

CN 
(ОмСйу C, 
H, O, N) 

КОУмбСТжйСУмф б бСгП <0,0001 
в/и   

КОУмбСТжйСУмф б бСгП <0,1 в/и   

КОУмбСТжйСУмф б джТОХ <0,4 
в/зв   

log Kow >4,5   

log Kow >5,5  

МПйлПТОмФТО лиОбиПкжя >180 °C   

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >290 
в/йСиф   

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >540 
в/йСиф   

ДОбиПкжП лОТСб <0,001 ЙО  

КОУмбСТжйСУмф б бСгП <0,1 в/и   

КОУмбСТжйСУмф б джТОХ <0,4 в/зв   

log Kow >4,5  

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >290 в/йСиф  

CNHal 
(ОмСйу C, 
H, O, N, 

КОУмбСТжйСУмф б бСгП <0,001 
в/и   

КОУмбСТжйСУмф б бСгП <0,1 в/и   

КОУмбСТжйСУмф б бСгП <0,004 в/и   

КОУмбСТжйСУмф б бСгП <0,1 в/и  
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вОиСвПку) КОУмбСТжйСУмф б джТОХ <4 в/зв   

КОУмбСТжйСУмф б джТОХ <400 
в/зв   

log Kow >3,8  

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >370 
в/йСиф  

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >380 
в/йСиф  

КОУмбСТжйСУмф б джТОХ <400 в/зв   

log Kow >3,8  

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >370 в/йСиф  

CNS 
(ОмСйу C, 
H, O, N, S) 

log Kow <0,5   

log Kow <−2  

МПйлПТОмФТО лиОбиПкжя >50 °C   

МПйлПТОмФТО лиОбиПкжя >120 °C   

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >620 
в/йСиф  

ЙСбПТХкСУмкСП кОмядПкжП >62 
йЗ/й  

КОУмбСТжйСУмф б бСгП <0,006 в/и   

log Kow <−2   

log Kow >1,5   

log Kow >3,6  

МПйлПТОмФТО лиОбиПкжя >50 °C   

МПйлПТОмФТО лиОбиПкжя >200 °C   

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >620 в/йСиф  

CHal 
(ОмСйу C, 
H, O, 
вОиСвПку) 

log Kow >4,5  

МПйлПТОмФТО лиОбиПкжя >65 °C   

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >280 
в/йСиф  

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >370 
в/йСиф  

log Kow >4,5  

МПйлПТОмФТО лиОбиПкжя >65 °C   

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >280 в/йСиф  

ЖСиПзФияТкОя йОУУО >370 в/йСиф  

ЙТСнжижТСбсжз «Protein binding by OASIS» лТПгУмОбияПм УСаСР кОаСТ УмТФзмФТкуХ 

нТОвйПкмСб, ТОеТОаСмОккуХ гия жгПкмжнжзОожж ХжйжпПУзжХ бПсПУмб, УлСУСакуХ з 

зСбОиПкмкСйФ УбяеубОкжю У аПизОйж. ЙТСнжижТСбсжз «Organic Functional groups 

(nested)» лСебСияПм СУФсПУмбиямф УжУмПйОмжпПУзФю зиОУУжнжзОожю жУУиПгФПйуХ 

бПсПУмб кО СУкСбП кОижпжя б жХ УмТФзмФТП нФкзожСкОифкуХ вТФлл.  

ЙСгаСТ аижезСТСгУмбПккуХ ОкОиСвСб лТСбСгжиж лСУиПгСбОмПифкС. 

