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уменьшении количества гидроксогрупп и увеличении количества ме-
тильных групп в структуре полифенола. 
Таким образом, в результате исследования выявлены фенольные со-
единения, которые могут быть использованы при коррекции процесса 
автоокисления адреналина, в том числе и in vivo.  
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Topicality: in silico methods are the pre-experimental analysis of sub-
stances. Due to the GUSAR Acute Rat Toxicity program, it is possible to 
predict acute toxic effects of substances in rats under in silico conditions, 
which will enable to predict the result of the experiment in vitro. 
Purpose: to determine the acute toxic effect of Nigella damascena fatty 
and essential oils by in silico methods. 
Materials and methods of the research: In silico prediction of LD50  
values for rats by four types of administration (oral, intravenous, intra-
abdominal, subcutaneous, inhalation) using GUSAR Acute Rat Toxicity 
computer program. The following fatty acids (myristic acid, palmitoleic 
acid, arachidonic acid, oleic acid, palmitic acid, stearic acid, linoleic acid) 
and essential oils (thymoquinone, carvone, limonene, p-cymene, trans-
anethole) oil have been selected for computer screening. 
Results: This computer program is based on the SYMYX MDL toxicity 
database, which includes information on 1000 chemical structures with 
acute toxicity data in rats represented by LD50 values. 
The following results have been obtained: essential oil (1. Thymoquinone: 
intraperitoneal injection in rats (IP) LD50 = 292,9 mg/kg; intravenous in-
jection in rats (IV) LD50 = 41,03 mg/kg; oral administration in rats (Oral) 
LD50 = 1979 mg/kg; subcutaneous injection in rats (SC) LD50 =  
689,8 mg/kg. 2. Carvone: Rat IP LD50 = 121,8 mg/kg; Rat IV LD50 =  
34,7 mg/kg; Rat Oral LD50 = 1432 mg/kg; Rat SC LD50 = 162,9 mg/kg. 3. 
Limonene: Rat IP LD50 = 139,4 mg/kg; Rat IV LD50 = 35,58 mg/kg;  
Rat Oral LD50 = 2167 mg/kg; Rat SC LD50 = 162,1 mg/kg. 4. p-cymene: 
Rat IP LD50 = 722,5 mg/kg; Rat IV LD50 = 37,49 mg/kg; Rat Oral LD50 = 
2786 mg/kg; Rat SC LD50 = 511,7 mg/kg. 5. trans-anethole: Rat IP LD50 = 
559,6 mg/kg; Rat IV LD50 = 58,77 mg/kg; Rat Oral LD50 = 3243 mg/kg; 
Rat SC LD50 = 1085 mg/kg) and fatty oil (1. Stearic acid: Rat IP LD50 = 
2269 mg/kg; Rat IV LD50 = 1425 mg/kg; Rat Oral LD50 = 4010 mg/kg; 
Rat SC LD50 = 4306 mg/kg. 2. Linoleic acid: Rat IP LD50 = 7208 mg/kg; 
Rat IV LD50 = 588,7 mg/kg; Rat Oral LD50 = 6838 mg/kg; Rat SC LD50 = 
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5257 mg/kg. 3. Palmitic acid: Rat IP LD50 = 2269 mg/kg; Rat IV LD50 = 
1425 mg/kg; Rat Oral LD50 = 4010 mg/kg; Rat SC LD50 = 4306 mg/kg.  
4. Arachidonic acid: Rat IP LD50 = 6788 mg/kg; Rat IV LD50 = 1136 mg/kg; 
Rat Oral LD50 = 7240 mg/kg; Rat SC LD50 = 6820 mg/kg. 5. Oleic acid:  
Rat IP LD50 = 7354 mg/kg; Rat IV LD50 = 744,1 mg/kg; Rat Oral LD50 = 
4904 mg/kg; Rat SC LD50 = 3153 mg/kg. 6. Myristic acid: Rat IP LD50 = 
2034,2 mg/kg; Rat IV LD50 = 1330 mg/kg; Rat Oral LD50 = 3033 mg/kg; 
Rat SC LD50 = 3716 mg/kg. 7. Palmitoleic acid: Rat IP LD50 = 6939 mg/kg; 
Rat IV LD50 = 698,6 mg/kg; Rat Oral LD50 = 4742 mg/kg; Rat SC LD50 = 
2358 mg/kg). 
Conclusion: the acute toxicity data in rats using in silico method, which is 
a more humane and more environmentally friendly method of research than 
the classic method of using animals, has been obtained. The obtained data 
will be used in the future to create new medicines. 
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В последние годы во многих странах мира отмечается рост количества 
больных с неалкогольным стеатогепатитом (НАСГ), заболеванием, 
которое является независимой нозологической формой хронического 
поражения печени невирусной и неалкогольной природы, характери-
зующимся жировой дистрофией ткани органа с воспалительно-
некротическими изменениями ее паренхимы и стромы. 
Изучение патогенетических и саногенетических аспектов заболеваний 
печени обычно проводится с использованием экспериментальных мо-
делей, сопровождающихся глубокими структурными изменениями 
ткани органа, сходными с таковыми нарушениями у человека, но 
формирующимися за более короткий период времени. Примененный  
в настоящей работе способ моделирования НАСГ оказался не слож-
ным в техническом воспроизведении и способствовал проведению 
оригинальных и имеющих практическое значение для медицины и 
биологии исследований по выяснению патогенетических механизмов 
формирования жировой болезни печени и причин, способствующих 
запуску процессов фиброгенеза.  
Цель работы — оценка влияния экспериментально вызванных патоло-
гических процессов в печени на биохимические реакции в крови крыс. 
В экспериментах использовали крыс самцов линии Вистар. Животные 
двух групп в течение 30 и 90 суток содержались на специальной ги-
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