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Цель исследования – комплексная оценка посредством фармакоинформационного профилирования всех возможных эффектов мо-

лекул мексидола, холина альфосцерата, пирацетама, глицина, семакса в соответствии с анатомо-терапевтическо-химической

классификацией. 

Материал и методы. Хемореактомный, фармакоинформационный и геронтоинформационный анализы свойств молекул основаны

на хемореактомной методологии. Для хемореактомного анализа использована информация из баз данных PubChem, HMDB и String;

для фармакоинформационного анализа –  информация из международной классификации АТХ и объединенная выборка данных из баз

TTD (Therapeutic target database), SuperTarget, MATADOR (Manually Annotated Targets and Drugs Online Resource) и PDTD (Potential

Drug Target Database); для геронтоинформационного анализа – данные о геропротективном действии отдельных веществ из базы

PubChem и данные литературы о геропротекции из базы PubMed, собранные посредством системы искусственного интеллекта.

Результаты и обсуждение. Мексидол характеризуется максимальным набором положительных эффектов (препарат для лечения

заболеваний ЦНС, сердечно-сосудистой патологии, метаболических нарушений, имеющий противовоспалительные и антиинфек-

ционные свойства, и др.). У мексидола и глицина прогнозируются наименьшие частоты таких побочных эффектов, как зуд, запор,

парестезии, рвота и др. Геронтоинформационные оценки изменения продолжительности жизни модельных организмов показали,

что мексидол способствует увеличению средней продолжительности жизни C. elegans (на 22,7±10%), дрозофилы (на 14,4±15%) и

мышей (на 14,6±3%, контрольные препараты – не более 6,1%). 

Заключение. Результаты исследования указывают на высокий потенциал мексидола для использования в качестве геропротектора.
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Objective: by using the pharmacoinformation profiling, to comprehensively assess all possible effects of the molecules of mexidol, choline alfos-

cerate, piracetam, glycine, and semax in accordance with the anatomical therapeutic and chemical (ATC) classification system.

Material and methods. Chemoreactomic, pharmacoinformation, and geriatric information analyses of the properties of the molecules are based

on chemoreactomic methodology. The chemoreactomic analysis uses the information from the PubChem, HMDB, and String databases; the

pharmacoinformation analysis applies the information from the international ATC classification and a combined sample of data from the

Therapeutic Target Database (TTD), SuperTarget, Manually Annotated Targets and Drugs Online Resource (MATADOR), and Potential Drug

Target Database (PDTD); geriatric information analysis employs the data on the geroprotective effect of individual substances from the

PubChem database and the data available in the literature data on geroprotection from the PubMed database, which have been collected

through the artificial intelligence system.

Results and discussion. Mexidol is characterized by the maximum set of positive effects (the drug is used to treat CNS and cardiovascular dis-

eases and metabolic disorders and has anti-inflammatory and anti-infective properties, etc.). Mexidol and glycine are predicted to cause the

lowest frequency of adverse reactions, such as itching, constipation, paresthesia, vomiting, etc. Geriatric information assessments of changes in

the life span of model organisms have shown that mexidol contributes to the higher life expectancy of C. elegans (by 22.7±10%), Drosophila

(by 14.4±15%), and mice (by 14.6±3%); the control drugs do by no more than 6.1%.

Conclusion. The results of the study indicate that mexidol has a high potential to be used as a geroprotector.
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Геропротекторы (дословно – «защищающие от старо-

сти») – группа препаратов, увеличивающих продолжитель-

ность и качество жизни. Препараты с геропротективными

свойствами способствуют замедлению темпов старения, от-

далению возникновения заболеваний, обычно ассоциируе-

мых с пожилым возрастом. Поэтому для геропротекции

важны не только адекватная диета и двигательная актив-

ность, но и рациональный выбор препаратов, которые поз-

воляют и сохранить здоровье, и продлить жизнь. 

С точки зрения фармакологии препараты, назначае-

мые пациентам пожилого возраста, обязательно должны

отвечать следующим трем принципам: 1) максимальное

число разнообразных положительных эффектов (мульти-

таргетность действия), что позволит избежать полипрагма-

зии; 2) минимальный спектр побочных эффектов; 3) спо-

собность увеличивать продолжительность жизни (геро-

протекция). 