ЙПТбСкОпОифкС жУлСифеСбОиж лТСнжижТСбсжзж «Skin irritation/corrosion 

Inclusion/Exclusion rules by BfR» ж «Eye irritation/corrosion Inclusion/Exclusion rules by 

BfR». ДУиж УнСТйжТСбОмф вТФллФ ОкОиСвСб кП ФгОбОиСУф, лТжйПкяиж «Protein binding 

by OASIS», еОмПй «Organic Functional groups (nested)».  
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ИоПкзФ лТСвкСеО лТСбСгжиж лФмПй УСлСУмОбиПкжя ТОУУпжмОккСвС б OECD QSAR 

Toolbox екОпПкжя У УССмбПмУмбФюсжй хзУлПТжйПкмОифкуй лСзОеОмПиПй. Дия 

зСижпПУмбПккуХ зСкПпкуХ мСпПз лТСвкСе УпжмОиж лТОбжифкуй лТж СмзиСкПкжж 

ТОУпПмкСвС екОпПкжя См хзУлПТжйПкмОифкСвС кП аСиПП пПй кО 0,5 аОииО. ЙТж 

кОижпжж гжОлОеСкО хзУлПТжйПкмОифкуХ екОпПкжР ФпжмубОиж СмзиСкПкжП См ПвС 

вТОкжо. 

КОз гия зОпПУмбПккСвС, мОз ж гия зСижпПУмбПккСвС лТСвкСеО ТОУУпжмубОижУф 

УиПгФюсжП лСзОеОмПиж: 

 жУмжккС лСиСджмПифкуР лТСвкСе (Окви. True Positive, гОиПП - TP); 

 жУмжккС СмТжоОмПифкуР лТСвкСе (Окви. True Negative, гОиПП - TN); 

 иСдкСлСиСджмПифкуР лТСвкСе (Окви. False Positive, гОиПП - FP); 

 иСдкССмТжоОмПифкуР лТСвкСе (Окви. False Negative, гОиПП - FN); 

 мСпкСУмф: (TP + TN) / (TP + TN + FP + FN); 

 пФбУмбжмПифкСУмф: TP / (TP + FN); 

 УлПожнжпкСУмф: TN / (TN + FP). 

ДСлСикжмПифкС гия зОпПУмбПккуХ лСзОеОмПиПР ТОУУпжмубОиОУф: 

 УаОиОкУжТСбОккОя мСпкСУмф: (пФбУмбжмПифкСУмф+УлПожнжпкСУмф)/2 

Дия УмОмжУмжпПУзСР СаТОаСмзж ТПеФифмОмСб жУлСифеСбОиОУф лТСвТОййО Microsoft 

Excel. 

КПеФифмОму 

ЙТСвкСежТСбОкжП ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО зСдФ 

ЙТж лТСвкСежТСбОкжж ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО зСдФ кОжаСиПП буУСзОя 

мСпкСУмф лСиФпПкО гия зОпПУмбПккСР СоПкзж ТОегТОдОюсПвС/зСТТСежСккСвС 

гПРУмбжя - 73,2%. Дия зСижпПУмбПккСР СоПкзж СмПзО ж хТжмПйу зСдж мСпкСУмф 

УСУмОбжиО 60,0% ж 62,0% УССмбПмУмбПккС.  

ЙСзОеОмПиж лТСвкСУмжпПУзСР УлСУСакСУмж OECD QSAR Toolbox гия зСкПпкуХ мСпПз, 

ХОТОзмПТжеФюсжХ ТОегТОдОюсПП гПРУмбжП кО зСдФ, лТПгУмОбиПку б мОаижоП 2.  

МОаижоО 2. КОУУпжмОккуП лСзОеОмПиж лТСвкСУмжпПУзСР УлСУСакСУмж лТж СоПкзП 

ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО зСдФ. 

Table 2. Calculated predictive ability values for skin irritation assessment. 

ЙСзОеОмПиф МСпкСУмф НФбУмбжмПифкСУмф ЛлПожнжпкСУмф 
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ИмПз 60,0% 61,5% 54,5% 

ЭТжмПйО 62,0% 65,9% 33,3% 

КОегТОдПкжП зСдж 73,2% 68,3% 89,0% 

ЙТжйПТу ТПеФифмОмСб лТСвкСежТСбОкжя ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя ХжйжпПУзжХ 

бПсПУмб кО зСдФ лТПгУмОбиПку б мОаижоП 3. 

