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РЕЗЮМЕ
Введение. Разработка комплексных подходов к тестированию, оценке опасности и риска воз-
действия химических веществ на здоровье человека и среду его обитания является одним из 
приоритетных направлений профилактической токсикологии. Комплексный подход для оцен-
ки опасности предполагает использование различных комбинаций методов in silico, in chemico,  
in vitro, ex vivo, in vivo . В Российской Федерации методы in silico зачастую воспринимаются экс-
пертами скептически, что связано прежде всего с отсутствием их юридически закрепленного ста-
туса, слабо развитой методической базой и недостаточной подготовкой специалистов. С целью 
расширения методической базы проведено изучение возможности прогнозирования стабильно-
сти химических веществ в биотических условиях с использованием программного обеспечения  
ОЭСР QSAR Toolbox.
Материал и методы. Работа выполнена с использованием программного обеспечения ОЭСР  
QSAR Toolbox версии 4.4.1., руководящих документов ОЭСР по оценке биоразложения химических 
веществ.
Результаты. Мировым сообществом и ОЭСР разработана и внедрена трёхуровневая система тести-
рования химических веществ на биоразложение, которая включает тесты на быстрое биоразложение 
(руководства ОЭСР 301 A, 301 B, 301 C, 301 D, 301 E, 301 F, 306, 310), тесты на определение потен-
циальной способности к биоразложению (руководства ОЭСР 302 A, 302 B, 302 C,  304 A) и тесты с 
использованием модельных систем (руководства ОЭСР 303 A, 303 B).
Для тестирования возможностей программы были выбраны 24 конечные точки, в том числе опреде-
ление биоразлагаемости (%) по БПК, РОУ, выделению СО2, СН4 в тестах ОЭСР 301 А, 301 В, 301 С, 
301 D, 302 C, 302 В, а также определение биоразлагаемости (%) в донных отложениях и почве, коэф-
фициента биоконцентрации для более 100 органических химических веществ различного строения.
Расчёт параметров осуществляли по методу аналогов с последующей обязательной интерпретаци-
ей полученных данных экспертом. При прогнозировании биоразлагаемости химических веществ 
необходимо выполнить серию расчетов с использованием разных тестов (предпочтительны тесты 
ОЭСР 301 А, 301 В, 301 С, 301 D, 301 E, 302 B) и методов группировки с последующей комплексной 
оценкой полученных результатов с учётом не только структурного подобия веществ и аналогов, 
но и качества используемых экспериментальных данных. При прогнозировании биоразлагаемо-
сти по значениям БПК целесообразно использовать тест ОЭСР 301 С. Доля тестируемых веществ, 
биоразлагаемость которых удалось оценить по значениям БПК, составляет около 50% в тесте 
ОЭСР 301 С, что обусловлено прежде всего наличием значительного количества эксперименталь-
ных данных. Перспективным представляется расчет коэффициентов биоконцентрации. Пример-
но для 45% тестируемых веществ удалось рассчитать коэффициенты биоконцентрации с хорошей 
корреляцией с экспериментальными данными. Биоразложение в почве (% и период полураспада) 
можно прогнозировать только для очень ограниченного круга соединений (10% тестируемых ве-
ществ), что связано со сложностью подбора структурно близких аналогов с экспериментальными 
данными. Метод не применим для прогнозирования биоразложения солей, металлоорганических 
соединений, полимерных молекул и смесевых продуктов.
Заключение. В результате проведенного исследования Российским регистром потенциально опас-
ных химических и биологических веществ разработано методическое пособие по прогнозирова-
нию стабильности химических веществ в биотических условиях с использованием программного 
обеспечения ОЭСР QSAR Toolbox. В документе представлены алгоритмы расчётов биоразлагае-
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мости (%) по тестам ОЭСР 301, 302, 303; БПК, коэффициентов биоконцентрации и биоразлагае-
мости (%) в почве.
Ключевые слова: QSAR Toolbox; стабильность; биотические условия; биоразложение; методы ОЭСР; 
коэффициент биоконцентрации; биохимическое потребление кислорода
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ABSTRACT
Introduction. The development of integrated approaches to testing, assessment of the hazard and exposure 
risk of chemicals on human health and the environment is one of the priorities of preventive toxicology. An 
integrated approach involves various combinations of methods in silico, in chemico, in vitro, ex vivo, in vivo for 
hazard assessment. In the Russian Federation, in silico methods are often perceived with skepticism, mainly 
due to the lack of their legal status, weak methodological base and insufficient training of specialists. In order 
to expand the methodological base, the possibility of predicting the stability of chemicals in biotic conditions 
using the OECD QSAR Toolbox software was studied.
Material and methods. The OECD QSAR Toolbox software version 4.4.1., OECD guidelines on the assessment 
of biodegradation of chemicals.
Results. The world community and the OECD have developed and implemented a three-level system for 
chemicals biodegradation testing, which includes tests for readily biodegradation (OECD Guidelines 301 
A, 301 B, 301 C, 301 D, 301 E, 301 F, 306, 310), tests to determine the potential biodegradability (OECD 
Guidelines 302 A, 302 B, 302 C, 304 A) and model systems tests (OECD Guidelines 303 A, 303 B).
To test the capabilities of the program, 24 endpoints were selected. They are the determination of 
biodegradability (%) by BOD, DOC, CO2, CH4 releases in OECD tests 301 A, 301 B, 301 C, 301 D,  
302 C, 302 B, biodegradability (%) in sediments and soil, bioconcentration factors for more than 100 organic 
chemicals of various structures.
The parameters were calculated using the analog method, followed by mandatory interpretation of the 
data obtained by an expert. When predicting the biodegradability of chemicals, it is necessary to perform 
a series of calculations using different tests (OECD tests 301 A, 301 B, 301 C, 301 D, 301 E, 302 B are 
preferred) and grouping methods followed by a comprehensive assessment of the results obtained, taking 
into account not only the structural similarity of substances and analogues, but also the quality of the 
experimental data used. When predicting biodegradability by BOD values, it is advisable to use the OECD 
301 C test. The proportion of tested substances whose biodegradability could be estimated by BOD values 
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Введение