К сожалению, у подавляющего большинства имею-

щихся на рынке препаратов описаны преимущественно

побочные эффекты. Собственно геропротекторные эффе-

кты (увеличение продолжительности жизни) исследованы

лишь у единичных препаратов (например, у метформина,

который используется как стандартный контроль при изу-

чении геропротекторных свойств молекул-кандидатов

[1]). Информация о полном наборе положительных

свойств препарата в подавляющем большинстве случаев

разнесена по большому числу научных публикаций и да-

леко не всегда входит в официальную инструкцию к пре-

парату. Например, препараты витамина D относятся к од-

ному классу по анатомо-терапевтическо-химической

(АТХ) классификации (A11CC05 – колекальциферол) и

считаются принадлежащими к одной фармакологической

группе (витамины и витаминоподобные средства). Долгое

время препараты витамина D назначали при чрезвычайно

узком круге нозологий (E55.0 – Рахит активный, M81.4 –

Лекарственный остеопороз, M83 – Остеомаляция у взрос-

лых) и только в последнее время к вошедшим в инструк-

ции показаниям стали добавлять, например, A15-A19 –

Туберкулез и L40 – Псориаз. В то же время спектр уже ус-

тановленных и доказанных фармакологических эффектов

витамина D гораздо шире, что делает препараты на его ос-

нове интересными не только педиатрам, но и терапевтам,

эндокринологам, акушерам-гинекологам, неврологам, ге-

ронтологам, специалистам по восстановительной и про-

филактической медицине [2].

Данный пример показывает, что у большинства назна-

чаемых пожилым пациентам препаратов недостаточно изу-

чены геропротективные свойства, это затрудняет рацио-

нальный выбор лекарственного средства для конкретного

больного в соответствии с указанными выше тремя принци-

пами. Одним из решений данной проблемы может стать ис-

пользование хемоинформатики в форме хемореактомного,

фармакоинформационного и геронтоинформационного

анализов свойств молекул, которые являются действующи-

ми началами уже известных препаратов. 

Цель исследования – оценка результатов применения

этого комплексного подхода к молекуле мексидола в срав-

нении с контрольными молекулами (холина альфосцерат,

пирацетам, глицин, семакс).

В нашей стране мексидол (этилметилгидроксипири-

дина сукцинат, PubChem CID 122298) используется в комп-

лексной терапии цереброваскулярных заболеваний. Моле-

кула мексидола стимулирует повышение синтеза аденозин-

трифосфата, проявляет антиоксидантный, антигипоксиче-

ский и ноотропный эффект, модулирует активность бензо-

диазепинового, ацетилхолинового и ГАМК1-рецепторных

комплексов, характеризуется транквилизирующим, анти-

стрессорным, антиатерогенным, противовоспалительным,

антитромботическим действием [3, 4]. Весьма широкий

спектр фармакологических эффектов мексидола, важных

для терапии цереброваскулярной и сердечно-сосудистой

патологии [5], делает его перспективным для использова-

ния в геропротекции.

Проведенный нами ранее хемореактомный анализ мо-

лекулы мексидола не только подтвердил комплекс его ней-

ропротективных и ангиопротективных свойств, но и позво-

лил сформулировать механизмы осуществления этих эффе-

ктов на уровне определенных белков-рецепторов (таргет-

ные белки мексидола – ацетилхолиновые и ГАМК-рецепто-

ры, ингибирование синтеза провоспалительных простаг-

ландинов и др.) [4]. От молекул сравнения мексидол отли-

чается более высокой безопасностью (меньшая степень вза-

имодействия с «проаритмическими» каналами KCNH2,

ферментами МАО и CYP1A1, более слабое влияние на серо-

тониновые и опиоидные рецепторы). 

Закономерным системно-биологическим продолжени-

ем хемореактомного анализа являются фармакоинформаци-

онный и геронтоинформационный анализы молекулы мекси-

дола, которые позволяют перейти от рассмотрения эффектов

мексидола на уровне реактома (т.е. совокупности всех хими-

ческих реакций, которые запрограммированы в геноме кле-

ток пациента) к их изучению на уровне организма пациента. 

Фармакоинформационный анализ позволяет, во-первых,

получить спектр всех вероятных показаний для назначения

мексидола с количественной оценкой вероятности каждого

из показаний; во-вторых, прогнозировать все классы АТХ, к

которым потенциально может быть отнесен мексидол и мо-

лекулы сравнения; в-третьих, оценить частоту различных

побочных эффектов исследуемых молекул. 

Геронтоинформационный анализ – еще одно важное на-

правление применения методологии фармакоинформаци-

онного анализа. В результате геронтоинформационного

анализа можно получить оценки воздействия мексидола на

продолжительность жизни модельных организмов, повсе-

местно исследуемых в экспериментальной геронтологии 

(C. elegans, Drosophila Melanogaster, Mus Musculus, Rattus

Norvegicus).

Материал и методы. Хемореактомный, фармакоин-

формационный и геронтоинформационный анализы свойств

молекул основаны на хемореактомной методологии – новей-

шем направлении приложения систем искусственного ин-

теллекта в области постгеномной фармакологии. В рамках

постгеномной парадигмы молекула любого лекарственного

средства мимикрирует под определенные метаболиты

(вследствие наличия определенных сходств химической

структуры) и, связываясь с теми или иными белками проте-

ома, оказывает соответствующие данному лекарству эффек-

ты (как позитивные, так и негативные) [6].
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1ГАМК – гамма-аминомасляная кислота.