МОаижоО 3. ЙТжйПТу ТПеФифмОмСб лТСвкСежТСбОкжя ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя 

ХжйжпПУзжХ бПсПУмб кО зСдФ. 

МОаижоО 3. Examples of results for predicting the irritant effects of chemicals on skin. 

ЗОжйПкСбОкжП  

(CAS) 
МПиПбСР лСзОеОмПиф 

ЭзУлПТжйПкмОи

фкуП гОккуП 

КПеФифмОм 

лТСвкСеО 

N-ЖПмжи-2-

лжТТСижгСк 

(872-50-4) 

ИмПз (б аОииОХ) 0 0,827 

ЭТжмПйО (б аОииОХ) 0,5 1,71 

КОегТОдПкжП/зСТТСе

жя зСдж 

КиОУУ 2 лС ЛГЛ КСТТСежя 

3a,4,7,7a-МПмТОвжгТС-

4,7-йПмОкСжкгПк 

(77-73-6) 

ИмПз (б аОииОХ) 2,3 1,38 

ЭТжмПйО (б аОииОХ) 2 1,75 

КОегТОдПкжП/зСТТСе

жя зСдж 

КиОУУ 2 лС ЛГЛ КиОУУ 2 лС ЛГЛ 

5-НиСТ-2-(2,4-

гжХиСТнПкСзУж)нПкС

и 

(3380-34-5) 

ИмПз (б аОииОХ) 0,5-2 0,869 

ЭТжмПйО (б аОииОХ) 1,0-3 1,49 

КОегТОдПкжП/зСТТСе

жя зСдж 

КиОУУ 2 лС ЛГЛ КиОУУ 2 лС ЛГЛ 

ЙТжйПпОкжП: CAS - ТПвжУмТОожСккуР кСйПТ НжйжпПУзСР ТПнПТОмжбкСР УиФдау  

Note: CAS – Chemical Abstracts Service Registry Number 

ЙТСвкСежТСбОкжП ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО УижежУмуП СаСиСпзж виОе 

ЙТж лТСвкСежТСбОкжж ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО УижежУмуП СаСиСпзж виОе 

мСпкСУмф ТОеижпОиОУф б еОбжУжйСУмж См ТОУУпжмубОПйСвС лСзОеОмПия. 
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ЗОжаСифрПП екОпПкжП лСиФпПкС гия СоПкзж лСзТОУкПкжя ТОгФдкСР СаСиСпзж - 

73,2%, кОжйПкфрПП - гия лСзТОУкПкжя зСктюкзмжбу - 46,5%. Дия зОпПУмбПккСР 

СоПкзж ТОегТОдОюсПвС/зСТТСежСккСвС гПРУмбжя мСпкСУмф УСУмОбжиО 59,0%. 

КПеФифмОму СоПкзж лТСвкСУмжпПУзСР УлСУСакСУмж лТж лТСвкСежТСбОкжж 

ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО УижежУмуП СаСиСпзж виОе лТПгУмОбиПку б мОаижоП 4. 

МОаижоО 4. КОУУпжмОккуП лСзОеОмПиж лТСвкСУмжпПУзСР УлСУСакСУмж лТж СоПкзП 

ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО УижежУмуП СаСиСпзж виОе. 

Table 4. Examples of results for predicting the irritant effects of chemicals on skin 

ЙСзОеОмПиф МСпкСУмф НФбУмбжмПифкСУмф ЛлПожнжпкСУмф 

ЙСзТОУкПкжП зСктюкзмжбу 46,5% 46,3% 50,0% 

НПйСе 63,4% 67,6% 25,0% 

ЙСзТОУкПкжП ТОгФдкСР 

СаСиСпзж 

73,2% 65,5% 91,7% 

ЙСйФмкПкжП ТСвСбжоу 63,6% 59,5% 85,7% 

КОегТОдПкжП виОе 59,0% 52,2% 89,0% 

В мОаижоП 5 лТПгУмОбиПку лТжйПТу ТПеФифмОмСб лТСвкСежТСбОкжя лСзОеОмПиПР 

ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО УижежУмуП СаСиСпзж виОе. 