Разработка комплексных подходов к тестиро-
ванию, оценке опасности и риска воздействия 
химических веществ на здоровье человека и среду 
его обитания является одним из приоритетных 
направлений профилактической токсикологии. 
Это обусловлено тем, что противоречивость ре-
зультатов исследований, неоднозначность трак-
товки экспериментальных и расчетных данных 
как бизнес-сообществом, так и контрольно-над-
зорными органами может привести к ошибоч-
ным интерпретациям в отношении токсических 
свойств химических веществ, и, как следствие, к 
принятию некорректных регуляторных решений.

Комплексный подход предполагает ис-
пользование различных комбинаций методов  
in silico, in chemico, in vitro, ex vivo, in vivo для 
оценки опасности, в том числе для классифи-
кации по Согласованной на глобальном уровне 
системе классификации и маркировки (СГС) 
химических веществ. Методы in silico позволя-
ют не только существенно сократить количество 
экспериментов, выполненных на животных, но 
и в короткие сроки провести скрининг опасных 

свойств большого массива соединений, поэто-
му могут являться отправной точкой полно-
масштабных исследований. Несмотря на то, что 
в последние годы мировым сообществом актив-
но развивается данное направление, разработан 
ряд доступных программных продуктов (OECD 
QSAR Toolbox, Biowin, TOPKAT, Catalogic, 
Danish QSAR predictions database, BCFBAF, 
CAESAR Model for BCF, T.E.S.T. и другие), поз-
воляющих прогнозировать физико-химические 
и (или) (эко)токсические свойства вещества, 
опираясь на его структуру [1–5]. В Российской 
Федерации методы in silico (и полученные с их 
использованием результаты) зачастую воспри-
нимаются экспертами скептически, что связано 
прежде всего с отсутствием юридически закреп-
ленного статуса методов in silico, слабо развитой 
методической базой и недостаточной подготов-
кой специалистов.

Для внедрения в практику российской профи-
лактической токсикологии программного обеспе-
чения ОЭСР QSAR Toolbox, представляющегося 
перспективным в качестве альтернативного ме-
тода при изучении и ранжировании химических 
веществ по степени опасности, в 2021–2023 гг.  