Анализ фармакологических «возможностей» молекул

в рамках хемореактомной методологии проводится посред-

ством сравнения химической структуры исследуемой моле-

кулы со структурами миллионов других молекул, молеку-

лярно-фармакологические свойства которых уже были изу-

чены в экспериментальных и клинических исследованиях.

«Обучение» алгоритмов искусственного интеллекта прово-

дится на основе информации типа big data, представленной

в базах данных UMLS, PubMed, PubChem, PharmGKB. 

Хемореактомная методология основана на новейших

технологиях искусственного интеллекта [7–9]. В рамках

комбинаторной теории разрешимости вводится функция

расстояния, отражающая «химическое расстояние» между

двумя произвольными молекулами [4].

При проведении хемореактомного анализа использу-

ется информация, извлеченная из баз данных PubChem

[10], HMDB [11] и String [12]. Результаты хемореактомного

анализа молекулы мексидола опубликованы ранее [4].

Для фармакоинформационного анализа необходимы

информация из международной классификации АТХ и объ-

единенная выборка данных из баз TTD (Therapeutic target

database), SuperTarget, MATADOR (Manually Annotated

Targets and Drugs Online Resource) и PDTD (Potential Drug

Target Database) [13]. Результатами ФИА являются оценки

вероятностей отнесения исследуемой молекулы к тому или

иному классу препаратов по АТХ, оценки вероятностей для

различных показаний и оценки частот встречаемости воз-

можных побочных эффектов.

Геронтоинформационный анализ основан на данных о

геропротективном действии отдельных веществ, представ-

ленных в базе PubChem [10], и данных литературы о геропро-

текции в базе PubMed, собранных посредством системы ис-

кусственного интеллекта [9]. Нами разработана база данных

GRPROT, включающая информацию о 520 веществах, у кото-

рых были экспериментально измерены геропротекторные

свойства. В результате геронтоинформационного анализа

можно получить оценки увеличения средней и максимальной

продолжительности жизни модельных организмов (C. elegans,

Drosophila Melanogaster, Mus Musculus, Rattus Norvegicus) при

применении мексидола и контрольных молекул.

Результаты и обсуждение. Полученные в результате фар-

макоинформационного анализа показания для назначения

мексидола и молекул сравнения (табл. 1) свидетельствуют о

перспективности его использования при сердечно-сосуди-

стой патологии (хроническая сердечная недостаточность, ар-

териосклероз, гипертриглицеридемия, инфаркт миокарда,

тахикардия), заболеваниях, ассоциированных с хроническим

воспалением и/или аллергией (энтерит, отек, лекарственная

аллергия, ревматоидный артрит, анкилозирующий спонди-

лит, сенная лихорадка), инфекционных заболеваниях (в том

числе при кандидозе) и других патологических состояниях

(спастичность мышц, рвота, дисфункция печени, затруднен-

ное дыхание, астения, приливы). Заметим, что дисфункция

печени, затрудненное дыхание, астения как показания для

потенциального назначения мексидола могут, в частности,

относиться и к симптомам сердечно-сосудистых заболева-

ний. Кроме того, для всех перечисленных выше патологиче-

ских состояний оценки вероятности приемлемости назначе-

ния мексидола были выше, чем для других препаратов.

Результаты фармакоинформационного профилирова-

ния мексидола в соответствии с классификацией АТХ (табл. 2)

подтверждают и существенно дополняют результаты фармако-
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Таблица 1. Ф а р м а к о и н ф о р м а ц и о н н ы е  о ц е н к и  п о к а з а н и й  д л я  н а з н а ч е н и я  м е к с и д о л а  и  м о л е к у л
с р а в н е н и я

Ошибка             Показание                                                                 МКС                 ХЛА                   ПРЦ                      ГЛИ                    СМК

Примечание. Для каждой молекулы представлены оценки вероятности того, что она имеет фармакологический эффект, важный для тера-
пии соответствующей патологии (здесь и в табл. 2). Ошибка – погрешность значения параметра; МКС – мексидол; ХЛА – холина аль-
фосцерат; ПРЦ – пирацетам; ГЛИ – глицин; СМК – семакс; НЭ – нет эффекта (здесь и в табл. 2–4).

