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объектов) разбавляется водой в 5-10 раз по объему (инновационный патент РК № 28885 от 
15.09.2014 г.). Этот состав наиболее надежен для хранения любых грибов, даже при 
значительном количестве биологического материала в ограниченном объеме фиксатора и 
обладает небольшим приятным запахом ацеталя. Среды для хранения с использованием 
тосола и антифриза, имеющим в составе сахарозу и соль, кроме того, что являются 
консервантами, устраняют неприятные запахи в фекалиях животных и в патматериале 
(инновационный патент РК № 30082 от 15.07.2015 г) [3]. 

Составы предложенные ранее авторами и авторами данной статьи, зарекомендовали 
себя с положительной стороны как хорошие диагностические реактивы и как консерванты, 
обеспечивающее длительное хранение большого количества биоматериалов и 
патматериалов. 
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Использование пестицидов носит двойственный характер. С одной стороны, 
практически признана необходимость их применения в связи с продовольственной 
проблемой, которая с годами не теряет своей актуальности. Её суть заключается в 
несоответствии растущего спроса населения на продукты питания и возможностей 
сельскохозяйственного производства, ограниченного имеющимися земельными и водными 
ресурсами и уровнем развития самой отрасли. С другой стороны, из всех компонентов 
сельскохозяйственной интенсификации использование пестицидов, особенно инсектицидов 
и фунгицидов, оказывает наибольшее отрицательное действие на биологическое 
разнообразие. Это влияние связано как с прямым действием пестицидов (токсичность), так 
и с косвенным (изменения в среде обитания организмов и в цепи питания). Проблема 
применения пестицидов постоянно находится в поле зрения ученых. Так, в 2015 г. было 
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опубликовано в открытом доступе исследование, представленное как всемирная 
комплексная оценка воздействия системных пестицидов на биоразнообразие и экосистемы. 
На основе анализа 1121 опубликованных за последние пять лет исследований были 
сделаны выводы и рекомендации [2]. 

Для успешного применения пестицидов в сельском хозяйстве, в некоторых отраслях 
промышленности и в системе здравоохранения наряду с высокой физиологической 
активностью их по отношению к различным вредным организмам необходимо, чтобы они 
обладали комплексом свойств, обеспечивающих не только эффективность их действия, но 
и безопасность использования. Одно из важнейших санитарно-гигиенических требований к 
препаратам – возможно более низкая острая и особенно хроническая токсичность их для 
теплокровных животных. Обязательным условием безопасного применения пестицидов 
является отсутствие у них бластомогенного, тератогенного, мутагенного, гонадотропного, 
эмбриотоксического действия и других возможных отдаленных последствий [9]. 

Определение токсичности пестицидов экспериментальным путем требует весьма 
значительных финансовых и временных затрат, часто связано с техническими и 
технологическими трудностями и т.д. Поэтому актуальным является создание надежных и 
достоверных вычислительных методов оценки токсичности химических соединений. Все 
большее значение приобретают методы определения токсичности веществ путем расчетов. 
Наиболее перспективным из них считается QSAR/QSTR - метод, устанавливающий 
корреляционные соотношения структура-активность и структура-токсичность.  

Проблема прогнозирования токсичности пестицидных соединений с использованием 
методов QSAR является предметом исследования многих ученых [1, 3-7].  

В нашей работе в качестве объектов прогнозирования была выбрана токсичность 
пестицидных соединений различных классов для пчел (Apis mellifera). Показатели 
токсичности -lg(LD50) для пчел получены в работе [1]. Для построения модели применяли 
компьютерную программу PROGROC, разработанную В.В. Важевым и описанную в работе 
[8]. Дескрипторы рассчитаны в программе Dragon [10]. Качество прогнозирования 
характеризовали коэффициентом корреляции R между прогнозируемыми и 
экспериментальными значениями параметра токсичности и стандартным отклонением s. 
Тренировочная выборка состояла из 73, а контрольная - из 30 веществ. 

