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сульфата наблюдалось резкое снижение рН и увеличение ЭДС элект-
родной системы. Растворы железа(II) сульфата проявляли слабое коа-
гуляционное действие, но при этом также наблюдалось снижение рН 
растворов альбуминов и увеличение ЭДС электродной системы. При 
добавлении растворов MnSO4 в диапазоне концентраций 1–10% про-
исходило незначительное изменение рН и ЭДС электродной системы, 
сохраняющее отрицательное значение. Исходя из исследований при 
действии сульфатов тяжелых металов можно построить лиотропный 
ряд катионов с учетом их коагуляционной способности: Cu(ІІ) > Fe(ІІ) 
> Zn > Mn(ІІ) > Ni(ІІ). При добавлении ртути(II) хлорида наблюдалась 
постепенная коагуляция с уменьшением ЭДС системы до 30 мВ. Цинка 
хлорид вызывал умеренную коагуляцию с изменением рН от 6,69 до 
6,79. ЭДС электродной системы изменялась от 35 до 8 мВ, что позво-
ляет сделать предположение о частичной коагуляции альбуминов, да-
же при высокой концентрации коагулятора. При добавлении FeCl3 в 
концентрациях 10%, 8% и 5% изменение значений рН составило 2,45, 
2,37 та 2,69, а максимальное увеличение ЭДС до 277 мВ наблюдалось 
в случае 8% раствора. В случае введения меди(II) хлорида также про-
исходила мгновенная коагуляция со снижением заряда белковой мо-
лекулы с последующим слипанием частичек альбумина. При умень-
шении концентрации растворов хлоридов-коагуляторов наблюдалось 
увеличение рН и снижение ЭДС электродной системы. 5% раствор 
CuCl2 проявлял незначительное уменьшение рН и увеличение ЭДС до 
95 мВ. Исходя из экспериментальных данных лиотропный ряд хлори-
дов тяжелых металлов имеет вид Fe(III) > Cu(II) > Hg(II) > Zn. Наибо-
лее выраженный коагуляционный эффект наблюдается при добавле-
нии 8% раствора FeCl3 (согласно правила Шульца–Гарди), что можно 
объяснить разрушение гидратной оболочки и образованием адсорбци-
онного слоя альбумината на поверхности молекулы белка. При этом 
термодинамическая устойчивость белковой молекулы уменьшалась, а 
силы взаимного притяжения увеличивались, что вызывало мгновенную 
коагуляцию с уменьшением площади поверхности белковых частичек. 
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Relevance. Nowadays pre-experimental researches in silico are gaining 
increasing use. Using in silico methods can be obtained pre-experimental 
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analysis of biologically active substances of both synthetic and natural 
origin. They give an opportunity to save time of research, to emphasize the 
areas of experimental tests and to identify the best ways to achieve the ob-
jectives. The GUSAR Acute Rat Toxic program provides an opportunity to 
predict acute toxic effects on rats by the in silico method, which is more 
humane than the classic method. 
The aim is to determine the acute toxic effect of the biologically active 
substances of the medicinal plant Adonis Vernalis by in silico methods. 
Materials and methods of research. Computer forecasting was carried out 
by the GUSAR Acute Rat Toxicity program to obtain LD50 values for rats, 
which was done by four types of administration (oral, intravenous, intraper-
itoneal, subcutaneous, inhalation). The following biologically active sub-
stances of Adonis Vernalis are selected for research: Vitexin, Cymarine, 
Adonitoxin, Vernadigin, Strophanthidin, Strophadogenin, Adonivernith, 
Phytosterin, Orientin and Isoorientine. The GUSAR Acute Rat Toxicity 
program contains information taken from the SYMYX MDL Toxicity Da-
tabase. 
Results. After the computer screening, we have obtained the following 
data: 1. Vitexin: intraperitoneal route of administration in rats (IP) LD50 = 
668,3 mg/kg; intravenous route of administration in rats (IV) LD50 =  
1731 mg/kg; oral route of administration in rats (Oral) LD50 =  
5531 mg/kg; subcutaneous route of administration in rats (SC) LD50 = 
3089 mg/kg. 2. Cymarine: Rat IP LD50 = 18,91 mg/kg; Rat IV LD50 =  
16,38 mg/kg; Rat Oral LD50= 29,09 mg/kg; Rat SC LD50 = 16,25 mg/kg.  