0,39 Хроническая сердечная недостаточность 0,99 0,76 НЭ 0,61 НЭ
0,40 Артериосклероз 0,97 НЭ 0,71 НЭ 0,74
0,40 Гипертриглицеридемия 0,79 НЭ НЭ 0,54 НЭ
0,28 Инфаркт миокарда 0,73 0,51 НЭ 0,58 НЭ
0,37 Тахикардия 0,65 0,65 0,65 0,15 0,66

0,40 Энтерит 0,94 0,30 НЭ 0,69 0,91
0,40 Отек 0,92 0,69 НЭ 0,66 НЭ
0,40 Лекарственная аллергия 0,91 0,79 0,81 0,42 НЭ
0,29 Ревматоидный артрит 0,85 0,50 НЭ 0,41 НЭ
0,40 Анкилозирующий спондилит 0,77 0,59 НЭ 0,77 НЭ
0,40 Сенная лихорадка 0,55 0,39 0,37 0,33 0,47

0,38 Инфекционные заболевания 0,90 0,44 НЭ 0,37 НЭ
0,40 Кандидоз 0,78 0,54 НЭ 0,47 НЭ

0,35 Спастичность мышц 0,97 0,84 НЭ 0,59 НЭ
0,26 Рвота 0,93 0,61 НЭ 0,53 НЭ
0,40 Дисфункция печени 0,80 0,67 НЭ 0,59 НЭ
0,40 Затрудненное дыхание 0,78 0,34 0,47 0,22 0,55
0,32 Астения 0,68 0,67 0,67 0,63 0,67
0,40 Приливы 0,31 0,18 0,11 0,02 0,63

Сердечно-сосудистая патология

Заболевания,  ассоциированные с  хроническим воспалением

Инфекции

Другие заболевания 



О Р И Г И Н А Л Ь Н Ы Е  И С С Л Е Д О В А Н И Я  И  М Е Т О Д И К И

Таблица 2. Ф а р м а к о и н ф о р м а ц и о н н ы е  о ц е н к и  в е р о я т н о с т и  о т н е с е н и я  м е к с и д о л а  и  м о л е к у л  
с р а в н е н и я  к  р а з л и ч н ы м  г р у п п а м  п р е п а р а т о в  п о  к л а с с и ф и к а ц и и  АТ Х

Ошибка             Класс по АТХ                                  МКС                 ХЛА                   ПРЦ                      ГЛИ                    СМК
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0,382 N01 – анестетики 0,89 0,36 НЭ 0,80 0,57
0,3306 N03 – противоэпилептические препараты 0,88 0,44 НЭ 0,94 НЭ
0,4068 N05B – анксиолитики 0,75 0,55 НЭ 0,19 НЭ
0,3736 N05CM – прочие снотворные 0,68 0,09 0,58 0,03 0,30

и седативные препараты
0,4389 N06A – антидепрессанты 0,68 0,65 0,16 0,16 0,16
0,3435 N06D – препараты для лечения деменции 0,86 0,45 0,31 0,15 0,25
0,4314 N07 – другие препараты для лечения 0,67 0,63 НЭ 0,60 НЭ

заболеваний нервной системы
0,0024 N07A – парасимпатомиметики 0,99 НЭ НЭ НЭ НЭ
0,0167 N07B – препараты, применяемые 0,97 0,00 0,00 0,00 0,00

при психологических и физиологических 
зависимостях от различных веществ

3⋅10-9 N07BC – средства для лечения 0,59 НЭ 0,00 НЭ 0,00
опиатной зависимости

0,4097 B01 – антикоагулянты 0,96 0,65 НЭ НЭ НЭ
0,075 B01AA – антагонисты витамина К 0,81 0,50 0,74 0,02 НЭ
0,449 B01AC – ингибиторы агрегации 0,55 0,00 0,00 0,00 0,00

тромбоцитов (исключая гепарин) 
в комбинациях

0,048 C01A – сердечные гликозиды 0,48 0,06 0,04 0,02 0,12
0,287 C01E – препараты для лечения 0,74 0,12 0,34 НЭ 0,72

заболеваний сердца другие
0,0002 C02CA – альфа-адреноблокаторы 0,99 0,00 0,96 0,00 0,99
0,381 C07A – бета-адреноблокаторы 0,70 0,69 НЭ НЭ НЭ
0,147 C09AA – ингибиторы АПФ 0,70 0,11 НЭ 0,10 НЭ

0,3325 A08AA – препараты для лечения ожирения 0,94 0,35 0,65 0,51 0,40
центрального действия

0,4384 А10 – средства для лечения сахарного диабета 0,83 0,82 0,35 0,35 0,35
0,0073 A14 – анаболические препараты 0,98 0,97 0,99 0,00 0,99

для системного использования

0,3058 M01AH – коксибы 0,79 0,00 0,00 0,00 0,83
1,3⋅10-16 R03B – другие ингаляционные препараты 0,68 0,34 0,97 0,07 НЭ

для лечения обструктивных заболеваний 
дыхательных путей

0,3547 R06AX – другие антигистаминные препараты 0,71 0,69 НЭ НЭ НЭ
для системного применения

0,0701 H02 – ГК для системного применения 0,99 0,24 0,14 0,07 НЭ
0,1245 H02AB – ГК 0,84 0,32 0,28 0,04 НЭ