 

 
 

Рисунок 1 Корреляция между экспериментальными и вычисленными значениями -lg(LD50) по 
молекулярным дескрипторам для пчел (Apis mellifera)  
● – тренировочная выборка; × - контрольная выборка 

 
Результаты прогнозирования приведены на рисунке 1. Количественные показатели 

соответствующих корреляционных зависимостей приведены в таблице 1. 
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Таблица 1 - Показатели корреляции между экспериментальными и вычисленными  
значениями -lg(LD50) для пчел (Apis mellifera)  

 
Показатели 
корреляции 

Весь набор Тренировочная 
Выборка 

Контрольная 
выборка 

R 0.97 0.99 0.98 
S 0.15 0.09 0.21 

 
С использованием полученных данных были исследованы 278 соединений, 

проявляющих пестицидную активность для форели, дафний и перепела.  
Согласно прогнозу, наибольшую токсичность по отношению к пчелам будут 

проявлять 12 из исследованных соединений. Данные соединения можно отнести к 
потенциально опасным токсикантам, концентрация которых в 1·10-4 ммоль/л вызывает 
гибель половины особей. Потенциально наиболее опасными токсикантами являются 
Chlordecone, Mirex и Fenitrothion.  

Была исследована возможность использования молекулярных дескрипторов для 
прогнозирования токсичности для перепела (Coturnix Linnaeus) набора из 122 веществ, 
включающего соединения разных классов. Показатели токсичности LD50 для перепелов 
получены [1]. Тренировочная выборка состояла из 72, а контрольная - из 50 веществ. 
Результаты прогнозирования приведены на рисунке 2.  
 

 
● – тренировочная выборка; × - контрольная выборка 

 
Рисунок 2 - Корреляция между экспериментальными и вычисленными значениями -

lg(LD50) по дескрипторам для перепела (Coturnix Linnaeus) 
 

Количественные показатели соответствующих корреляционных зависимостей 
приведены в таблице 2. 
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Таблица 2 - Показатели корреляции между экспериментальными и вычисленными  
                     значениями -lg(LD50) для перепела (Coturnix Linnaeus)  
 

Показатели 
корреляции 

Весь набор Тренировочная 
Выборка 

Контрольная 
выборка 

R 0.97 0.99 0.94 
S 0.16 0.07 0.25 

 
С использованием полученной модели QSAR были исследованы 260 соединений, 

проявляющих пестицидную активность для других видов. Анализ результатов 
прогнозирования показал, что изученные 260 соединений являются средне- и 
слаботоксичными по отношению к перепелу.  

Исследована возможность использования молекулярных дескрипторов для 
прогнозирования токсичности пестицидов набора из 281 вещества, включающего 
соединения разных классов. Тренировочная выборка состояла из 191, а контрольная - из 90 
веществ. Результаты прогнозирования -lg(LD50) при этом ранге приведены на рисунке 3.  

 

 
 

● – тренировочная выборка; × - контрольная выборка 
 

Рисунок 3 - Корреляция между экспериментальными и вычисленными значениями lg(LD50) для 
форели по молекулярным дескрипторам 

 
Количественные показатели соответствующих корреляционных зависимостей 

приведены в таблице 3. 
 
Таблица 3 - Показатели корреляции между экспериментальными и вычисленными  
                     значениями lg(LD50) для форели по дескрипторам 

 
Показатели 
корреляции 

Весь набор Тренировочная 
Выборка 

Контрольная 
выборка 

R 0.97 0.96 0.97 
S 0.39 0.42 0.36 

 
С использованием полученной модели QSAR было исследовано 101 соединение, 

проявляющее пестицидную активность для других видов. Согласно прогнозу, наибольшую 
токсичность по отношению к форели будут проявлять Permethrin, Mirex, Bromethalin, 
Tetramethrin, Triticonazole и Flucythrinate. Молекулы данных соединений содержат 
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некоторые похожие фрагменты, что позволяет предположить, что данные структуры 
(например, циклические группировки, наличие галогенов в функциональных группах) 
оказывают влияние на токсичность соединений.  

На основе полученных данных нами были исследована возможность прогнозирования 
пестицидной активности соединений, сведения о токсичности которых в отношении 
выбранных нами объектов не найдены. Закономерно, что соединения, токсичные для пчел 
и форели, обладают низкими значениями -lg(LD50) по отношению к перепелу. Наибольшей 
токсичностью обладают молекулы, содержащие несколько таксофорных групп, к примеру, 
полициклические структуры Triticonazole, Bromadiolone, Captafol, Pyridate, TCMTB, 
Fluchloralin, содержащие в циклах гетероатомы. 
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Изучение количественных соотношений структура-активность (QSAR) в настоящее 
время приобрело огромное значение в области науки об окружающей среде. QSAR может 
быть полезным в сокращении времени и стоимости токсикологических экспериментов, для 
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