is about 50% in the OECD 301 C test, which is primarily due to the presence of a significant amount of 
experimental data. The calculation of bioconcentration factors seems to be promising. For about 45% of 
the tested substances, it was possible to calculate bioconcentration coefficients with good correlation with 
experimental data. Biodegradation in soil (% and half-life) can be predicted only for a very limited range 
of compounds (10% of the tested substances), which is due to the difficulty of selecting structurally similar 
analogues with experimental data. The method is not applicable for predicting the biodegradation of salts, 
organometallic compounds, polymer molecules and mixed products.
Conclusion. The Russian Register of Potentially Hazardous Chemical and Biological Substances has developed 
a methodological guide for predicting the stability of chemicals in biotic conditions using the OECD QSAR 
Toolbox software. The document presents algorithms for calculating biodegradability (%) according to OECD 
tests 301, 302, 303; BOD, bioconcentration factors and biodegradability (%) in soil.
Keywords: QSAR Toolbox; stability; biotic conditions; biodegradation; OECD methods; bioconcentration factor; 
biochemical oxygen demand
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Таблица 1 / Table 1

Тесты по определению биоразложения химических веществ
Tests to determine the biodegradation of chemicals

Тест Определяемый 
параметр Исследуемые вещества

301 А Поглощение РОУ Растворенный 
органический углерод

Нелетучие водорастворимые соединения

301 B Выделение CO2 Выделение СО2 Нелетучие водорастворимые соединения

301 B Непрерывный тест на выделение CO2 Выделение СО2 Летучие / нелетучие водорастворимые 
соединения, применяемые как в открытой,  
так и в закрытой системах

301 C Модифицированный тест MITI (I) Потребляемый кислород Нелетучие водорастворимые соединения

301 D Испытание в закрытом сосуде Растворенный кислород Летучие и токсичные соединения при тестовых 
концентрациях 2 мг/л

301 E Модифицированный тест ОЭСР Растворенный 
органический углерод

Нелетучие водорастворимые соединения  
при низкой концентрации инокулята

301 F Манометрическое определение БПК Потребляемый кислород Плохо растворимые в воде,  
нелетучие и летучие соединения.

302 A Полунепрерывный тест с 
использованием активного ила

Растворенный 
органический углерод

Нелетучие водорастворимые органические 
соединения, не ингибирующие развитие 
бактерий в испытуемой концентрации

302 B Модифицированный метод Зан-
Велленса/EМPA

Растворенный 
органический углерод, 
химическое потребление 
кислорода

Нелетучие водорастворимые соединения, 
адсорбция которых незначительна,  
не образующие пену и не ингибирующие 
микроорганизмы в исследуемой концентрации

302 C Модифицированный метод MITI (II) Потребляемый кислород Нелетучие водорастворимые органические 
соединения, не ингибирующие микроорганизмы 
в исследуемой концентрации

303 A Аэробная очистка сточных вод: 
Аэротенки

Растворенный 
органический углерод, 
химическое потребление 
кислорода

Нелетучие водорастворимые органические 
соединения

303 B Аэробная очистка сточных вод: 
Биопленки

Растворенный 
органический углерод

Водорастворимые органические соединения

304 A Биоразложение в почве 
естественным путем

Содержание 14CO2 Летучие / нелетучие водорастворимые /  
не водорастворимые соединения, которые  
не ингибируют микроорганизмы

306 Биоразложение в морской воде Растворенный 
органический углерод

Нелетучие водорастворимые соединения

310 CO2 в герметичных сосудах Выделение СО2 Летучие соединения

Таблица 2 / Table 2

Интепретация результатов в тесте ОЭСР 301
Interpretation of OECD № 301 tests results

Классификация
Биоразлагаемость, %

ОЭСР 301  
B-D и F

ОЭСР 301  
А и Е

Не биоразлагаемое < 20 < 20

Биоразлагаемое > 20 и < 60 > 20 и < 70

Легко биоразлагаемое > 60 > 70

Российским регистром потенциально опасных 
химических и биологических веществ подготов-
лено несколько пособий, посвящённых прогно-
зированию параметров острой токсичности,  
в том числе для представителей водной биоты;  
а также специфических и отдаленных эффектов – 
кожной сенсибилизации, канцерогенного, мута-
генного и репротоксического эффектов с исполь-
зованием указанного инструмента [1–5].

Не менее актуальным при оценке опасности 
химических веществ, загрязняющих различные 
объекты окружающей среды, является вопрос 
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Рис. 1. Доля веществ, биоразлагаемость которых удалось 
оценить по значениям БПК в тестах ОЭСР 301 С, 301 D, 302 C 
с помощью программы. 
Fig. 1. The proportion of substances whose biodegradability 
could be estimated by the values of BOD in the OECD tests  
301 C, 301 D, 302 C using the program.

