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CeMelcTBO acTpoBble (Asteraceae) — OJHO W3 CaMbIX KPYIIHBIX CEMENCTB IIBETKOBBIX PacTEHUH,
BKITIOYAIOIIIEe OKOJIO 23 ThICSY BUAOB, 00beAMHEHHBIX B 1600 posioB. DTO pacTeHHs, TPEUMYIIIECTBEHHO
TPaBSHUCTHIE, PeKe KYCTApHUKH U JIEpeBbs. PacmpocTpaHeHbl acTpOBEIE 110 BCEMY MHUPY, HO OCOOEHHO
MHOTO MX B Tponukax [1]. Paccmorpum moapoOHee mpezcTaBuTenell ceMmeiicTBa Asteraceae Matricaria
chamomilla v Tanacetum vulgare.

Pomamka anrteunas (Matricaria chamomilla) — onHOIIETHEE TPaBSHUCTOE pacTeHHe, BbICOTOH 110 40
cM. JIucTes mepucro-pacceueHHble, IBETKH Oelble, ¢ KENTOM cepenuHon. Matricaria chamomilla obna-
JlaeT MPOTHBOBOCIAJIUTEIBHBIMU, aHTUCETITHUECKUMH 1 yCIIOKanBalOIIMMHU CBOHCTBaMu. [IpoTuBoBOCHa-
JUTENbHOE JICHCTBUE POMALIKH CBSI3aHO C COJEpXKaHUEM B Hell a3ynieHa u Oucabosona, KOTOpble CHUXKa-
10T BOCMAJIGHUE U OTEK TKaHEW, a Takke 00JIaaroT MPOTHBOBUPYCHBIM, IPOTHBOTPUOKOBBIM U aHTHOAK-
TEepUAIbHBIM JCHCTBHEM B OTHOIICHWM TaKUX MHUKPOOPTaHU3MOB, Kak Staphylococcus aureus,
Streptococcus pyogenes, Candida albicans n npyrux OaxTepuii 1 TpHOKOB, KOTOpbIE MOTYT BBI3BIBATH
WHQEKIINU KOXKHU B CIU3UCTHIX 0001ouek [2].

Uucroren 6omwimoit (Tanacetum vulgare) — MHOTOJNIETHEE TPABSIHUCTOE pacTEHUE, BRICOTON 10 1 MeT-
pa. JIuCcThs mepuCTO-pacCeUCHHBIE, IIBETKU KENTHIE, COOPAaHBI B 30HTUKUA. YHUCTOTEN OOJBIION M3BECTCH
CBOMMH JIe4eOHBIMU CBOWCTBaMHM, €r0 MCIOJIB3YIOT JUIA JICUEHUs] KOXKHBIX 3a00s1eBaHui, O0OpoJaBoK, ma-
MTAJUIOM U IPYTUX HOBOOOpaszoBanwmii [3].

B Tanacetum vulgare ooHapyxeno Oosee 50 anmkanousoB. OnpesiesieHbl alKaIOUIbl XSIUIOHNH, I0-
MOXEJIUJIOHUH, XCIEPUTPHH, TUTHIPOXEIEPETPUH, METOKCUXEIUIOHH, CAHTBHHAPHH U Ap.. KpoMe HuEX,
B TpaBe OOHapyXeHbI TyOWITbHBIE BEIIECTBa, OSIKH, CMOJIbBI, SKCTPaaKTUBHBIE BEIIECTBa, ropedn. DQup-
HOE MAacJI0 YHUCTOTEJIa COMEPKHUT XaMma3yJieH, Hepwi OyTaHoar, OOpHUIAIeTaT, alb(a-31mu-013adoon u
kapuodusuieH [3]. biarogaps n1aHHBIM KOMIIOHEHTaM YMCTOTEN OOJBIION O0JIaacT aHTHOAKTEpUATbHON
W TPOTUBOTPUOKOBOIN aKTHBHOCTBHIO B OTHOIICHWH PA3JIMYHBIX BHJIOB MHKPOOPTAHHU3MOB, TaKHX Kak
Staphylococcus aureus, Streptococcus pneumoniae, Escherichia coli, Pseudomonas aeruginosa, Candida
albicans, Aspergillus fumigatus [3].

