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CHUHTE3 TA KOMITIOTEPHUM [TPOI'HO3 BIOJIOI'TYHOI
AKTHUBHOCTI JESIKUX I'I/IPA3OHIB

INgpasonu Ta iX MOXiAHI BUKOPUCTOBYIOTHCS B SIKOCTi €()eKTUBHHUX O10JI0TTYHO aKTUBHUX CHOIYK Pi3HOTO
MpU3HAYCHHS, a TAKOXK B aHANITHUHIN Ximiil. B maHiit poOoTi po3rissHyTi MporHo3u 6i0JI0riyHOi aKTUBHO-
CTi MOXiTHUX TiIPa30HOHIB Ta MEPCHECKTUBHICTh MEIKUX 3 HHUX, K BUXITHUX CHOIYK JJIsS HAIPaBICHOTO
CUHTE3Y 010JIOT1YHO AKTHBHUX PEYOBHUH.

Kuarouogi ciioBa: OionoriuyHa akTUBHICTb, TiIpa30HHU, MOXiHI, CHHTE3, JOCIIHKEHHS, TPOTHO3, Me-
XaHi3M Ail.

Tpanuiiiino Nomyk HOBUX O10JOTTYHO-aKTUBHHUX CIIONYK 1 JIKIB 0a3yeThcs
Ha aHai31 3HAUHUX MACUBIB JOCII/KEHb, 10 JAIOTh MOXJIUBICTH BIAOOPY 3 BEJU-
KO1 KIJIBKOCT1 CIIOJIYK TUIBKHM Majly 4acTUHY. B 3HauH1l Mipi Taki TOCHIIKEHHS OII-
TUMI3YIOTHCS 13 3aCTOCYBAHHSM CITCIIaIbHUX KOMIT FOTepHUX mporpam [1].

3 MeTO IMpOrHo3y O10J0T1YHOI aKTUBHOCTI HAMU CHUHTE30BAHUMN pAIl TiJpa-
30HIB.

Binomo, 1o crnosiyku, siki MICTATh B cOO1 XapakTepHY a30METHHOBY TpYIly
atoMmiB —HC=N- mposBistOTh 0COOIMBI BIACTUBOCTI, BKIIOYAOYH OI0JIOTIUHY aK-
TUBHICTS [2 — 6].

IIpy cuHTE31 T1Apa30HIB HAMU BUKOPHUCTAHI, SIK aHAJIOTH, BIJIOMI METOIWKH
peaKiiiil B3aeMO/I1i apOMaTHYHUX T1Ipa3ruHIB Ta alibJIeT1/I1B.

BigMiHHICTh CMONYK, IO HAMH CHUHTE30BaHI Ta JOCHIIKYIOTHCS OTpHMaHa
MiI00POM 3aMICHHKIB Ta 1X 3HAXO/DKEHHSAM B MOJIEKYJIax. 3 I1€I0 METOO JIJis CHH-
TE€31B HAaMM BHUKOPHMCTaHI. OCH3albJEriJ, TM-METUIOCH3aNbALCTI, I-IUMETHI-
aMiHOOEH3aIbAET1, M-METOKCUOEH3AJIbIET1/I, 3,4-nmumeToKCHOCH3aIBIET 1],
M-HITpoOeH3anmpaeTia, GheHiriapasuH, 2-heHuTiapasnHkapOOHOBa KUCI0Ta, 2-(he-
HUIT1APAa3UHCYIb(OKUCIOTA.

[nenTudikanis oTpuMaHUX CHOJYK MPOBOJMIACH HA MIJACTaBl €IEMEHTHOTO
aHaJi3y Ta TeMIepaTyp IJIaBICHHS.

[Iporuo3 610JI0TTYHOT AKTUBHOCTI CHUHTE30BAaHUX TIIPa30HIB IMPOBEIACHUN 3
BUKOpHCTaHHSAM TporpamHoro komimiekcy PASS C&T (Prediction of Activity
Spectra for Substances: Complex & Training), mo MIiCTHTh MacuB JaHHUX OUTBII
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30000 6ioMOriYHO-aKTMBHUX PEYOBHMH 3 BIJOMOIO OIOJOTIYHOK aAKTHUBHICTIO, |
oxorutroe Oinbie 400 gapmakonorivanx edexTiB, MExXaHI3MIB 1ii, a TAKOXK MyTa-
T€HHICTh, KaHIIEPOTE€HHICTh, TEPATOT€HHICTh Ta eMOPIOTOKCUYHICTh. CepenHs Tou-
HICTh TIPOrHO3Y 3a gornomoror PASS C&T (moTouHHii KOHTPOJb 3 MOYESPrOBUM
BUKJIFOUYEHHSIM MO OJHIN CIONymil 3 AOCHIIKyBaHOI BHOIPKH) CTAHOBHUTH OJIM3BKO
84 %.