стабильности в биотических и абиотических 
условиях [1, 16].

Цель исследования – изучение возможности 
прогнозирования стабильности химических ве-
ществ в биотических условиях с использованием 
программного обеспечения ОЭСР QSAR Toolbox, 
обоснование практического применения полу-
ченных результатов.

Материал и методы
Работа выполнена с использованием программ-

ного обеспечения ОЭСР QSAR Toolbox v. 4.4.1. [8], 
руководящих документов ОЭСР по оценке биораз-
ложения химических веществ [9–17].

Результаты и обсуждение
Мировым сообществом и ОЭСР разработана 

и внедрена трехуровневая система тестирования 
химических веществ на биоразложение, кото-
рая включает тесты на быстрое биоразложение 
(руководства ОЭСР 301 A, 301 B, 301 C, 301 D,  
301 E, 301 F, 306, 310), тесты на определение 
потенциальной способности к биоразложению 
(руководства ОЭСР 302 A, 302 B, 302 C, 304 A)  
и тесты с использованием модельных систем (ру-
ководства ОЭСР 303 A, 303 B) [9–18]. Комплекс-
ный подход и этапность проведения исследова-
ний позволяют оценить биоразложение различ-
ных классов веществ в условиях, приближенных 
к реальным. Краткая сводка по методам с указа-
нием определяемых параметров и характеристик 
исследуемых веществ представлена в табл. 1.

Биоразлагаемость выражается в процентах, 
например в тесте ОЭСР 301 С как потребле-
ние кислорода (с учетом данных контрольного 
эксперимента с посевной культурой) от тео-
ретического потребления кислорода [10–15].  
На основании полученных значений процента 

биоразложения химические вещества могут быть 
классифицированы как легко биоразлагаемые, 
биоразлагаемые, не биоразлагаемые. Пример ин-
терпретации результатов в тесте ОЭСР 301 при-
ведён в табл. 2 [7–19].

Программное обеспечение ОЭСР QSAR Toolbox 
позволяет прогнозировать результаты выше-
перечисленных тестов (см. табл. 1), поскольку в 
версии 4.4.1 интегрировано более 110 конечных 
точек. Для тестирования возможностей програм-
мы были выбраны 24 конечные точки, в том чис-
ле определение биоразлагаемости (%) по БПК, 
РОУ, выделению СО2, СН4 в тестах ОЭСР 301 А, 
301 В, 301 С, 301 D, 302 C, 302 В, а также опре-
деление биоразлагаемости (%) в донных отложе-
ниях и почве, коэффициента биоконцентрации 
для более 100 органических химических веществ 
различного строения [7].

При прогнозировании параметров (показа-
телей) химического вещества с использованием 
программного обеспечения ОЭСР QSAR Toolbox 
используется принцип группировки, который 
предполагает рассмотрение близких по структуре 
химических веществ не как отдельных предста-
вителей, а как группы веществ [20]. При группи-
ровке химических веществ отсутствует необходи-
мость в экспериментальном определении (эко)
токсикологических показателей каждого отдель-
ного представителя группы, так как эксперимен-
тальные данные других представителей исполь-
зуются для восполнения пробелов в информации 
о токсических свойствах исследуемого (рассмат-
риваемого) вещества. Стоит отметить, что груп-
пировка широко используется в гигиеническом 
нормировании химических веществ в различных 
средах (воздух рабочей зоны, атмосферный воз-
дух, вода) при обосновании как индивидуальных, 
так и групповых нормативов.

Прогнозирование стабильности химических ве-
ществ в биотических условиях осуществляется с по-
мощью специфических (предназначенных для рас-
чета определенных показателей), механистических 
и эмпирических (предназначенных для идентифи-
кации определенных химических элементов, функ-
циональных групп, структурного подобия) методов 
группировки, интегрированных в программу и поз-
воляющих сформировать первоначальную выбор-
ку веществ-аналогов, экспериментальные данные 
которых будут использованы для расчета искомых 
параметров (показателей). Наиболее перспектив-
ными для прогнозирования биоразлагаемости  
являются следующие методы группировки:

•	Biodegradation fragments (Bio WIN MITI),
•	Bioaccumulation – metabolism alerts,
•	Bioaccumulation metabolism half-lives,
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Таблица 4 / Table 4

Прогнозирование коэффициентов биоконцентрации химических веществ
Calculation of chemicals bioconcentration factors (BCF) 

