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Аннотация. Приводятся данные определения токсичности, гигиенического ре-
гламентирования химических веществ. Выполнены токсикологические иссле-
дования в условиях острого и хронического эксперимента. Установлена связь 
энтальпии и токсичности химических соединений. При выполнении исследо-
ваний определена связь термодинамических свойств и параметров токсично-
сти химических веществ. Полученные данные использованы для оценки ток-
сичности и гигиенического нормирования химических соединений. 
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Abstract. The article adduces the data on determing toxicity, regulation of chemical 
substances. The authors have carried out toxicological investigations in conditions 
of acute and chronic experiment and revealed a connection of enthalpy and toxicity 
of chemical combinations. The connection of thermodynamic properties and param-
eters of toxicity of chemical substances is determined. Obtained data are used for 
the evaluation of toxicity and hygienic rate setting of chemical combinations. 
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Введение 

В настоящее время в ряде исследований отмечена зависимость биоло-
гической активности химических соединений от строения и состава их моле-
кул, наличия и вида заместителей, типа и кратности химической связи. Пред-
ставлен расчетный способ установления предельно допустимых концентра-
ций органических веществ в воздухе рабочей зоны [1]. Изложены методиче-
ские подходы определения некоторых параметров токсикометрии расчетным 
путем [2]. Излагаются расчетные методы определения ориентировочных ги-
гиенических нормативов в объектах окружающей среды [3, 4]. Проведен учет 
ряда физико-химических свойств в характеристике токсичности углеводоро-
дов [5]. Имеется ряд работ, характеризующих экспрессное определение ток-
сичности и гигиенических нормативов химических веществ на основе термо-
динамических свойств [6]. В настоящей работе на основе анализа результатов 
среднесмертельных доз (ЛД50) и сопоставления их с данными энтальпии де-
лается вывод о возможности корреляции между биологической активностью 
веществ и их термодинамическими характеристиками. При этом данные ток-
сикологических исследований на животных, пороги острого действия, пока-
затели термодинамических свойств веществ, материалы исследований у рабо-
тающих в условиях производства положены в основу единого гигиенического 
нормирования химических соединений при комбинированном, комплексном, 
сочетанном воздействии на организм. 

Целью настоящей работы явилось определение взаимосвязи энтальпии 
и среднесмертельной токсичности химических соединений для последующе-
го гигиенического нормирования. 
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1. Материалы и методы исследования 

В проводимой работе для использования взаимосвязи токсичности ве-
ществ и термодинамических свойств (энтальпии) использовался метод токси-
кологических поправок, основанный на следующих принципах: 

– наличие исходных веществ в гомологических рядах соединений; 
– введение поправок на замещение атомов водорода группами – СН3  

с учетом типовых чисел атомов углерода; 
– введение поправок на двойные и тройные связи; 
– введение поправок на группы-заместители. 
Величины соответствующих поправок были определены на основе ана-

лиза данных по среднесмертельным дозам соответствующих химических со-
единений с последующим учетом ЛД50 с величиной термодинамической по-
правки. В качестве эталона термодинамической поправки берутся величины 
поправок энтальпии (ΔН), так как эти величины наиболее полно согласуются 
с ЛД50. 

2. Результаты исследования и их обсуждение 

На первом этапе исследований определены значения показателей эн-
тальпии и среднесмертельной токсичности исходных веществ в гомологиче-
ских рядах (табл. 1). 

 
Таблица 1 

Свойства исходных веществ в гомологических рядах 

Вещество ΔН, ккал · моль ЛД50, г/кг 
Метан –17,9 0,80* 
Бензол 19,8 5,60 
Нафталин 36,3 0,490 
Метиламин –6,7 0,10 
Диметиламин –6,6 0,316 
Триметиламин –10,9 0,500 
Диметиловый эфир –46,0 2,76 
Формамид –49,5 3,10 

Примечание. * – экстраполированное значение. 
 
В последующем определены зависимости среднесмертельных доз и по-

казателей энтальпии в следующих группах веществ (табл. 2–5). 
 
Определена связь среднесмертельной токсичности при поступлении 

веществ пероральным путем: ЛД50 = а(ΔН)2 + bΔН + с. 
 