Ominka Oionoriunoi aktuBHOCTI B PASS C&T mae Burisa 3HaueHb (Tak/Hi).
Pe3ynbratu mporHosy, Mo BUAAIOTHCS, KPIM Ha3B aKTHBHOCTI MICTATh y COO1 OIiH-
KH fiMoBipHOCTel HasiBHOCTI (Pa) Oyab sSIKOT aKTHBHOCTI, 1[0 MalOTh 3HAYCHHSI BiJl
0 no 1.

Metoro Hamoro MOCHIAKEHHSI € MOIIYK 0a30BUX CTPYKTYp JUISl JIIKApChKUX
3aco01B, IO SBJISIIOTH COOOI0 €IEMEHTH HOBU3HU Ta MAIOTh Oa)kaH1 MOKAa3HUKH Ce-
JeKTUBHOI Aii, 1s sxux Pa < 0.7.

SKIo mopsia i3 OCHOBHOKO JII€X0 MOMIIMBOTO TPENapary MpOSIBISIOTHCS He-
OakaHi MOOIUHI eeKTH, TO MPHU BiAOOPI MEPCIEKTUBHUX TS TOCIIIKEHb CIIOIYK
MU KEPYBAIUCh KOMOIHOBAaHUM KPUTEPIEM:

- HasBHICTb y MMPOTHO30BAaHOMY CIIEKTpI HEOOX1THUX ePeKTiB / MEXaHI3MiB,;

- BIICYTHICTh HeOaKaHNX e(PEKTiB / MEXaHi3MiB.

B npomy BHUMaaKy BUHHMKA€ BEIUKA KUIbKICTb KOMOIHAI, MPOTHO30BAaHUX
nporpamoro PASS BuiB akTHBHOCTI 3 OakaHUMU | HeOakaHMMH ehekramu. J[is
iXHBROTO aHaNTi3y Hamu BUKOpucTaHa nporpama IBIAC, mo gae MOXIMBICTH BCTa-
HOBUTH B3a€MO3B SI3KU MK (hapMakoJIOTYHUMU eeKTaMu W MexaHI13MOM Jii 010-
JIOT1YHO aKTUBHUX PEUYOBUH.

[Tporpama PASS nae BelMKi MOXKIMBOCTI ISl 3HAXOI)KEHHSI HOBUX 010J10T14-
HO aKTUBHHUX CITIOJIYK, aJie, HEOOXiTHO MaTh Ha yBasi, mo cucreMa PASS C&T He
MOX€E JaTh OJHO3HAYHY BIJANOBIIb, YA CTAHE KOHKPETHA PEUOBMHA JIIKAPCHKUM
MpenapaToM, OCKUIBKHU 1€ OyJie 3ajieKaTH TaKoX BiJl OaraThoX IHIIUX (DAKTOPIB
(TOPIBHSILHOT OLIHKK O€3IEKH 1 KIiHIYHOT €()eKTUBHOCTI, HassBHOCTI HEOOXiTHUX
YMOB JUISl pO3POOKH Ta 3alpOBa/DKESHHS Ta 1HIIE).

IIporuos, oJlHaK MOK€ JOIMMOMOTTH BU3HAYMTH, K1 TECTH HaOIBII aeKBaTHI
JUIS BUBYCHHS O10JIOTTYHOI aKTHUBHOCTI KOHKPETHOI XIMIYHOT CTIOJIYKH, 1 SIK1 JOCITi-
JLKYBaH1 CIIOJIYKW HaOUTbIle WMOBIPHO BUSBIISITH HEOOX1/IH1 €PEKTH.

Ha ocHOB1 JociiikeHHSI OTpUMaHMX HaMU TiJIpa30HIB, 3 BUKOPUCTAHHSIM
nporpamu PASS, Oynu oTpuMaHi HACTYTMHI JIaHi PO MOXJIUBY O10JIOT1YHY aKTHUB-

HICTh B1IIOpaHUX JAECSITH CIIONYK, 110 HaBeAeH1 B Ta0uI 1.
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Tabnuus 1 — PesynbraT mporuo3y 610J10Tr19HO aKTUBHOCTI CHHTE30BaHHX CITOJIYK

Cnonyka, %
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

AKTUBHICTB

Crumynsarop
BUJIUIEHHS CEYOBOT 59.1 | 52.1 | 44.2 | 49.2 | 47.8 | 47.8 | 43.7 | 46.0
KHCJIOTH