0,3958 D05 – препараты для лечения псориаза 0,69 0,40 0,28 0,17 0,35
0,4169 D06B – химиотерапевтические средства 0,88 0,42 0,39 0,36 0,36

для местного применения
0,4219 D10 – препараты для лечения угревой сыпи 0,64 0,30 0,41 0,44 0,44
0,4237 D11 – прочие препараты для лечения 0,81 0,45 0,76 0,69 0,52

заболеваний кожи

0,4509 D01 – противогрибковые препараты 0,77 0,28 0,62 0,37 0,41
для лечения заболеваний кожи

0,3754 J01 – антибактериальные препараты 0,71 0,59 НЭ 0,45 НЭ
для системного использования

0,0023 J01A – тетрациклины 0,90 НЭ НЭ 0,24 НЭ
0,2669 J05AB – нуклеозиды и нуклеотиды 0,92 0,45 0,29 0,09 НЭ

0,4509 A04 – противорвотные препараты 0,78 0,29 0,74 0,05 0,39
0,3467 A06A – слабительные 0,83 0,32 0,36 0,25 0,22
0,0922 G03D – прогестагены 0,42 0,08 0,07 НЭ 0,55

Препараты,  действующие на ЦНС

Препараты для лечения сердечно-сосудистой патологии

Препараты для коррекции метаболических нарушений

Противовоспалительные препараты

Противовоспалительные препараты дерматологической направленности

Антиинфекционные препараты

Другие группы препаратов



информационных показаний для его назначения. Во-первых,

фармакоинформационный анализ мексидола по АТХ под-

твердил основное направление применения этого препарата –

лечение заболеваний ЦНС. Во-вторых, этот анализ показал

возможность использования мексидола для лечения сердечно-

сосудистой патологии, коррекции метаболических нарушений

(ожирение и сахарный диабет), а также его противовоспали-

тельные и антиинфекционные свойства, что во многом согла-

суется с опубликованными ранее результатами хемореактом-

ного анализа мексидола [4].

По данным проведенного нами ранее хемореактомного

анализа, молекула мексидола имеет свойства: 1) агониста

ацетилхолиновых и ГАМКA-рецепторов; 2) противовоспали-

тельные; 3) нейропротективные; 4) ингибитора коагуляции;

5) сахароснижающие и 6) гиполипидемические [4]. Эти про-

гнозируемые эффекты молекулы мексидола во многом под-

тверждаются представленными в настоящей работе результа-

тами фармакоинформационного анализа (см. табл. 2, рис. 1).

Так, с высокими значениями вероятности (0,80±0,14)

мексидол может быть отнесен к разделам АТХ, описываю-

щим препараты, действующие на ЦНС (анестетики, проти-

воэпилептические препараты, анксиолитики, снотворные и

седативные средства, антидепрессанты, препараты для ле-

чения деменции, парасимпатомиметики, лекарственные

средства, используемые в терапии болезней привыкания,

см. табл. 2). Анксиолитические, антидепрессантные, пара-

симпатомиметические и нейропротективные свойства мек-

сидола имеют непосредственное отношение к тому, что он

может активировать ацетилхолиновые и ГАМК-рецепторы.

Активация мускариновых рецепторов ацетилхолина приво-

дит к стимуляции пути выживания нейронов ERK1/2, нор-

мализует процессы пре- и постсинаптического возбуждения

холинергических синапсов. Ингибирование М4-мускари-

новых рецепторов молекулой мексидола способствует 

ГАМКергической трансмиссии, что усиливает воздействие

препарата на ГАМК-рецепторы [4]. 

Отнесение мексидола к классу N03 (противоэпилеп-

тические препараты) соответствует противосудорожной ак-

тивности его молекулы, оцененной в результате хемореак-

томного анализа. Например, ингибирование фенилхинон-

индуцированных судорог у мышей может осуществляться

на 93% при использовании мексидола, на 36% – пирацета-

ма и только на 11% – семакса [4]. Отнесение мексидола к

классу N06D (препараты для лечения деменции) полностью

соответствует результату хемореактомного анализа: молеку-

ла мексидола может ингибировать образование и агрегацию
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Ошибка             Класс по АТХ                                  МКС                 ХЛА                   ПРЦ                      ГЛИ                    СМК

0,3948 G04C – препараты для лечения 0,85 0,32 0,71 0,24 0,66
доброкачественной гипертрофии 
предстательной железы

0,252 H03 – препараты для лечения заболеваний 0,95 0,56 0,78 НЭ 0,64
щитовидной железы

0,416 M02 – препараты для местного применения 0,66 0,24 0,84 0,35 0,55
при суставной и мышечной боли 

0,442 M03 – миорелаксанты 0,82 0,39 0,54 НЭ 0,49

Примечание. Результаты упорядочены в соответствии с разделами классификации АТХ. Ингибиторы АПФ – ингибиторы ангиотензин-
превращающего фермента; ГК – глюкокортикоиды.