МОаижоО 5. ЙТжйПТу ТПеФифмОмСб лТСвкСежТСбОкжя ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя 

ХжйжпПУзжХ бПсПУмб кО УижежУмуП СаСиСпзж виОе. 

Table 5. Examples of results of predicting the irritating effect of chemicals on the 

mucous membranes of the eyes. 

ЗОжйПкСбОкжП  

(CAS) 
МПиПбСР лСзОеОмПиф 

ЭзУлПТжйПкмОи

фкуП гОккуП 

КПеФифмОм 

лТСвкСеО 

ЭмОкгжОиф 

(107-22-2) 

 

ЙСзТОУкПкжП 

зСктюкзмжбу (б аОииОХ) 

1-1,6 1,35 

НПйСе 0-3,5 2,06 

ИТжм (б аОииОХ) 0 0,289 

ЙСйФмкПкжП ТСвСбжоу (б 0-2,0 1,3 
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ЗОжйПкСбОкжП  

(CAS) 
МПиПбСР лСзОеОмПиф 

ЭзУлПТжйПкмОи

фкуП гОккуП 

КПеФифмОм 

лТСвкСеО 

аОииОХ) 

КОегТОдПкжП/зСТТСежя 

виОе 

КиОУУ 2 лС ЛГЛ КиОУУ 1 лС ЛГЛ 

3a,4,7,7a-МПмТОвжгТС-

4,7-йПмОкСжкгПк 

(77-73-6) 

ЙСзТОУкПкжП 

зСктюкзмжбу (б аОииОХ) 

0,22 - 0,89 1,38 

НПйСе (б аОииОХ) 0,1 0,479 

ИТжм (б аОииОХ) 0,3-0,7 0 

ЙСйФмкПкжП ТСвСбжоу (б 

аОииОХ) 

0,7-1,3 0 

КОегТОдПкжП/зСТТСежя 

виОе 

КиОУУ 2 лС ЛГЛ ЗП 

зиОУУжнжожТФП

мУя лС ЛГЛ 

2-БФмСзУжхмОкСи 

(111-76-2) 

ЙСзТОУкПкжП 

зСктюкзмжбу (б аОииОХ) 

2-2,6 2,28 

НПйСе (б аОииОХ) 0,83-2,83 1,21 

ИТжм (б аОииОХ) 0,5-1,33 0,519 

ЙСйФмкПкжП ТСвСбжоу (б 

аОииОХ) 

0,89-3 1,77 

КОегТОдПкжП/зСТТСежя 

виОе 

КиОУУ 2 лС ЛГЛ КиОУУ 2 лС ЛГЛ 

Л ФпЦмСй кПТОбкСвС УССмкСрПкжя лСиСджмПифкуХ ж СмТжоОмПифкуХ ТПеФифмОмСб 

гия зОпПУмбПккуХ зСкПпкуХ мСпПз гСлСикжмПифкС ТОУУпжмубОиж 

УаОиОкУжТСбОккФю мСпкСУмф. КПеФифмОму ТОУпЦмО лТПгУмОбиПку б мОаижоП 6. 

