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№ 

п/п

Название 

вещества

Характеристики ФОС

Оце-

ночная 

функция 

связыва-

ния с Н-

холиноре-

цептором,  

Дж/моль

Оценочная 

функция 

связыва-

ния с АХЭ,  

Дж/моль

Коэф-

фициент 

распре-

деления 

«н-ок-

танол-

вода» 

(logP)

Мо-

лярная 

масса, 

г/моль

LD50 

для 

крыс 

при 

перо-

ральном 

введе-

нии,  

мг/кг

Ве-

роят-

ность 

фор-

миро-

вания 

ПС*

x
1

x
2

x
3

x
4

x
5

y

1. Диметоат -3,4 – -4,1 -4,2 – -4,8 0,78 229,3 60 1
2. Фентион -3,9 – -4,1 -3,2 – -3,8 4,09 278,3 180 1
3. Метамидофос -2,8 – -3,5 -3,3 – -3,5 -0,82 141,1 7,5 1
4. Метилпаратион -4,0 – -4,4 -3,3 – -4,6 2,86 263,2 6,01 1
5. Монокротофос -3,6 – -4,2 -4,7 – -5,0 -0,2 223,2 8 1
6. Паратион -4,1 – -4,4 -3,9 – -4,9 3,83 291,3 2 1
7. Малатион -3,5 – -4,1 -3,9 – -5,1 2,36 330,4 290 0
8. Хлорпирифос -4,0 – -4,8 -5,9 – -6,5 4,96 350,6 82 1

9.
Оксидеметон-S-
метил

-3,3 – -3,6 -3,8 – -4,3 0,67** 262,4 48 0

10. Параоксон -4,0 – -4,4 -3,6 – -5,1 1,98 275,2 1,8 1
11. Ометоат -3,6 – -4,1 -4,0 – -4,8 -0,74 213,2 30 1
12. Фенитротион -4,1 – -5,0 -2,9 – -3,4 3,3 277,2 250 1
13. Деметон -2,9 – -4,0 -4,3 – -4,8 3,21 258,3 1,7 0
14. Дисульфотон -2,9 – -3,7 -3,7 – -4,4 4,02 274,4 2,6 0
15. Мевинфос -2,4 – -3,8 -4,8 – -5,3 0,13 224,1 3 0
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Оценка риска формирования промежуточного синдрома при отравлениях фосфорорганическими 
соединениями с использованием молекулярного докинга
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Assessment of risk of formation of the intermediate 

syndrome in poisonings with organophosphates using 

molecular docking
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}q\� ]Xa\dpaSU� vXdtTlx� Xw� Tl[\USd[TXl� Xw� XUxSlXjqXWjqXUpW� j\W[TdTv\W� �T[q� Sd\[ZadqXaTl\W[\USW\� Slv�
l\pUX]pWdpaSU�z	dqXaTl\UxTd�U\d\j[XUW��SW�dXlvpd[\v&�}q\�dXUU\aS[TXl�n\[�\\l�[q\�eSap\W�Xw� [q\�WdXUTlx�
wpld[TXl� Slv� jqZWTdXdq\]TdSa� jSUS]\[\UW� Xw� WpnW[Sld\W� �T[q� S� jUXnSnTaT[Z� Xw� Tl[\U]\vTS[\� WZlvUX]\�
�SW� W\[&� V[� �SW� WqX�l� [qS[� [q\� Sw�lT[Z� Xw� XUxSlXjqXWjqS[\W� [X� [q\� Sd[Te\� d\l[\U� Xw� [q\� SajqS	WpnplT[� Xw�
[q\� jXW[WZlSj[Td� lTdX[TlTd� Sd\[ZadqXaTl\� U\d\j[XU�z	l\pUX]pWdpaSU� WZlSjW\� v\[\U]Tl\W� [q\� jUXnSnTaT[Z� Xw�
Tl[\U]\vTS[\�WZlvUX]\&
YES	 fMICQ0� XUxSlXjqXWjqS[\W�� ]Xa\dpaSU� vXdtTlx�� Tl[\U]\vTS[\� WZlvUX]\�� ]S[q\]S[TdSa� ]Xv\aaTlx��

dXUU\aS[TXl�Slv�U\xU\WWTXl�SlSaZWTW&
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