Рис. 1. Средняя вероятность проявления фармакологического эффекта по АТХ. Проведено усреднение по соответствующим 

разделам табл. 2.

I – препараты, действующие на ЦНС; II – препараты для лечения сердечно-сосудистых заболеваний; III – препараты для лече-

ния метаболических нарушений; IV – противовоспалительные препараты;   V – противовоспалительные препараты для исполь-

зования в дерматологии; VI – антиинфекционные препараты. Различия достоверны при сравнении мексидола со всеми остальны-

ми молекулами: *р<0,001; **р<0,05
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бета-амилоида, а также стимулировать рост нейритов и ре-

генерацию нервной ткани [4].

Интересным и неожиданным результатом является

отнесение мексидола к классам N07B (препараты, приме-

няемые при психологических и физиологических зависи-

мостях от различных веществ; с вероятностью 0,97±0,0167)

и N07BC (средства для лечения опиатной зависимости; с ве-

роятностью 0,59±3⋅10-9). Важно подчеркнуть не только дос-

таточно высокие значения вероятности (и нулевые значе-

ния для контрольных молекул), но и крайне низкие уровни

ошибок. Потенциальный механизм этого фармакологиче-

ского эффекта мексидола пока не вполне понятен и требует

отдельного изучения. 

Отнесение молекулы мексидола к группам препаратов

для лечения сердечно-сосудистой патологии (ингибиторы

агрегации тромбоцитов, сердечные гликозиды, альфа-адре-

ноблокаторы, бета-адреноблокаторы, ингибиторы АПФ)

соответствует более выраженному гемодинамическому по-

тенциалу молекулы мексидола по сравнению с контрольны-

ми молекулами, установленному в результате хемореактом-

ного анализа. В частности, расчеты показали, что ингиби-

рование коллаген-индуцированной агрегации тромбоцитов

мексидолом осуществляется при гораздо более низких кон-

центрациях вещества (IC50=462 нМ), чем в случае семакса

(IC50=4295 нМ) [4]. Фармакоинформационное моделирова-

ние указывает на такой физиологический механизм анти-

тромботического действия мексидола, как антагонизм к ви-

тамину К – отнесение к классу B01AA (антагонисты вита-

мина К) с вероятностью 0,81±0,075. Потенциальные свой-

ства мексидола как антагониста альфа-адренорецепторов,

бета-адреноблокатора и/или ингибитора АПФ также заслу-

живают дальнейшего изучения.

Фармакоинформационное профилирование мексидо-

ла как препарата для коррекции метаболических наруше-

ний (A08AA – препараты для лечения ожирения централь-

ного действия; А10 – средства для лечения сахарного диабе-

та; A14 – анаболические препараты для системного исполь-

зования) также подтверждается результатами хемореактом-

ного анализа, показавшего, что мексидол может снижать

повышенный уровень глюкозы на 34%, в то время как холи-

на альфосцерат – на 8%, а пирацетам – всего на 4%. Улуч-

шение метаболизма глюкозы клетками при участии мекси-

дола может осуществляться за счет активации фермента

глюкокиназы и рецептора PPAR-гамма, что способствует

нормализации уровня глюкозы в крови а также снижению

содержания холестерина и триглицеридов. Отметим и весь-

ма малое химическое расстояние (dχ=0,08) между молеку-

лой мексидола и дигидроксинортропаном – алкалоидом

шелковицы, проявляющим гипогликемический эффект [4].

Фармакоинформационное профилирование мексидо-

ла как противовоспалительного препарата (группа кокси-

бов, препараты для лечения обструктивных заболеваний

дыхательных путей, антигистаминные средства), в том чис-

ле дерматологической направленности (топические средст-

ва для лечения псориаза, акне), опять же подтверждается

данными хемореактомного анализа. При этом молекуляр-

ные механизмы, установленные в ходе этого анализа, пол-

ностью соответствуют результатам профилирования.

Так, хемореактомный анализ мексидола показал час-

тичное ингибирование ферментов 5-липоксигеназы и цик-

лооксигеназы 2 (например, ЦОГ2 – на 46±17%), для моле-

кул сравнения этот показатель был значительно ниже (не

более чем на 23±17%) [4]. Фармакоинформационный ана-

лиз с вероятностью 0,79±0,31 позволил отнести мексидол к
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Таблица 3. Ф а р м а к о и н ф о р м а ц и о н н ы е  о ц е н к и  ч а с т о т  в с т р е ч а е м о с т и  п о б о ч н ы х  э ф ф е к т о в  ( в  % ) ,
п о т е н ц и а л ь н о  с в я з а н н ы х  с  и с с л е д у е м ы м и  м о л е к у л а м и

Ошибка, % Побочный эффект             МКС                 ХЛА                   ПРЦ                      ГЛИ                    СМК