МОаижоО 6. ЛаОиОкУжТСбОккОя мСпкСУмф зОпПУмбПккСвС лТСвкСеО ТОегТОдОюсПвС 

гПРУмбжя ХжйжпПУзжХ бПсПУмб 

Table 6. Balanced accuracy of qualitative prediction of irritant effects of chemicals. 
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ЙСзОеОмПиф ЛаОиОкУжТСбОккОя 

мСпкСУмф, % 

КОегТОдОюсПП/зСТТСежСккСП гПРУмбжП кО зСдФ 78,7% 

КОегТОдОюсПП/зСТТСежСккСП гПРУмбжП кО УижежУмуП 

СаСиСпзж виОе 

70,6% 

Дия бСейСдкСУмж УСлСУмОбиПкжя лСиФпПккуХ ТПеФифмОмСб У гОккуйж гТФвжХ 

ОбмСТСб, булСикПккуХ У жУлСифеСбОкжПй гТФвжХ лТСвкСекуХ УжУмПй, лТСбПгЦк 

ОкОиже УСУмОбСб буаСТСз ХжйжпПУзжХ бПсПУмб, жУлСифеСбОккуХ б 

СлФаижзСбОккуХ жУУиПгСбОкжяХ in silico. ЛСлСУмОбиПкжП лС CAS-кСйПТОй кП 

буябжиС жгПкмжпкуХ ХжйжпПУзжХ бПсПУмб б гСУмФлкуХ гия ОкОижеО лПТПпкяХ, пмС 

кП лСебСижиС лТСбПУмж лТяйСП УТОбкПкжП ТОУпЦмкуХ ТПеФифмОмСб гия СгкжХ ж мПХ 

дП УСПгжкПкжР. 

ИаУФдгПкжП. ЙТСбПгПккОя СоПкзО лСзОеОиО, пмС мСпкСУмф лТСвкСеО УФсПУмбПккС 

бОТфжТФПмУя б еОбжУжйСУмж См СоПкжбОПйСвС лСзОеОмПия. КОеижпжя б лСиФпПккуХ 

ТПеФифмОмОХ йСвФм аумф УбяеОку зОз У ХОТОзмПТСй СоПкжбОПйуХ лСзОеОмПиПР 

ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя, мОз ж У СУСаПккСУмяйж нСТйжТСбОкжя лТСвкСеО б OECD 

QSAR Toolbox. Дия зОдгСР зСкПпкСР мСпзж лТСвкСе СУкСбубОПмУя кО 

УССмбПмУмбФюсжХ хзУлПТжйПкмОифкуХ гОккуХ лС ХжйжпПУзжй бПсПУмбОй-

ОкОиСвОй. КСижпПУмбПккуП лСзОеОмПиж СмПзО, хТжмПйу ж жейПкПкжР СмгПифкуХ 

УмТФзмФТ виОеО лТПгУмОбияюм УСаСР аОиифкуП ХОТОзмПТжУмжзж буТОдПккСУмж 

ТПОзожж, лСхмСйФ бОТжОаПифкСУмф хзУлПТжйПкмОифкуХ екОпПкжР кПлСУТПгУмбПккС 

СмТОдОПмУя кО ТПеФифмОмОХ лТСвкСежТСбОкжя. ЛФсПУмбПккСП екОпПкжП жйППм 

УСУмОб УнСТйжТСбОккСР вТФллу ХжйжпПУзжХ бПсПУмб-ОкОиСвСб. ЙТж жХ лСгаСТП 

кПСаХСгжйС ФпжмубОмф кП мСифзС СасжП нФкзожСкОифкуП вТФллу ж УмПлПкф 

УмТФзмФТкСвС УХСгУмбО, кС ж СУСаПккСУмж УмТСПкжя ж нжежзС-ХжйжпПУзжХ УбСРУмб 

бПсПУмб, УбяеОккуП У лТСябиПкжПй ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя.  

