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Вступ. Створення нових лікарських засобів є складним процесом, у 

якому токсикологічний скринінг відіграє вирішальну роль. Головною 

метою доклінічної оцінки безпеки є ідентифікація потенційних загроз 

для здоров’я людини ще до початку клінічних випробувань, адже це є 

необхідною умовою прогнозування побічних ефектів і визначення 

терапевтичного індексу. Водночас у сучасних умовах поняття безпеки 

значно розширилося: невід’ємною частиною розробки лікарських засобів 

стала оцінка екологічного ризику (Environmental Risk Assessment), 

оскільки активні фармацевтичні інгредієнти можуть впливати на живі 

організми у довкіллі навіть у низьких концентраціях [1]. 

Основна частина. Традиційно оцінку токсичності поділяють на 

гостру, підгостру та хронічну. Критичним етапом для препаратів 

тривалого застосування є дослідження хронічної токсичності, що 

дозволяє виявити кумулятивні ефекти. У контексті екотоксикології 

«золотим стандартом» вважаються ракоподібні Daphnia magna завдяки їх 

високій чутливості та важливій ролі у трофічних ланцюгах [2]. Для 

стандартизації таких досліджень застосовується методика OECD Test No. 

211, у якій ключовим показником є репродуктивний потенціал 

організму. 

Водночас експериментальні методи in vivo мають суттєві обмеження: 

вони є вартісними, тривалими та пов’язані з етичними питаннями 

використання тварин. Це зумовило стратегічний перехід до методів in 

silico, зокрема QSAR-моделювання (Quantitative Structure–Activity 

Relationship). Методологія QSAR базується на фундаментальній аксіомі, 

згідно з якою біологічна активність сполуки є функцією її хімічної 
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структури, що дозволяє прогнозувати властивості нових молекул ще до 

їх синтезу. Такий підхід повністю відповідає міжнародним принципам 3R 

(Replacement, Reduction, Refinement). Побудова QSAR-моделей є 

багатоетапним процесом, який включає збір даних, розрахунок 

молекулярних дескрипторів (від простих 1D до складних 3D) та відбір 

змінних [3]. 

Незважаючи на успіхи у прогнозуванні гострої токсичності, 

моделювання хронічної токсичності залишається одним із найбільш 

проблемних напрямів через складність механізмів дії та дефіцит якісних 

експериментальних даних для навчання моделей. Перспективним 

шляхом вирішення цієї проблеми є використання глобальних баз даних, 

зокрема ECOTOX Knowledgebase, у поєднанні із сучасними 

обчислювальними платформами. 

Висновки. Сучасні підходи до оцінки токсичності лікарських засобів 

формують гібридну систему, що поєднує класичні біологічні тести 

(зокрема на Daphnia magna) та передові комп’ютерні технології. 
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