JiypeTux 235|221 | 270 | 169 | 19.7 | 125 | 246 | 22.6
[IpoTurineproniyna

18.7 | 51.2

25.1 16.1 | 17.4 195 | 23.6
st

C.ynnﬂoposmﬂpmfoqa 61.1 | 30.4

st

Iari6iTop
NIEPETBOPEHHS 150 | 143 | 19.3 | 13.7 | 17.3 | 13.9

: 17.2
(bepMeHTyY eHJaTeniny

IIpoTaroHIiCT OKHUCY 558 | 577 66.8 | 71.8 | 67.1 39.4 | 28.7
asoTy

AH i
raromiet 545 | 57.2 | 20.3 62.5 30.4
Heliponentuay Y

Iari6iTop

NIEPETBOPEHHS 13.9 172
(epMeHTy eHaaTeliny '

Ak - -
THUBAIISI KaJI1€EBUX 16.1 18.8

KaHaJIIB

AHTAroHict
) 19.3
KaJIBI[IEBOTO KaHATY

C
TAMYJIATOP 16.9 155 15.6
ryaHiaTy [UKIa3H

Penenropuuii
AHTaroHICT aICHO3IHY 19.1 15.0
Al

AHTAroHict

419 | 294
0-2-aIPEHOPEIENTOPY

KanneporeHHictb 126 | 5.0 18.5
EmOpioTokcHuHICTh 10.7 | 125 | 41 | 152 | 13.7

3 METOI YCTAHOBJICHHS JIOCTOBIPHOCTI MPOTHO31B KOMIT FOTEPHOT MPOrpamMmu

Ha MPUKJIAJ1l OKPEMOI0 KJIaCy CIOIYK — T1pa30HIB, MU BUKOHAIU KOMI IOTEPHUN
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nporHo3 st 93 rinpa3oHiB, BUXOIA4YH 3 iX OyJ0BH Ta MOPIBHSIM OTPUMAaHI AaHi 3

(aKTUIHUMH, 1[0 HAKOITMYEHI B HACIIIIOK IPAKTHYHOTO 3acTOCyBaHHS [2].
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O1iHKY TIPOBOJIUIIM MOPIBHIOIOYM HASIBHICTh, a00 BIJCYTHOCTI OCHOBHOI 010-
JIOT1YHOI J1i pEYOBUHU 32 KPUTEPISAMHU : KITO3UTUBHA» UM KHETATUBHAY.
OTpumaHi 1aHi IpuBeeHI B Ta0IHIIi 2.

Tabmuus 2 — JlaHi KOMI ' FOTEPHOTO MPOTHO3Y 010JIOTTYHOT AKTUBHOCTI CHHTE30BaHUX CIIO-

JyK
Kinekicts [TopiBHsbHI AaHi, % CHiBBITHOIIIEHHS [TO3UTUBHUX
CIIOJIYK «IIO3UTUBHA OIIHKAa» | «HEraTWBHA OLIIHKa» 1 HETaTUBHUX JaHuX, %

93 76 17 81.7

Braxxaemo, mo 81.7 % cmiBnagaHb € MO3UTUBHOIO XapaKTEPHCTHKOIO BHO-
paHOIO0 MpOTpaMH, sika MOXE€ OyTH 3aCTOCOBAaHA Ha MEPUIMX eTanax BU3HAUYEHHS
010JI0T1YHOT aKTUBHOCTI T'Ipa30HIB Ha OCHOBI TIIOTETUYHUX (HOPMYI iX OyIOBH.
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BucHoBKHU:

1) dapmakosoriunuii eekT BimiOpaHUX Tiapa30HIB 3BOJHUTHCS JO TOTO, IO
OUIBIIICTH 13 HUX MPOSIBISAIOTH ce0e SIK CTUMYJISITOPU BUALICHHS CEYOBOI KUCIIOTH,
JIIypEeTUKH, a TaKOX CYIUHOPO3LIUPIOOYl mpenapatu. Jleski 3 rigpa3oHiB MarOTh
MPOTUTINEPTOHIUHY JIIO.

2) o cTocyeThcsl MexaHi3MIB Ta €(PeKTIiB, SKi 3aTHI MPOSBIIATH T1IPa30HH,
TO, OTPUMAaHI JIJaH1 TOBOPATH PO OUIBIIMK CHEKTp [ii, HiK (papMaKoioriuHi Biac-
THUBOCTI IIUX crnofyK. HallGunbin nomupenumu epexramMu € aHTaroHi3Mu Ta 1Hri0i-
TOpH JUIA pi3HUX PepMeHTiB (eHmaTeniny, hocdomiectepasu I, anenosuny Al, mo-
naminy ta jgonaminy D2). B O11bII0CTI TiIpa30HiB CIIOCTEPIra€ThCs i MPOTArOHi-
3aIii okucy azoTy. ['iapa3oHu, oTpuMaHi Ha OCHOBI (DEHUIT1Ipa3MHKAPOOHOBUX
KHUCJIOT, IPOSIBISIIOTh CTUMYJISIIMHY 110 HAa (DEPMEHT I'yaHUIaT [UKIIa3U.