ЙСУиПгСбОмПифкСП жУлСифеСбОкжП кПУзСифзжХ лТСнжижТСбсжзСб, б мСй пжУиП 

кПУлПожнжпПУзжХ, лСебСияиС ФпжмубОмф ТОеижпкуП лТжекОзж УмТФзмФТкСвС 

УХСгУмбО ж нСТйжТСбОмф вТФллу ОкОиСвСб б УиФпОяХ, зСвгО лТСнжижТСбсжзж 

ТОегТОдОюсПвС ж зСТТСежСккСвС гПРУмбжя кП СаПУлПпжбОиж кПСаХСгжйСвС 

зСижпПУмбО бПсПУмб У хзУлПТжйПкмОифкуйж гОккуйж.  

Дия зОпПУмбПккСР СоПкзж ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО зСдФ ж УижежУмуП СаСиСпзж 

виОе УлПожнжпкСУмф лТПбурОиО пФбУмбжмПифкСУмф, пмС УбжгПмПифУмбФПм С аСиПП 

буУСзСР УлСУСакСУмж лТОбжифкС СлТПгПиямф СмУФмУмбжП ТОегТОдОюсПвС 
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гПРУмбжя. ЛХСгкОя СУСаПккСУмф ауиО ФУмОкСбиПкО G.R. Verheyen ж УСОбм. лТж 

СоПкзП У жУлСифеСбОкжПй Derek Nexus ж йСгПиПР Case Ultra: гия зСдж 

УлПожнжпкСУмф УСУмОбияиО 89-96% лТж екОпжмПифкС аСиПП кжезСР 

пФбУмбжмПифкСУмж, О лТж лТСвкСежТСбОкжж бСегПРУмбжя кО виОеО УлПожнжпкСУмф 

мОздП лТПбурОиО пФбУмбжмПифкСУмф гия аСифржкУмбО ТОУУйОмТжбОПйуХ йСгПиПР 

[11]. АкОиСвжпкОя мПкгПкожя кОаиюгОиОУф ж б жУУиПгСбОкжж L. Geerts ж УСОбм., вгП 

гия ТягО йСгПиПР буУСзОя УлСУСакСУмф лТОбжифкС СлТПгПиямф СмУФмУмбжП 

ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя УСпПмОиОУф У аСифржй зСижпПУмбСй 

иСдкССмТжоОмПифкуХ лТСвкСеСб [12]. ЙСиФпПккуП гОккуП лСебСияюм 

лТПглСиСджмф, пмС гия ТягО УФсПУмбФюсжХ in silico-лТСвТОйй СлТПгПиПкжП 

СмУФмУмбжя ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя ябияПмУя йПкПП УиСдкСР еОгОпПР, пПй 

гСУмСбПТкСП буябиПкжП бПсПУмб, буеубОюсжХ ТОегТОдПкжП. 

В жУУиПгСбОкжж G.R. Verheyen ж УСОбм. лТж жУлСифеСбОкжж лТСвТОйй Derek Nexus ж 

Case Ultra мСпкСУмф лТСвкСежТСбОкжя ТОегТОдОюсПвС ж зСТТСежСккСвС гПРУмбжя 

кО зСдФ УСУмОбияиО 51-59%, пФбУмбжмПифкСУмф - 14-32%, УлПожнжпкСУмф - 89-96 %; 

гия бСегПРУмбжя кО виОеО УССмбПмУмбФюсжП екОпПкжя УСУмОбияиж 45-59%, 11-45% ж 

78-96 % [11]. МОз, б кОУмСясПй жУУиПгСбОкжж лТж СоПкзП бСегПРУмбжя кО зСдФ 

лСиФпПку аСиПП буУСзжП екОпПкжя мСпкСУмж ж пФбУмбжмПифкСУмж, О лТж СоПкзП 

бСегПРУмбжя кО виОеО лСзОеОмПиж кОХСгжижУф кО ФТСбкП бПТХкжХ екОпПкжР, 

ФУмОкСбиПккуХ G.R. Verheyen ж УСОбм.  