Jns ynyunienus: 3(p()EKTUBHOCTH M CHYDKEHUS CTOMMOCTH B IMPOIECCE MOUCKA MOTCHIIUAIBHBIX Jie-
KapCTBEHHBIX COCIUHEHUN OBUIM pa3paboTaHbl in silico METONbI, BKIIIOYas CKPUHUHT Ha ocHOBe SIMP,
(dhapmakodopHBIi aHa U3, BUPTYaJbHBIH CKPHHUHT, TOTAIBHBIH JOKWHT, a TAK)KE METOJbI XeMO- U OHO-
UHQOPMATHKH.

Lenpro HaIeTro MCCIeIOBaHUS SBISLIACH OllEHKA (hapMAaKOKHHETHYECKHX XapaKTEPUCTHUK KOMIIOHEH-
TOB Asteraceae Matricaria chamomilla n Tanacetum vulgare ¢ 1enpi0 UX TOTEHIINAIHFHOTO MCIIONIH30BA-
HUSI B KAYECTBE JICKAPCTBEHHBIX MIPENapaToB.

Jns oneHKM (papMaKMHETHYIECKUX CBOWCTB BHIOPAHBIX KOMITOHEHTOB HCIIOJIB3YIOT PSI METOJIOB, KO-
TOpbIe crocoOHEI TpeackaspiBath nXx ADME-cBoiictBa. CBotictBa-ADME — 310 xapakrepuctuku dap-
MAaICBTUUECKUX COCIMHEHUH, KOTOPBIC CBS3aHBI C aJICOPOIIMEH, pacipe/ie/ieHUeM H MeTaboIu3MoM [4].

e AncopOuust UCTIONB3YeTCs U1 U3yUeHHUsI B3aUMOJACHCTBUS OMOMOJIEKYJl C pa3IMYHBIMU HOBEPX-
HOCTSIMH, TAKIMH KaK MeMOpaHHbIe OEITKM WJIM HAHOYACTHIIBL.

*  Pacnpenenenue. DTOT METOJl UCIONB3YETCS AJIS OLEHKU MapaMeTpOB MOJEIH Ha OCHOBE MMEI0-
IIMXCS JaHHBIX U JUTSE MOJICTMPOBAHUS CIIy4YaliHbIX COOBITUH B OMonH(pOpMaTHKe, HApUMEp, CIyJYaiiHbIe
MYTalliy B TEHOME U CITydaiiHble BapuaIlui B CTPYKType OEITKOB.

*  MetabonusM. CyTh METOJa 3aKITIOYAETCSA B TOM, YTO HA OCHOBE M3BECTHBIX CTPYKTYPHBIX XapaK-
TEPUCTHK JIMTAHJOB (HAIIpUMeEp, MOJIEKYJISIPHOM Macchl, YHCIa aTOMOB, JJIMHBI CBS3EH U T.J.) CTPOHUTCS
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MaTeMaTH4YecKas MOJAENb, KOTOpas MO3BOJIIET MPEACKa3biBaTh (PapMaKOKUHETUIECKUE CBOWCTBA HOBBIX
JIUTaHOB.

3HaHKe napaMeTpa JUNo(QUIBHOCTH, pa3Mepa, MOISIPHOCTH U PACTBOPHUMOCTH BaXKHO JAJIS1 HOHUMAaHUS
CBOICTB MOJIEKYJI 1 MX B3aMMOJEICTBUS C IPYTMMH BELIECTBAMH. JTO [IOMOTraeT MPeAcKa3arh, KaKk MoJie-
KyJbl OyIyT BecTH ce0sl B Pa3MMYHbIX YCIOBUSAX U KaKHe peaklMd OHU MOTYT BhI3BbIBaTh [5]. Hampumep,
AUMO(QUIBHOCTh BIUSET HAa CIIOCOOHOCTh MOJEKYJBl MPOHUKATh 4epe3 OMONIOTHUECKHEe MeMOpaHbI, a
pasmep u ¢dopma ONpeAessIoT, KaKk MOJIEKyJa OyZeT B3auMOJEHCTBOBATH C APYTHMMH MOJICKYJaMH U
y4acTBOBaTh B XUMHUYECKUX peakuusix. [JoHnMaHue 3THX mapaMeTpoB TaKXKe BayKHO IPU pa3paboTke Jie-
KapCTBEHHBIX MpENapaToB U APYTUX XMMUYECKUX MPOTYKTOB [6]. DTH KPpUTEPUH yUHUTHIBAIHNCH B paboTe
1 OBUIH IPOAHAIM3UPOBAHBI, a OTy4YCHHbBIC JaHHBIE IPEACTaBICHBI B Tabmuue 1.