Значение коэффициентов а, b, с: 
Зависимости а b с 

1 6,8683 · 10–5 4,4738 · 10–3 4,8705 · 10–1 
2 2,0990 · 10–4 2,5188 · 10–2 1,7432 
3 2,9783 · 10–4 3,5364 · 10–2 4,7830 
4 7,3880 · 10–5 –3,5335 · 10–3 8,7014 
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В исследованиях определена связь энтальпии и гигиенических норма-
тивов – предельно допустимых концентраций веществ в воздухе рабочей зо-
ны (ПДКРЗ), ориентировочных безопасных уровней воздействия (ОБУВ) по 
формуле ПДКРЗ = а(ΔН)2 + bΔН + с, установлены значения коэффициентов  
а, b, с: 

 
Зависимости а b с 

1 8,4775 · 10–6 –2,734 · 10–3 0,2499 
2 2,2171 · 10–4 1,6650 · 10–2 1,3001 
3 1,04 · 10–4 8,3743 · 10–3 10,7934 
4 1,03 · 10–5 –2,984 · 10–4 16,7052 

 
Пр им е р  р а с ч е т а  №  1 .  
Вещество – стирол. Относится ко второй группе – сильноядовитые ве-

щества. ΔН = +4,10 ккал/моль. Подставляя ΔН в соответствующую формулу, 
проводится определение: 

ЛД50 = 2,0990 · 10–4(4,10)2 + 2,5188 · 10–2 · 4,10 + 1,7432 = 1,86 г/кг. 

Экспериментальные величины (для сравнения): ЛД50 = 1,85 г/кг. 
Пр им е р  р а с ч е т а  №  2 .  
Анализируемое соединение – толуол. Зависимость № 3 (среднеядови-

тые вещества). ΔН = +15,30 ккал/моль. 
По зависимости ΔН ÷ ЛД50: 

ЛД50 = 2,9783 · 10–4 · (Н)2 + 3,5364 · 10–2 · (Н) + 4,7830 = 5,393 г/кг. 

По экспериментальным данным проводимых ранее исследований (для 

сравнения) ЛД
экспер
50  = 5,0–7,0 г/кг. 

Пр им е р  р а с ч е т а  №  3 .  
Фенол. Относится к первой группе – особо ядовитые вещества: 

ΔН = –17,4; tпл = 41 °; tкип = 182 °; М = 94. 

По номографической формуле с учетом данных энтальпии: 

ОБУВ = 8,4775 · 10–6 · (–17,4)2 – 2,734 · 10–3 · (–17,4) + 0,2499 = 0,301 мг/м3. 

По ранее принятым формулам математического анализа: 

ПДКРЗ(tкип) = 0,567 мг/м3, ПДКРЗ(tпл) = 1,910 мг/м3. 

Нормативные данные ПДКРЗ (для сравнения): 0,3 мг/м3.  
Как видно, расхождение данных при использовании разработанного 

способа отсутствует. При применении ранее принятых формул расчета отли-
чие результатов превышает 6,3 раза (в ходе расчетов необходимо введение 
дополнительных поправок). 

Пр им е р  р а с ч е т а  №  4 .  
N,N-диэтиламид моно-Н-бутиловый эфир фталевой кислоты (ДЭБФК). 

Относится к третьей группе – среднеядовитые вещества: 

ΔН = –131,9 ккал/моль; tпл = 10,2 °С; 

tкип = 286 °С; М = 277. 
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По номографической формуле с учетом данных энтальпии: 

ОБУВ = 1,04 · 10–4 · (–131,9)2 + 8,3743 · 10–3 · (–131,9) + 10,7934 = 11,49 мг/см2. 

ОБУВ, установленный экспериментальным путем для данного веще-
ства, составляет 11,5 мг/м3. Ошибка результатов при применении разработан-
ного метода минимальна (0,08 %). 

Метод обеспечивает высокую сходимость расчетных и эксперимен-
тальных данных для сложных веществ с разветвленной структурой, большой 
молекулярной массой и может быть применен для определения ПДКРЗ.  

Заключение 

Установлена взаимосвязь показателей токсичности веществ, средне-
смертельных доз и данных термодинамических свойств – энтальпии химиче-
ских соединений. Показатели энтальпии химических веществ могут быть ис-
пользованы для определения среднесмертельных доз веществ при перораль-
ном воздействии и для последующего гигиенического регламентирования 
химических соединений. 
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