ЛХСджП ТПеФифмОму гия УФсПУмбФюсжХ лТСвТОййкуХ УжУмПй лСиФпПку L. Geerts ж 

УСОбм.: лТж жУлСифеСбОкжж Toxtree ж йСгПиПР Case Ultra мСпкСУмф лТСвкСежТСбОкжя 

ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО виОеО УСУмОбжиО 50 % [12]. ЙТж хмСй б ФзОеОккуХ 

жУУиПгСбОкжяХ буаСТзО бПсПУмб У лСгмбПТдгПккуй хннПзмСй «лСиСджмПифкуР» 

бзиюпОиО зОз ТОегТОдОюсжП, мОз ж зСТТСежСккуП бПсПУмбО.  

ЙТж СоПкзП ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя кО УижежУмуП СаСиСпзж виОе СУСаСП 

екОпПкжП жйППм СаТОмжйуР ХОТОзмПТ хннПзмСб бПсПУмб 2 зиОУУО СлОУкСУмж, 

ябияюсжРУя Сгкжй же СлТПгПияюсжХ зТжмПТжПб жХ зиОУУжнжзОожж лС ЛГЛ. В 

жУУиПгСбОкжж Y. Kang ж УСОбм. мСпкСУмф лТСвкСежТСбОкжя ТОегТОдОюсПвС 

гПРУмбжя гия бПсПУмб 2 зиОУУО УСУмОбжиО 50%, мСвгО зОз гия УСПгжкПкжР 1 зиОУУО 

СлОУкСУмж ж бПсПУмб, кП лСгиПдОсжХ зиОУУжнжзОожж, - 80% ж 76,9% 

УССмбПмУмбПккС [14]. A.C. Silva ж УСОбм. мОздП лСиФпжиж кОжаСиПП кжезжП 

лСзОеОмПиж лТж лТСвкСежТСбОкжж зОмПвСТжР 2A ж 2B. ЙС гОккуй ОбмСТСб, 

ТПеФифмОму лСбмСТкуХ хзУлПТжйПкмОифкуХ жУУиПгСбОкжР гия бПсПУмб хмжХ 

лСгзиОУУСб ХОТОзмПТжеФюмУя екОпжмПифкСР бОТжОаПифкСУмфю, пмС кПСаХСгжйС 

ФпжмубОмф лТж жХ зиОУУжнжзОожж [15]. 
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КПмТСУлПзмжбкуР ОкОиже ТПеФифмОмСб мПУмО ДТПРеО лТж СоПкзП ТОегТОдОюсПвС 

гПРУмбжя кО виОеО лСзОеОи, пмС бУиПгУмбжП бкФмТжмПУмСбСР бОТжОаПифкСУмж СзСиС 

12% бПсПУмб, СмкПУПккуХ зС 2 зиОУУФ СлОУкСУмж лС ЛГЛ, лТж лСбмСТкСР СоПкзП 

йСвиж аумф СмкПУПку з бПсПУмбОй, кП буеубОюсжй ТОегТОдПкжя виОе [24]. ЭмС 

УбжгПмПифУмбФПм С кОижпжж кПСлТПгПиПккСУмж ФдП кО ФТСбкП хзУлПТжйПкмОифкуХ 

гОккуХ, жУлСифеФПйуХ б зОпПУмбП СУкСбу гия СоПкзж лТСвкСУмжпПУзСР 

УлСУСакСУмж ТОУпПмкуХ йПмСгСб. 

A.C. Silva ж УСОбм. лТж жУлСифеСбОкжж ажкОТкуХ QSAR-йСгПиПР лСиФпжиж екОпПкжя 

УаОиОкУжТСбОккСР мСпкСУмж См 72% гС 88% [15]. Дия кОжаСиПП хннПзмжбкСР 

йСгПиж MuDRA гОккуР лСзОеОмПиф УСУмОбжи 88% лТж пФбУмбжмПифкСУмж 89% ж 

УлПожнжпкСУмж 86%. БСиПП буУСзжП лСзОеОмПиж лТПгУмОбиПку мОздП Q. Wang ж 

УСОбм. ж P. Di ж УСОбм., жУлСифеСбОбржйж гия лСУмТСПкжя йСгПиПР кПУзСифзС 

муУяп ХжйжпПУзжХ бПсПУмб ж ТОеижпкуП ОивСТжмйу йОржккСвС СаФпПкжя [13, 16]. 