Tabmuma 1. — OU3MKO-XMMHYECKHE CBOWCTBA OCHOBHBIM MOJEKYN Matricaria chamomilla n
Tanacetum vulgare

HasBaHme KOMIIO- JIunopuIEHOCTH Pasmep (150- ITonsipHOCTH
HenTa XLOGP3 500 r\wions) (TSPA 20- PactBopumocts
(o1 -0,7 mo +5) 130A2)
Matricaria chamomilla
IIexTun -2,94 180,16 0 PactBopuMsli
Kamdopa 2,19 152,23 0 PacTBopuMBIii
MupueH 4,17 136,23 0 PactBopuMsli
Iluneon 2,74 154,25 0 PacTtBopuMmbIii
AnureHuH 3,02 270,24 0 YMEpPEHHO PacTBOPUMBIT
Tanacetum vulgare

Cnaprenn 4,45 332,33 0 YMepeHHO pacTBOPUMBIiA
Buramuz C -1,64 176,12 0 Xopouio pacTBOpUM
MarznodiopuH 2,74 342,41 0 PacTBopuMBIii
IlepuiioBslii ciupt 7,11 242,44 0 YMEpPEHHO PacTBOPUMBII
Pyrun -0,33 610,52 0 PactBopuMbli

Hannple Tabnuubl 1 mMoOKa3pIBaloOT, YTO BCe MONEKYNIbl Matricaria chamomilla munoQuibHbI, KpoMe
IIEKTHHA; BCe MOJICKYJbl Tanacetum vulgare nuno@uibHbL, 32 UCKIIIOYEHUEM LIEPUIOBOIO CIIUPTA U ac-
NIApTUHOBOM KHCIIOTHI, KOTOPBIA HAXOAWUTCS HEMHOTO 32 MpeAeiaMyd ONTHMAILHOTO nuama3oHa. Bee mo-
JIEKYJbl TAaKXKE PacTBOPUMBI, HO HE 00JaaloT HEe0OXO0IMMOH MONSIPHOCTEIO. [lapaMeTp moiIsipHOCTH Ba-
XKEH B U3y4eHHU (DapMAaKOKMHETUUYECKUX CBOMCTB BELIECTB, IIOCKOJBKY OH BIHSET Ha PacTBOPHUMOCTB,
abcopOmwro, pacmpeeicHne W MeTab0JIN3M JICKapCTBEHHOTO CPeNCTBA B opranm3Mme. Ilpu oreHke dap-
MaKOKHHETHKH paccMarpuBalcs KodppuuueHT nponunaemoctu st koxu (log Kp).Bricokuii koaddu-
LUEHT IPOHMUIIAEMOCTH yKa3bIBaeT Ha TO, YTO BELIECTBO JIETKO MPOXOAUT uepe3 OHojornyeckue Mmemopa-
HBI ¥ OBICTPO JOCTHUTACT IIEJICBBIX TKAHEH MJIM OPraHOB. DTO MOXKET MPUBECTH K Oosee OBICTpOMY Hadamy
JeWCTBUS TpenapaTa W yiydlieHuio ero 3¢dextuBHOCTH. Huskwii kod()OUIHMEHT MPOHHIAEMOCTH,
HaTpOTHUB, YKa3bIBaeT Ha TO, YTO BEIIECTBO IJIOXO MPOXOIHUT 4Yepe3 Ouojormyeckue MeMOpaHbl U Mel-
JICHHO JOCTHUTaeT LEJIEBBIX TKaHEH WM OpraHoB. Takke paccMaTpUBAJICS MOKA3aTeslb B3aUMOICHCTBUS
MOJIEKYJIBI ¢ CEMEUCTBOM (epMeHTOB nUTOXpoM P450. BzaumozelicTBre MOJIEKYJIBI H3y4aeMoOro Bellle-
cTBa ¢ IHUTOXpoMoM P450 MokeT OKa3pIBaTh 3HAYMTENBHOE BIUSHHE HA €ro (hapMaKOKHHETHUECKHE
CBOICTBA, TaKHe KaK aOcopO1us, pacupeaeaeHnue, MeTadoIn3M U SKCKpPeLusl.

