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УДК 615.322 Фармацевтичні науки 
 

ВИВЧЕННЯ КРИТЕРІЇВ «ЛІКОПОДІБНОСТІ» ДЕЯКИХ 

БІОЛОГІЧНО АКТИВНИХ РЕЧОВИН ЗА ДОПОМОГОЮ 

ПРОГРАМНОГО ЗАБЕЗПЕЧЕННЯ MOLINSPIRATION 
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 ім. О. В. Богатського НАН України,  

м. Одеса Україна  

Анотація: в ході запланованих досліджень проведено прогнозу-

вання біологічної активності на основі математичних моделей 

«кількісний зв’язок структура-активність» та визначено, що 

основні сполуки досліджуваної лікарської рослинної сировини 

відповідають критеріям «drug-like» не за всіма показниками, 

що можна пояснити їх хімічною структурою, але вони є 

перспективними БАР для розробки лікарських засобів на основі 

рослинної сировини. 

Ключові слова: in silico, критерії «drug-like», біологічно активні 

речовини. 

В останні роки лікарські засоби рослинного походження 

набувають все більшої популярності у фармакотерапії багатьох 

https://mof.gov.ua/uk/download/page/3742
https://zakon.rada.gov.ua/laws/show/2341-14#n1448
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захворювань. Вивчення та впровадження у медичну практику 

лікарських засобів рослинного походження пояснюється зроста-

ючим потоком фармакологічних препаратів, збільшенням кіль-

кості їх небажаних побічних ефектів, зростанням хронічної пато-

логії, особливо у дитячій та геронтологічній практиці, внаслідок 

некоректної агресивної фармакотерапії. Об'єктами досліджень 

все частіше стають рослини, як джерело біологічно активних 

речовин у зв'язку з їх відносно легкою доступністю і поновлю-

ваністю. За статистикою ВООЗ, до 80 % населення планети 

віддають перевагу препаратам саме природного походження.  

Цікавість до застосування лікарських рослин і ліків, отри-

маних на їхній основі, обумовлена тим, що при правильному 

дозуванні вони практично нетоксичні, нешкідливі, відносно 

доступні, ефективні та у деяких випадках завдяки комплексній 

дії не мають конкурентів. Значні ресурси, доступність сировини, 

можливість культивування роблять рослинну сировину перспе-

ктивним об’єктом дослідження з метою розробки нових 

лікарських засобів рослинного походження. 

Мета роботи - прогнозування біологічної активності 

методом in silico деяких БАР рослинних екстрактів. 

На теперішній час дослідження in silico набувають все 

ширшого впровадження. Вони дають можливість економити час 

проведення комплексних досліджень, акцентувати напрями 

експериментальних випробувань in vivo та in vitro та виявити 

оптимальні шляхи досягнення поставлених завдань з викорис-

танням відповідних методів експериментальних досліджень. 

На кафедрі технології ліків Одеського національного 

медичного університету проводиться оцінка БАР досліджува-

них екстрактів рослинного походження. Фармакологічна дія 

БАР тісно пов’язана з хімічною структурою та фізико-хіміч-

ними властивостями цих сполук, від яких значною мірою зале-

жить не лише специфічність фармакологічного ефекту лікарськ-

ої субстанції, а й характер, сила і швидкість його прояву. Для 

прогнозування цих параметрів з успіхом застосовуються методи 

хемоінформатики, одним з яких є метод «Drug-like», що 
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дозволяє надати попередню оцінку перспективності досліджу-

ваних БАР як лікарських препаратів, частково прогнозувати їх 

фармакодинаміку та фармакокінетику [1, С. 79-85, 2, С. 4-14.]. 

Програмне забезпечення Molinspiration Cheminform server 

за даними експерементальних досліджень видає достовірний та 

високоточний результат, імовірність похибки якого не пере-

вищує 1 %. Завдяки цьому створюється уявлення про біологічну 

та хімічну стабільність, біоактивність, біодоступність, метабо-

лізм, елімінацію (ADME-параметри, це фармакокінетичний 

компонент)  і токсичний ефект речовини для організму. «Ліко-

подібність» («drug-likeness») БАР оцінюють, співставляючи 

одержані результати з емпіричними «правилам п’яти» К. Лі-

пінського, що вичається студентами в курсі «Біофармація», які 

ґрунтуються на спостереженні, що більшість лікарських ре-

човин є переважно низькомолекулярними, ліпофільними сполу-

ками. Вони характеризують спорідненість досліджуваних БАР 

та відомих лікарських засобів [3, С. 70-76]. 

Одержані закономірності сприяють детальнішому вивчен-

ню впливу різних груп біологічно активних речовин, зокрема, 

флавоноїдів, амінокислот та флавоноїду рутину в дослідженнях 

in vivo. 
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