CAS Наименование log Kow
Коэффициент биоконцентрации, log(л/кг)

Эксперимент 
(данные литературы) Расчёт

62-53-3 Аминобензол (анилин) 0,9 0,0414–2,45 – / 1,58

100-02-7 4-Нитрофенол 1,91 (–0,886)–2,45 4,52 / 1,12 

111-46-6 Диэтиленгликоль –1,47 2 2,57 / 2,53

107-21-1 Этан-1,2-диол (–1,35)–(–1,2) (–0,68)–(–0,22) 2,56 / 2,56

90-43-7 2-Фенилфенол 3,28 1,34 – / 2,85

50-00-0 Метаналь 0,35 ≤0 – / 2

1879-09-0 2-(трет-Бутил)-4,6-диметилфенол 3,64–4,52 2,33–2,42 2,71 / 1,89

97-02-9 1-Амино-2,4-динитробензол 1,41–2,22 1,11 1,01 / 1,13

527-60-6 1-Гидрокси-2,4,6-триметилбензол 2,73 0,908–1 2,73 / 1,74

98-95-3 Нитробензол 1,85 0,301–1,38 3,09 / 2,49

121-44-8 N,N-Диэтилэтанамин 0,87–1,45 (–0,301)–0,69 1,74 / 1,28

65-85-0 Бензойная кислота 1,87–2,03 0,477–3,44 – / 2,06

81-11-8 4,4'-Диаминостильбен-2,2'-дисульфокислота –1,7 (–0,301)–0,672 2,57 / 0,44 

80-05-7 2,2-Бис(4-гидроксифенил)пропан 2,2–3,32 <5,48 2,21 / 1,81 

78-59-1 3,5,5-Триметилциклогекс-2-ен-1-он 1,67–1,7 0,255–1 2,15 / 1,69

2597-03-7 Фентоат 3,47 0,845–5,77 – / 2,4

2255-17-6 Фенитрооксон 1,53 0,0792–5,97 – / 4,6

2581-34-2 3-Метил-4-нитрофенол 2,46 1,06–5,88 2,17 / 2,06

2243-62-1 1,5-Нафталендиамин 1,34 0,176–5,36 2,84 / 1,74

10315-98-7 4-Изобутилморфолин 1,05 0–4,99 – / 0,643

10541-83-0 4-(Метиламино)бензойная кислота 1,5 (–0,523)–4,72 – / 1,27

141-78-6 Этилэтаноат 0,68–0,73 1,48–4,13 2,9 / 2,89

57-13-6 Карбонилдиамид (–2,35)–(–1,5) 4,07 1,52 / 0,81

112-27-6 3,6-Диоксаоктан-1,8-диол -1,75 3,23 1,68 / 1,33

84-74-2 Дибутилбензол-1,2-дикарбонат 4,57–4,9 <4,24 3,07 / 2,29

69-72-7 2-Гидроксибензойная кислота 2,2–2,6 2–3,54 – / 1,86

60-24-2 2-Гидроксиэтан-1-тиол –0,2 0,3 2,56 / 0,56

67-56-1 Метанол –0,63 0–0,653 0,68 / 0,33

108-95-2 Гидроксибензол 1,51 <4,72 2,15 / 2,57

6846-50-0 2,2-Диметил-1-(1-метилэтил)-1,3-
пропандиил-2-метилпропаноат

4,91 0,29–3,73 – / 2,89

606-28-0 Метил-2-бензоилбензоат 2,9–3,09 0,857–3,13 – / 2,21

103-50-4 Дибензиловый эфир 3,48 2,43–2,63 – / 2,63

107-02-8 Проп-2-еналь –0,09–0,2 2,54 – / 0,579

140-88-5 Этилпроп-2-еноат 1,22 1,94 2,17 / 3,22

52-68-6 О,О-Диметил(2,2,2-трихлор-1-гидроксиэтил)
фосфонат

0,42–0,51 (–2,7)–2,27 – / 2,98

https://doi.org/10.47470/0869-7922-2024-32-1-20-30
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•	Biodegradation probability,
•	Aquatic toxicity classification by ECOSAR,
•	Organic functional groups,
•	Structure similarity,
•	Substance type.