3HaHne 00 HHTHOUPOBAHUH U CHHTETHYECKOU MocTymHOCTH (CJ]) KOMITOHEHTOB BaXKHO TPH U3YUCHUH
uX (apMaKOKHHETHYECKUX CBOWCTB, OCKOJBKY 3TH (haKTOPBI MOTYT BIUATH Ha Tporecc onoTpancdop-
MAalM{ ¥ SIMMHUHALUH BEIIECTB B Opranu3me (Tadnuua 2).

JlanHble TabauLbl 2 CBUAETENBCTBYIOT O TOM, YTO CPeIH IPEACTaBICHHBIX KOMIIOHEHTOB HU OIMH HE
otHocutcs K uaruouropam CYP2C19 u CYP2C9. Cpenyt KOMIIOHEHTOB JIMIIb allMTeHUH, MarHO(QJIOpHH
U LepUIIoBbIi criupT sBistroTes nHruouTopamu CYP1A2, CYP2D6 u CYP3AA4.
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Tab6mmma 2. — ®apMOKHHETHKA OCHOBHBIX KOMITOHEHTOB Matricaria chamomilla v Tanacetum vulgare

Ha3panue log Kp | Huruburop | Wurudurop Huruburop Huruburop Huruburop C
KOMITOHEHTa (cm\s) CYP1A2 CYP2C19 CYP2C9 CYP2D6 CYP3A4

Matricaria chamomilla

Tlextun -9,49 HET HET HET HET HET 3,31
Kamdopa -5,67 HET HET HET HET HET 3,22
Mupuen -4,17 HET HET HET HET HET 2,85
IIuHeon -5,30 HET HET HET HET HET 3,65
AnurenuH -5,80 na HET HET na na 2,96
Tanacetum vulgare

Cnaprenn -5,93 HET HET HET HET HET 3,29
Buramun C -8,54 HET HET HET HET HET 3,47
Marnodiopus -6,44 na HET HET HET na 3,78
Hepuioneri -2,73 na HET HET HET HET 2,29
CIIUPT

PyTtun -10,26 HET HET HET HET HET 6,52

Taroke, TyqumuM ko3¢ dunmreHToM nponunaemoctu koxu (log Kp) sBisiercss nepuinoBslii criupTt, B TO
BpeMs KaK y pyTHHA, HA000pOT, XyAlIas MPOHUIIaeMOCTh. 110 Moka3zaHMsIM CHHTETHYECKOH JTOCTYITHOCTH,
CaMO NEePCIEKTUBHOW BUPTYAJIbHON MOJIEKYJION SBJISETCS LIEPUIOBBINA CIIUPT.

Ha ocHoBanuMm (apMaKOKMHETHUECKUX XapaKTepUCTUK M3Y4aeMbIX KOMIIOHEHTOB Matricaria
chamomilla n Tanacetum vulgare, ykazanusie BemecTBa — kaMdopa, MeKTHH, [IMHEO, PyTHH, CIIAPTCHH H
acKOpOWMHOBAs KMCIIOTa, MOT'YT pacCCMaTPUBATHCS KaK IMOTEHIIMATbHEIC JIEKaPCTBEHHBIE MTPETIapaThl.
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