7 Зуд 11 13 21 5 53
21 Запор 10 8 18 6 40
12 Парестезии 4 4 8 2 16
8 Повышение уровня щелочной 3 3 6 3 11

фосфатазы в крови
10 Повышение уровня креатинина 2 2 3 2 7

в крови
6 Рвота 2 7 6 1 18
15 Гематомы 1 1 2 1 4

Побочные эффекты,  редкие для всех исследованных молекул

34 Усиление мочеиспускания 0,9 0,7 1,3 0,6 2,7
23 Амблиопия 0,8 0,8 1,1 1,0 6,9
32 Гипокалиемия 0,7 0,9 1,2 1,0 0,9
34 Гиперкальциемия 0,6 0,3 0,4 0,1 0,1
32 Гематурия 0,6 0,5 1,4 0,5 1,3
25 Синкопальные состояния 0,3 0,2 0,9 0,1 2,6
35 Повышение уровня холестерина 0,2 0,1 0,3 0,1 0,8

в крови 
32 Тромбофлебит 0,2 0,2 0,3 0,2 0,5
29 Акне 0,2 0,2 0,1 0,3 0,0
21 Агранулоцитоз 0,2 0,2 0,0 0,6 0,0
35 Кардиомиопатии 0,1 0,1 0,1 0,1 0,1
26 Атриовентрикулярный блок 0,1 0,1 0,1 0,1 0,0
28 Скованность в мышцах 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0
26 Затрудненное мочеиспускание 0,0 0,1 0,0 0,1 0,0

Примечание. Побочные эффекты упорядочены по убыванию частот их встречаемости для мексидола.



группе M01AH (коксибы), которые

являются специфическими ингиби-

торами ЦОГ2. В отличие от коксибов

мексидол частично ингибирует ЦОГ2,

что может потенциально снижать

риск формирования геморрагических

осложнений.

Хемореактомное моделирова-

ние также установило ингибирование

молекулой мексидола секреции гис-

тамина (на 43±9%), у молекул сравне-

ния такого эффекта не отмечено [4].

При фармакоинформационном про-

филировании выявлено, что мекси-

дол относится к группе R06AX (дру-

гие антигистаминные препараты для

системного применения) с вероятно-

стью 0,71±0,36. 

Мексидол действительно про-

являет противовоспалительные свой-

ства. Например, использование его в

комплексном лечении ревматоидно-

го артрита у женщин (n=62) способ-

ствовало регрессу активности рев-

матоидного воспаления, улучшению

функционального статуса и уменьшению выраженности

депрессивной симптоматики [14]. Внутрисуставное введе-

ние мексидола при экспериментальном посттравматиче-

ском артрите приводило к активации процессов биосин-

теза коллагена и репарации хряща, уменьшало выражен-

ность воспалительных изменений в суставе [15]. 

Интересным результатом фармакоинформационного

анализа является профилирование мексидола как противо-

воспалительного препарата дерматологической направлен-

ности (хотя и с невысокими значениями вероятности – от

0,64±0,40 до 0,88±0,40), который может быть эффективен

при местной терапии псориаза и акне (D05 – препараты для

лечения псориаза; D10 – препараты для лечения угревой

сыпи). Эффект мексидола при этих заболеваниях будет осу-

ществляться, вероятно, в соответствии с теми же противо-

воспалительными механизмами – ингибирование ЦОГ2, 

5-липоксигеназы и секреции гистамина. 

Другим неожиданным результатом фармакоинформа-

ционного профилирования является отнесение мексидола к

противоинфекционным препаратам (противогрибковые

средства, антибактериальные препараты для системного ис-

пользования, тетрациклины, противовирусные препараты,

см. табл. 2). Молекулярные механизмы для этого действия

мексидола не очевидны, хотя в ходе хемореактомного ана-

лиза была установлена достаточно высокая степень сходст-

ва (dχ=0,25) между молекулами мексидола и этамбутола, яв-

ляющегося антимикобактериальным антибиотиком. Кроме

того, молекула мексидола, имитируя D-кольцо тетрацикли-

на [16], может являться неспецифичным ингибитором бак-

териальных рибосом.

Мексидол действительно способствует лечению ин-

фекционных заболеваний: при ополаскивании полости рта

раствором мексидола отмечено умеренное противомикроб-

ное действие, наиболее выраженное в отношении аммиак-

продуцирующей микрофлоры. Ротовые ванночки с ополас-

кивателем, содержащим мексидол, приводят к достоверно

выраженному и быстрому купированию явлений воспале-

ния в десне, что может являться полезным при профилакти-

ке и лечении гингивита [17, 18]. 