Дия СмгПифкуХ ТОеТОаСмОккуХ жйж йСгПиПР мСпкСУмф лТПбурОиО 90%. В СмижпжП 

См ФзОеОккуХ йСгПиПР, б кОУмСясПй жУУиПгСбОкжж лТСвкСе б OECD QSAR Toolbox 

нСТйжТСбОиж кО СУкСбОкжж хзУлПТжйПкмОифкуХ гОккуХ УмТФзмФТкС аижезжХ 

ОкОиСвСб, СмСаТОккуХ гия зСкзТПмкСвС бПсПУмбО.  

Дия жмСвСбСР СоПкзж зОпПУмбПккСвС лТСвкСеО жУлСифеСбОиж УаОиОкУжТСбОккФю 

мСпкСУмф, лТж ТОУпПмП зСмСТСР пФбУмбжмПифкСУмф ж УлПожнжпкСУмф жйПюм ТОбкуР 

бПУ. Дия УТОбкжмПифкСР жкмПТлТПмОожж лСиФпПккуХ екОпПкжР жУлСифеСбОиж 

СТжПкмжТСбСпкуР ФТСбПкф 70,0%, лТжйПкяПйуР лТж СоПкзП лТСвкСУмжпПУзСР 

УлСУСакСУмж зиОУУжнжзОожСккуХ QSAR-йСгПиПР [25-27]. ЙСиФпПккуП екОпПкжя 

УаОиОкУжТСбОккСР мСпкСУмж - 78,7% гия зСдж ж 70,6% гия виОе - гСУмжвОиж жиж 

лТПбурОиж ФзОеОккуР ФТСбПкф. 

ИвТОкжпПкжя жУУиПгСбОкжя.  OECD QSAR Toolbox кП лСебСияПм лТСбСгжмф ТОУпПму 

гия кПСТвОкжпПУзжХ УСПгжкПкжР ж лСижйПТСб, О гия йПмОииССТвОкжпПУзжХ 

УСПгжкПкжР бСейСдкСУмф булСикПкжя лТСвкСеО еОбжУжм См СУСаПккСУмПР жХ 

УмТФзмФТу. 

ЗОзиюпПкжП. ЙТСбПгПккСП жУУиПгСбОкжП лСзОеОиС бСейСдкСУмф лТжйПкПкжя OECD 

QSAR Toolbox гия лТПгбОТжмПифкСР УзТжкжквСбСР СоПкзж ТОегТОдОюсПвС 

гПРУмбжя ХжйжпПУзжХ бПсПУмб кО зСдФ ж УижежУмуП СаСиСпзж виОе. ЗОжаСиПП 

буУСзжП лСзОеОмПиж лТСвкСУмжпПУзСР УлСУСакСУмж лСиФпПку лТж зОпПУмбПккСР 

СоПкзП кОижпжя жиж СмУФмУмбжя хннПзмО: УаОиОкУжТСбОккОя мСпкСУмф УСУмОбжиО 

78,7% ж 70,6% УССмбПмУмбПккС ж гСУмжвОиО жУлСифеФПйСвС б ижмПТОмФТП 

СТжПкмжТСбСпкСвС ФТСбкя 70%. ЙСиФпПккуП гОккуП СаСУкСбубОюм 
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лПТУлПзмжбкСУмф лТжйПкПкжя OECD QSAR Toolbox гия лТПгбОТжмПифкСР СоПкзж 

ТОегТОдОюсПвС гПРУмбжя ХжйжпПУзжХ бПсПУмб. 
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