
Экотоксикологические 
профили химических 
процессов
Статус
По данной разработке проведено фундаменталь-
ное научное исследование, работа апробирована 
на практике, протестирована и внедрена для 
практического использования.

Продукция
Анализ экотоксикологических профилей дей-
ствующих химических процессов в промышлен-
ности, планируемых химических производствах, 
малотоннажной химии, ОКР, НИР; услуга предо-
ставляется по запросу.

Описание
Ссылка на веб-сайт: http://zioc.ru/bio-profiles

Контакт
alab@ioc.ac.ru

В ИОХ РАН в рамках работ по анализу токсичности 
популярных реакционных сред и катализаторов 
была разработана принципиально новая схема 
оценки химических реакций с точки зрения 
токсичности участвующих в них реагентов – 
профили токсичности реакций. Предложенный 
способ оценки применим для любых химических 
превращений, токсичность компонентов которых 
может быть измерена на соответствующем биоло-
гическом объекте.

.

Профили токсичности реакций, или токс-про-
фили, наглядно демонстрируют «токсический 
потенциал» химического процесса. Токс-профиль 
реакции учитывает биологическую активность 
всех веществ, вступающих в реакцию или обра-
зующихся при ее протекании. Для каждого токс-
профиля рассчитывается токс-фактор реакции, 
который показывает, как меняется «токсичность 
процесса» в ходе его протекания. Токс-профили 
предлагается использовать для сравнения раз-
личных способов получения некоего химического 
продукта с целью определения компонентов 
реакций, представляющих наибольшую 
опасность (таких как исходные вещества, 
катализаторы, растворители и др.).

Рисунок 1. Токс-профиль химической реакции 
на примере синтеза 1,1’-бифенила при использо-
вании фенилбороновой кислоты и йодбензола 
в качестве исходных веществ и Pd(OAc)2 в качес-
тве катализатора. Площадь сектора соответствует 
массе вещества в реакции.
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показателя биологической активности (токсич-
ности) использованы полулетальные дозы 
веществ, полученные на крысах при пероральном 
введении. Поскольку концепция токс-профиля 
является универсальной и позволяет визуализи-
ровать и количественно оценить влияние некоего 
химического процесса на некий биологический 
объект, токс-профили можно строить на основа-
нии различных видов биологической активности. 

Например, клеточные культуры позволяют 
провести быструю предварительную оценку 
цитотоксичности широкого круга соединений 
на клеточных линиях различного происхождения. 
Полученные данные можно впоследствии приме-
нить для более специализированных токсиколо-
гических исследований с привлечением высших 
организмов. То есть токс-профили помогут 
отобрать реагенты и процессы для этих иссле-
дований.

Биострипы химических реакций представляют 
собой более компактную форму токс-профилей 
и позволяют визуально сравнивать различные 
способы синтеза одного целевого продукта. 
Они построены на основании цитотоксичности 
(полумаксимальной цитотоксической концентра-
ции, CC50) компонентов реакций по отношению 
к некоей клеточной линии. Биострипы характе-
ризуются дополнительными метриками 
токсичности – цитотоксическими потенциалами, 
которые напрямую демонстрируют опасность для 
клеточной линии веществ, вступающих в хими-
ческий процесс и покидающих его.

Рисунок 2. Биострип химической реакции 
на примере синтеза 1,1’-бифенила при использо-
вании фенилбороновой кислоты и йодбензола 
в качестве исходных веществ и Pd(OAc)2 
в качестве катализатора. Длина сектора 
соответствует нормализованной цитотоксичности 
(отношению количества вещества в реакции к его 
CC50): чем она больше, тем выше вклад вещества 
в токсичность процесса.
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Рисунок 3. Вклад катализатора (Pd(OAc)2, PdCl2, 
Pd(acac)2) в токсичность химической реакции на 
примере синтеза 1,1’-бифенила. Все остальные 
реагенты одинаковы. Видно, что катализатору 
Pd(acac)2 соответствует сектор намного большей 
длины, чем катализаторам Pd(OAc)2 и PdCl2, 
а значит, Pd(acac)2 вносит намного больший 
вклад в токсичность процесса.

Зеленая химия и устойчивое 
развитие
Несмотря на то, что в последние годы в современ-
ной химии наблюдается тенденция к сокращению 
использования высокотоксичных химических 
соединений, проблема масштабного изучения 
опасности различных веществ для человека 
и окружающей среды остается чрезвычайно 
актуальной. 

Концепции зеленой химии (Green chemistry) 
и устойчивого развития (Sustainable 
development) внесли неоспоримый вклад в сни-
жение вредоносного воздействия промышлен-
ных процессов на окружающую среду. Однако 
использующиеся в настоящий момент метрики, 
такие как E-фактор (Environmental factor) и атом-
экономичность (Atom economy), не позволяют 
провести предварительную оценку опасности 
химического процесса с точки зрения токсичнос-
ти его компонентов. 

В данном проекте разработан новый оригиналь-
ный подход для экотоксикологической оценки 
потенциального воздействия химического про-
цесса и его компонентов на окружающую среду.
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