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Актуальность темы: при планировании проведения фармакологических исследований 
всегда приходится учитывать, что данная процедура является довольно затратной, поэтому 
тестировать одновременно большое количество соединений и проверять острую токсичность 
препаратов в этих условиях очень сложно [1]. Хотя необходимость в проведении подобных 
исследований несомненно существует, поскольку позволяет выявлять токсичность и безопас-
ность препаратов. одним из направлений решения указанной проблемы является использо-
вание компьютерных программ, позволяющих проводить прогнозирование острой токсично-
сти. Компьютерный прогноз может служить начальным этапом отбора наиболее перспектив-
ных препаратов.

Цель исследования: провести прогноз острой токсичности местного анестезирующего 
вещества (мАВ) на основе вновь синтезированных производных пиперидина (ВСПП). Срав-
нить результаты прогноза с данными ранее проведенных экспериментов.

Материалы и методы: прогнозирование острой токсичности в условиях In Silico произ-
водилось с помощью программы GUSAR, разработанная Институтом биомедицинской химии 
им. В.Н. ореховича РАмН. Для прогноза острой токсичности ВСПП были отобраны ранее 
уже исследованные в экспериментах (in vivo) соединения (мАВ(211); мАВ(212); мАВ(213); 
мАВ(214); мАВ(215)), уже изученным LD50.

Результаты: данные LD50 в условиях in vivo: мАВ(211)-425 мг/кг; мАВ(212)-575 мг/кг; 
мАВ(213)-624 мг/кг; мАВ(214)-815 мг/кг; мАВ(215)-575 мг/кг. Данные LD50 в условиях in 
silico мАВ(211)-460 мг/кг; мАВ(212)-560 мг/кг; мАВ(213)-670 мг/кг; мАВ(214)-760 мг/кг; 
мАВ(215)-625 мг/кг.

Выводы: полученные результаты сравнительного анализа токсичности соединении мАВ 
211–215 были схожими с различием ±50 мг/кг, и это раскрывают дополнительные медико- 
биологические возможности указанных соединений. Данные прогноза могут быть использо-
ваны при планировании дальнейших экспериментальных исследований производных пипере-
дина путем скринингового отбора в системах in vivo и in silico.
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Актуальность исследования: в настоящее время наблюдается увеличение числа заболе-
ваний, сопровождающихся демиелинизирующими поражениями ЦНС. Наиболее социально 
значимым и наименее изученным среди других заболеваний нервной системы является рас-


