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в термостате при 37ºС в течение трех недель. Для оценки антимикроб-
ных свойств новых соединений определяли минимальную ингибиру-
ющую концентрацию (МИК, мг/л), которая соответствует концентра-
ции анализируемого вещества, при которой роста микобактерий  
в чашке Петри не наблюдалось. В качестве эталонов использованы 
известные противотуберкулезные препараты: пиразинамид, изони-
азид, циклосерин. 
Результаты. Результаты определения антимикобактериальных 
свойств синтезированных соединений показали, что МИК синтезиро-
ванных соединений составила 200 мг/л в случае 2,3,6-, 2,4,6-, 2,3,4-  
и 2,3,5-трифторзамещенных бензальдоксимов. МИК эталонов также 
составляла 200 мг/л. В случае 2,4,5- и 3,4,5-тризамещенных бензаль-
доксимом МИК составила >200 мг/л. 
Заключение. В результате проведенных экспериментов установлено, 
что трифторзамещенные оксимы обладают антимикобактериальной 
активностью, которая оказалась сравнимой с используемыми в насто-
ящее время противотуберкулезными средствами. 
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В настоящее время идентифицировано порядка 8000 растительных 
полифенолов. Активно изучается роль отдельных представителей этих 
соединений в профилактике и лечении многих заболеваний человека, 
а также их антиоксидантная активность. 
В свою очередь адреналин в организме при окислении по хиноидному 
пути и в условиях низкой концентрации протонов может иницииро-
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вать образование супероксид радикала (O2
-•) и запускать свободно ра-

дикальные процессы. Таким образом, изучение механизмов блокиров-
ки этого процесса и поиск эффективных природных ингибиторов яв-
ляется особенно актуальным. Отметим, что хиноидное автоокисление 
адреналина в условиях in vitro без участия ферментов может быть ин-
дуцировано в щелочной среде. 
Целью нашего исследования было изучение ингибирующей способно-
сти фенольных соединений, относящихся к разным классам, в реакции 
индуцированного автоокисления адреналина. Исходные растворы по-
лифенолов были приготовлены в 70%-ном этаноле. Реакционную 
смесь, содержащую 20 мкл образца, 20 мкл раствора адреналина  
(1 мМ в дистиллированной воде) и 300 мкл карбонатного буфера  
(200 мМ, рН 10,55) инкубировали 20 мин. при 36,6°C. Молярное соот-
ношение адреналин / соединение было 1:0,5 и/или 1:1. Изменение оп-
тической абсорбции регистрировали в течение 20 минут с шагом  
5 минут, при длине волны 347 нм с использованием комбинированно-
го спектрофлуориметра BGM FLUOstar Omega оснащенного устрой-
ством для считывания микропланшеты и термостатированием. Кроме 
того, регистрировали изменение абсорбции 1 мМ раствора адреналина 
в карбонатном буфере (А) и образца в карбонатном буфере (контроль) 
при вышеописанных условиях. Ингибирование автоокисления адрена-
лина (%) рассчитывали как [(A-A E)/A] × 100, где A – оптическая аб-
сорбция адреналина в карбонатном буфере, AE – разница между опти-
ческими абсорбциями реакционной смеси и контроля. В случае если 
A<AE действие полифенола считали прооксидантным, если ингибиро-
вание было менее ±10% – отсутствие как ингибирующего, так и сти-
мулирующего эффекта. 
Действие фенольных соединений на процесс автоокисления адрена-
лина было различным. Хлорогеновая кислота оказывала только про-
оксидантное действие. Галловая кислота показала наибольшую анти-
оксидантную способность (55,1%, в молярном соотношении 1: 0,5) 
среди других протестированных фенольных кислот. 
Эпигаллокатехин и кемпферол обладают наибольшей ингибирующей 
способностью (78,7% и 75,1% соответственно при молярном соотно-
шении 1: 0,5) среди других флавоноидных агликонов. Способность 
ингибирования аутоокисления адреналина увеличилась при гликози-
лировании флавоноидов. Например, при молярном соотношении к 
адреналину 1: 1 антиоксидантная активность кверцетина составляла 
11,7%, а рутина - 42,8%. 
Результаты показали, что антиоксидантная (ингибирующая) способ-
ность снижалась, а прооксидантная активность повышалась при 
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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 = 