Таким образом, фармакоинформационное профилиро-

вание исследованных молекул в соответствии с АТХ показыва-

ет, что мексидол вполне отвечает первому принципу назначе-

ния препаратов пациентам пожилого возраста и является пре-

паратом с максимальным числом положительных эффектов. 
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Таблица 4. Ге р о н т о и н ф о р м а ц и о н н ы е  о ц е н к и  у в е л и ч е н и я  п р о д о л ж и т е л ь н о с т и  ж и з н и  ( в  % )  м о д е л ь -
н ы х  о р г а н и з м о в  п р и  и с п о л ь з о в а н и и  м е к с и д о л а  и  к о н т р о л ь н ы х  м о л е к у л

Ошибка, %        Геронтоинформационный показатель МКС                 ХЛА                   ПРЦ                      ГЛИ                    СМК

Примечание. ПЖ – продолжительность жизни.

10 C. elegans, среднее увеличение ПЖ 22,7 11,6 31,1 17,1 25,2

18 C. elegans, максимальное увеличение ПЖ 26,3 17,4 31,5 26,8 32,4

4 Дрозофила, максимальное увеличение ПЖ 14,4 9,0 12,3 9,7 12,3

10 Дрозофила, максимальное увеличение ПЖ 20,9 19,5 21,2 19,7 27,4

3 Мыши, максимальное увеличение ПЖ 14,6 6,1 4,2 1,0 1,0

Рис. 2. Среднее увеличение продолжительности жизни (в %) модельных организмов

для исследованных молекул: основные результаты геронтоинформационного анали-

за. *р<0,01 при сравнении мексидола с холина альфосцератом; **р<0,05 при срав-

нении мексидола со всеми остальными молекулами

Мексидол                Холина альфосцерат               Пирацетам             Глицин               Семакс

C. elegans                   Дрозофила (D. Melanogaster)            Мышь (M. Musculus)

Более простые организмы                                              Млекопитающие
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Фармакоинформационный анализ также выявил соот-

ветствие мексидола и второму принципу лечения пожилых

больных – минимальный спектр побочных эффектов. Кроме

того, при оценке частот встречаемости побочных эффектов

(табл. 3) показано, что побочные эффекты, связанные с нару-

шениями водно-минерального баланса (усиление мочеиспу-

скания, гипокалиемия, гиперкальциемия, гематурия) и не-

желательным воздействием на сердечно-сосудистую систему

(синкопе, повышенный уровень холестерина в крови, кардио-

миопатия, атриовентрикулярный блок, тромбофлебит), были

весьма редкими для всех исследованных препаратов.

Из всех изученных препаратов мексидол и глицин ха-

рактеризовались наименьшей частотой возникновения зуда

(11%), запора (10%), парестезий (4%), повышения уровня в

крови щелочной фосфатазы (3%) и креатинина (2%), а так-

же рвоты (2%), гематом (1%). Заметим, что указанные час-

тоты встречаемости сравнимы с результатами для групп

плацебо.

Мексидол отвечает и третьему принципу назначения

препаратов пациентам пожилого возраста – способствовать

максимальному увеличению продолжительности жизни. Под

влиянием мексидола наблюдается среднее увеличение про-

должительности жизни C. elegans (на 22,7±10%), дрозофилы

(на 14,4±15%) и мышей (на 14,6±3%). Интересно отметить,

что все препараты сравнения в той или иной степени увели-

чивали продолжительность жизни более простых организ-

мов (C. elegans и мушки-дрозофилы), но только мексидол

оказывал выраженное действие на увеличение продолжи-

тельности жизни мышей (на 14,6±3%, контрольные препа-

раты – 1,0–6,1%; табл. 4, рис. 2).

Заключение. Рациональный персонализированный

выбор фармакологических препаратов для пожилых паци-

ентов создает условия для увеличения продолжительности

жизни и замедления темпов старения. Препараты, назнача-

емые пациентам пожилого возраста, должны характеризо-

ваться: 1) максимальным числом положительных эффектов;

2) минимальным числом побочных эффектов; 3) способно-

стью увеличивать продолжительность жизни. Фармакоин-

формационное профилирование исследованных молекул в

соответствии с АТХ показывает, что мексидол является пре-

паратом с максимальным числом положительных эффектов

(препарат для лечения заболеваний ЦНС, сердечно-сосуди-

стой патологии, метаболических нарушений, имеющий

противовоспалительные и антиинфекционные свойства 

и др.). Из всех исследованных препаратов мексидол и гли-

цин характеризовались наименьшей частотой побочных

эффектов (зуд, запор, парестезии, рвота и др.). Геронтоин-

формационные оценки изменения продолжительности

жизни модельных организмов показали, что мексидол спо-

собствует среднему увеличению продолжительности жизни

C. elegans (на 22,7±10%), дрозофилы (на 14,4±15%) и мышей

(на 14,6±3%, контрольные препараты – не более 6,1%). Та-

ким образом, результаты исследования указывают на высо-

кий потенциал мексидола как геропротектора.
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