Выбор приоритетного метода группировки 
определяется пользователем с учетом количе-
ства найденных программой веществ-аналогов, 
имеющих экспериментальные данные. Первона-
чальные выборки могут содержать от нескольких 
веществ до сотен и даже тысяч, в зависимости от 
метода группировки, что связано с тем, что каж-
дый метод группировки имеет свой набор правил, 
по которым производится отбор веществ.

Расчёт параметров (показателей) осуще-
ствляется по методу аналогов [1] с последующей 
обязательной интерпретацией полученных дан-
ных экспертом. Рассчитанные значения биораз-
лагаемости (%), коэффициентов биоконцентра-
ции сравнивали с экспериментальными (литера-
турными) данными, небольшие выборки веществ 
с результатами расчетов приведены в табл. 3, 4. 
На основании проведенных исследований можно 
сделать следующие выводы:

1.	 Метод не применим для прогнозирования 
биоразложения солей, металлоорганических со-
единений, полимерных молекул и смесевых про-
дуктов.

2.	 При прогнозировании биоразлагаемости 
по значениям БПК целесообразно использовать 
тест ОЭСР 301 С (рис. 1). Доля тестируемых ве-
ществ, биоразлагаемость которых удалось оце-
нить по значениям БПК, составляет около 50%  
в тесте ОЭСР 301 С, что обусловлено прежде 
всего наличием значительного количества экспе-
риментальных данных.

3.	 Перспективным представляется расчёт 
коэффициентов биоконцентрации. Для пример-

но 45% тестируемых веществ удалось рассчитать 
коэффициенты биоконцентрации с хорошей 
корреляцией с экспериментальными данными 
(табл. 4, рис. 2).

4.	 Биоразложение в почве (% и период полу-
распада) можно прогнозировать только для очень 
ограниченного круга соединений (10% тестиру-
емых веществ), что связано со сложностью под-
бора структурно близких аналогов с эксперимен-
тальными данными. 

5.	 При прогнозировании биоразлагаемости 
химических веществ необходимо выполнить се-
рию расчётов с использованием разных тестов 
(предпочтительны тесты ОЭСР 301 А, 301 В,  
301 С, 301 D, 301 E, 302 B) и методов группировки 
с последующей комплексной оценкой получен-
ных результатов с учетом не только структурного 
подобия веществ и аналогов, но и качества ис-
пользуемых экспериментальных данных. 

Практическое применение прогнозирования 
биоразлагаемости химических веществ связано 
прежде всего с классификацией опасности хи-
мической продукции по воздействию на окружа-
ющую среду по СГС (ГОСТ 32424–2013) и кор-
ректным составлением паспортов безопасности 
(ГОСТ 30333) [21, 22]. Классификация продук-
ции по СГС, по рекомендациям ООН, подбор 
Н- и Р-фраз, номеров ООН, аварийных карто-
чек при железнодорожных и морских перевоз-
ках напрямую зависят от количества и качества 
данных о токсичности продукции в целом и ее 
компонентов. Согласно ГОСТ 32424 отнесение 
опасной химической продукции к продукции, 
обладающей хронической токсичностью для вод-
ной среды, проводят с использованием данных 
об острой и хронической токсичности в водной 
среде, растворимости в воде, способности к раз-
ложению в окружающей среде, способности к 

Рис. 2. Доля веществ, для которых удалось рассчитать значения параметров (показателей).
Fig. 2. The proportion of substances for which it was possible to calculate the values of parameters (indicators).
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биоаккумуляции [21]. Если острая токсичность 
для водной среды изучается достаточно активно 
и в литературе представлено значительное коли-
чество значений CL50, EC50 и т.д. для предста-
вителей водной биоты, то данные по хрониче-
ской токсичности являются большой редкостью. 
Поэтому оценка хронической токсичности в 
водной среде по биоразлагаемости и биоаккуму-
ляции (посредством коэффициентов распреде-
ления октанол/вода logKow и биоконцентрации 
BCF) может быть подспорьем при составлении 
паспортов безопасности на продукцию.

Заключение

В результате проведенного исследования Рос-
сийским регистром потенциально опасных хими-
ческих и биологических веществ разработано ме-
тодическое пособие по прогнозированию стабиль-
ности химических веществ в биотических услови-
ях с использованием программного обеспечения 
ОЭСР QSAR Toolbox [7]. В документе представле-
ны алгоритмы расчётов биоразлагаемости (%) по 
тестам ОЭСР 301, 302, 303; БПК, коэффициентов 
биоконцентрации и биоразлагаемости (%) в почве.
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