3. Adonitoxin: Rat IP LD50 = 28,74 mg/kg; Rat IV LD50 = 18,4 mg/kg;  
Rat Oral LD50= 31,72 mg/kg; Rat SC LD50 = 39,26 mg/kg. 4. Vernadigin: 
Rat IP LD50 = 29,43 mg/kg; Rat IV LD50 = 10,09 mg/kg; Rat Oral LD50= 
30,94 mg/kg; Rat SC LD50= 43,11 mg/kg. 5. Strophanthidin: Rat IP LD50= 
293,6 mg/kg; Rat IV LD50 = 10,2 mg/kg; Rat Oral LD50 = 33,16 mg/kg;  
Rat SC LD50= 113 mg/kg. 6. Strophadogenin: Rat IP LD50 = 151,8 mg/kg; 
Rat IV LD50 = 13,77 mg/kg; Rat Oral LD50 = 502,9 mg/kg; Rat SC LD50 = 
141,1 mg/kg. 7. Adonivernith: Rat IP LD50 = 256,6 mg/kg; Rat IV LD50 = 
1988 mg/kg; Rat Oral LD50 = 2914 mg/kg; Rat SC LD50 = 2440 mg/kg.  
8. Phytosterin: Rat IP LD50 = 896,7 mg/kg; Rat IV LD50 = 5,876 mg/kg; 
Rat Oral LD50 = 1280 mg/kg; Rat SC LD50 = 838,7 mg/kg. 9. Orientin:  
Rat IP LD50 = 659,5 mg/kg; Rat IV LD50 = 1819 mg/kg; Rat Oral LD50 = 
2754 mg/kg; Rat SC LD50 = 1047 mg/kg. 10. Isoorientine: Rat IP LD50 = 
682 mg/kg; Rat IV LD50 = 1642 mg/kg; Rat Oral LD50 = 3837 mg/kg;  
Rat SC LD50 = 2086 mg/kg. 
According to the results, all compounds belong to grades 3, 4 and 5 accord-
ing to the classification of K.K. Sidorova 
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Conclusions. The obtained data on acute toxicity in rats was carried out in 
silico methods, which is more economically, ecologically and more 
humane than the classical method. The obtained values LD50 for rats will be 
used in the future to create new medical and cosmetic medicines. 
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Технология Ленгмюра, позволяет получать нерастворимые в воде мо-
номолекулярные слои амфифильных молекул, к которым, в первую 
очередь, относятся жирные кислоты (ЖК), играющие важную роль во 
множестве метаболических процессов. Ранее нами была показана воз-
можность анализа насыщенных ЖК в виде монокарбоксилатов бария 
методом времяпролетной масс-спектрометрии с матрично-активиро-
ванной лазерной десорбцией/ионизацией (МАЛДИ-МС) после раство-
рения монослоев, полученных в установке Ленгмюра [1]. 
В данной работе мы предлагаем подход, в котором процесс формиро-
вания монослоев Ленгмюра переносится непосредственно на поверх-
ность МАЛДИ мишени, что позволяет сократить и упростить пробо-
подготовку, а также значительно повышает чувствительность метода. 
При этом образование монослоя происходит в условиях, не приводя-
щих к расщеплению липидов, следовательно, связанные ЖК не участ-
вуют в формировании монослоя. Формирование монослоев осуществ-
ляется на капле водной субфазы (водный раствор ацетата бария с до-
бавлением 2,5-дигидроксибензойной кислоты) объемом менее 1 мкл, 
нанесенной на пятно мишени. На поверхность капли наносят равный 
объем органического растворителя (гексан), содержащего ЖК, так, 
чтобы раствор стекал с поверхности водной капли. После высыхания 
органической фазы на поверхности пятна МАЛДИ мишени образуется 
монослой с упорядоченной структурой. После разрушения монослоя  
с помощью 90% водного ацетонитрила образец готов к МАЛДИ-МС 
анализу. Стоит отметить, что использование в качестве водной фазы 
раствора соли бария позволяет получать монослои, состоящие пре-