3) HeoOximHO BiAMITUTH TOW (DaKT, MO MPH JOCHTH XOPOIIUX ITOKAa3HHKaX
(hapMakoJIOrTYHOTO €(EeKTy Ta MEXaHI3MIB TiIpa30HIB, BOHU TaKOX MPOSBIAIOThH
JesIKy TOKCUUYHY A1t0. OKpeMi CIONIYKU € €eMOIOTOKCUYHUMHU Ta KaHIEPOTC€HHUMH,
a TiIpa30oHH, 110 OTPUMAaHI Ha OCHOB1 (DEHIITIAPAZUHCYIH(OKUCIOT MPOSIBISAIOTH
TapaTOTr€HHY Ii10.

4) Tlpu mopiBHSAHHI TOKCHYHOCTI TiPa30HIB Ta MaKCHMaJbHUX MOKA3HUKIB
aKTUBHOCTI, 110 MPOSBISIOTHCS B (hapMakoJIOTiYHUX edeKTax 1 MeXaHi3Max, Mpu-
XOJMMO JI0 BUCHOBKY, III0 HAHONITUMAJIBHIIIOIO CIIOYKOIO Oyme Timpa3oH Ne 2, sk
HETOKCHYHA CIIOJYKa, 10 MPOSIBIISIE MAKCUMAaJIbHHUM CHEKTp (HapMaKOJIOTTYHUX
edexriB. ['inpazon Ne 1 mMae makcumanbHe 3HA4Y€HHS (PapMaKOJOTIYHOTO €PEeKTy
SK CTUMYJISITOP BUJIUTICHHS CEYOBOI KHCIIOTH, a Tigpa3oH 3a Ne 3 — sk JiypeTHk.
MakcuMaIbHOIO CYIHHOPO3MIHUPSIOY0I0 Ti€r0 BoIoi€e Tiapa3od Ne 10, mapaenpHO
3 TOKCUYHOIO JII€I0, TOMY HE MOX€ OyTH PEKOMEHAOBAaHUMU NJisi MPAKTUYHOIO 3a-
CTOCYBaHHS.

5) IepcrieKTHBHUMHE B TIOJAIBIIIOMY CHHTE31 JTIKAPCHKUX 3aC001B € Tipa3oHu
Nel, 2,3, 4,5, aKi HE € TOKCHYHUMU PEUOBHHAMH.
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	Повышение pH и температуры [11]. Скорость разложения H2O2 до кислорода и воды увеличивается в несколько раз при увеличении рН и температуры. Для обрабатываемых промышленных стоков, содержащих несколько сотен мг/дм3 H2O2, повышение pH до 10 – 11 и температуры до 40 – 50 °C позволяет существенно ускорить удаление пероксида водорода. Этот процесс может быть дополнительно ускорен прибавлением солей железа (III). Стоит заметить, что метод пригоден только для определения ХПК сточных вод, загрязненных органическими соединениями, устойчивыми к окислению пероксидом водорода в щелочной среде при температуре 40 – 50 °C. Поэтому его применение весьма ограничено, поскольку при этих условиях пероксид водорода проявляет максимальную окислительную активность, приводящую к дальнейшему окислению органических веществ в воде, таким образом обусловливая смещение результатов анализа.
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	Химическая нейтрализация [11]. Гидросульфит натрия способен при определенных условиях быстро реагировать с остаточным пероксидом водорода. Впрочем, прибавление избытка реагента оказывает влияние на результаты анализа, ввиду того, что избыточный гидросульфит количественно взаимодействует с бихромат-ионами в кислой среде. Наряду с этим для получения приемлемых результатов анализа необходимо знать точную концентрацию избыточного реагента в растворе и количество бихромата, взаимодействующего с ним в этих условиях. Следует учесть, что при добавлении подкисленного раствора бихромата калия параллельно протекает разложение сульфита натрия с выделением сернистого газа.
	Разложение на активированных углях [12]. Суть метода состоит в разложении H2O2 на гетерогенном катализаторе – активированном угле, тип которого значительно влияет на скорость процесса. Наиболее эффективным является активированный уголь, пропитанный солями каталитически активных металлов, таких как медь, хром или серебро. Следует заметить, что одновременно с разложением H2O2 будет также протекать гетерогенное каталитическое окисление органических веществ на поверхности активированного угля. Таким образом, применение этого метода ограничено для случаев с загрязнителями, устойчивыми к окислению пероксидом водорода в условиях эксперимента.




