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Прогнозирование биологической активности химических соединений перед проведением биологических анализов на сегодняш-
ний день является распространенной практикой. Предварительный скрининг с использованием программных методов позволяет 
выявить наиболее перспективные химические соединения и тем самым значительно сэкономить затраченные ресурсы. 
Впервые предложено применять прогнозирование фармакологической активности для суммарных растительных препаратов. С 
использованием открытой платформы PASS online была спрогнозирована фармакологическая активность фенольных кислот тра-
вы цикория обыкновенного и выделены эффекты, совпадающие для большинства выбранных соединений. Данный подход поз-
воляет нивелировать вероятностный характер оценки для каждого отдельного соединения и предположить синергические взаи-
модействия. 
Согласно полученным данным, для экстракта травы цикория обыкновенного прогнозируются влияние на целостность мембран, 
противогипоксическое ингибирование мембранной проницаемости, антисептическое действие, защита слизистых оболочек, ан-
тиоксидантное действие. 
Ключевые слова: PASS, цикорий обыкновенный, кафтаровая кислота, кофейная кислота, хлорогеновая кислота, цикориевая 
кислота. 
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В настоящее время высокая ресурсозатрат-
ность является одним из основных ограничиваю-
щих факторов разработки новых лекарственных 
препаратов [1]. В сложившейся ситуации для опти-
мизации стоимости, объема и времени исследова-
ний рациональным подходом является предвари-
тельный скрининг химических структур с исполь-
зованием компьютеризированных алгоритмов. 

Первой открытой платформой для предсказа-
ния фармакологической активности является веб-
ресурс PASS online (Prediction of Activity Spectra 
for Substances) [2]. В его основе лежит составление 

базы данных о взаимодействии изученных моле-
кул с мишенями, как правило ферментами, и по-
следующее создание алгоритмов, позволяющих 
прогнозировать аналогичное взаимодействие с 
другими соединениями. По утверждениям разра-
ботчиков, средняя точность прогноза составляет 
порядка 95,5% [3].  

Приведенный принцип исследования нашел 
широкое применение при изучении новых инди-
видуальных соединений, что особенно эффектив-
но в поиске оптимальных химических модифика-
ций известных фармацевтических субстанций. 
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Вместе с тем в зарубежной и отечественной 
литературе не рассмотрена возможность исполь-
зования PASS online для прогнозирования фарма-
кологического эффекта многокомпонентных ле-
карственных средств, в том числе суммарных рас-
тительных препаратов. Выявление механизмов 
возникновения фармакологического эффекта при 
приеме растительных препаратов является важной 
задачей для фармации, решению которой посвя-
щена значительная доля исследований. 

Ц е л ь  р а б о т ы  ‒ прогнозирование фар-
макологической активности многокомпонентной 
фармацевтической субстанции с помощью веб-
ресурса PASS online на примере травы цикория 
обыкновенного. 

МАТЕРИАЛ И МЕТОДЫ 
В качестве объекта исследования выбрано ле-

карственное растительное сырье ‒ цикория обык-
новенного трава. В результате проведенного фи-
тохимического анализа [4] установлено, что одной 
из основных групп метаболитов травы цикория 
обыкновенного являются фенольные кислоты. В 
выбранном сырье в наибольшем количестве со-
держатся кафтаровая, хлорогеновая и цикориевая 
кислоты. Общее содержание фенольных кислот в 
траве цикория обыкновенного варьируется в пре-
делах 2–3%. 

В опыте in vivo подтверждена гепатопротек-
торная активность сухого экстракта травы цико-
рия обыкновенного [5]. Для предположения меха-
низмов данного фармакологического эффекта и 
выявления новых точек приложения использовали 
открытую платформу PASS online в ее версии на 
сентябрь 2021 г. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ 
Вследствие того, что PASS online предназна-

чена для работы с индивидуальными соединения-
ми, при работе с многокомпонентной субстанцией 
необходима иная методология для прогнозирова-
ния её биологической активности. 

В первом случае можно применить алгоритм 
PASS online к каждому известному компоненту 
смеси и попытаться выявить самый перспектив-
ный. Во втором случае, после применения алго-
ритма PASS online следует оценить общий эффект, 
оказываемый многокомпонентной лекарственной 
субстанцией. В данном исследовании авторы ис-
пользовали второй подход. 

При получении положительного результата, 
расчетные данные позволят подтвердить следую-
щую гипотезу: фармакологические эффекты мно-
гокомпонентного растительного экстракта обу-
словлены не одним активным соединением, а груп-
пой схожих по пространственной структуре ве-
ществ. Подтверждение выдвинутой гипотезы явля-
ется принципиально важным вопросом, потому что 
определяет подходы к разработке фитопрепаратов. 

В числе преимуществ оценки прогнозирова-
ния фармакологической активности на основе не-
скольких компонентов смеси предполагается по-
вышение достоверности прогноза. Так, основные 
фенольные кислоты суммарного растительного 
экстракта травы цикория обыкновенного (кафта-
ровая, кофейная, хлорогеновая, цикориевая) про-
анализированы с помощью алгоритма PASS online. 
Для кафтаровой кислоты выявлено 40 потенци-
альных эффектов, которые соединение будет ока-
зывать с вероятностью выше 70%, для кофейной – 
125, хлорогеновой – 23, цикориевой – 47. Работа с 
полученным массивом данных затруднительна, 
выявлены эффекты и ферментные системы, на ко-
торые оказывают влияние минимум три из четы-
рех соединений. Данные приведены в табл. 1. Ве-
роятность наличия фармакологического эффекта у 
каждой химической структуры платформа PASS 
online косвенно оценивает по шкале от нуля до 
единицы, где единица – наибольшее расчетное 
значение сродства молекулы к ферментным си-
стемам. При этом использовали результаты со 
значением выше 0,7, рекомендованные разработ-
чиками [3].  

Как показано в табл. 1, все показатели удо-
влетворяли предложенным критериям. Совпаде-
ние было выявлено для нескольких ферментных 
систем. 

Ингибитор линолеатдиол синтазы – отвечает 
за синтез оксилипинов – сигнальных молекул 
окислительного стресса [6]. 

Ингибитор экспрессии HIF1A (индуцируемый 
гипоксией фактор) – регулирует экспрессию мно-
жества генов, кодирующих белки, связанные с ан-
гиогенезом и анаэробным метаболизмом клеток, 
подвергшихся гипоксическому стрессу [7]. 

Ингибитор киназы бета-адренорецептора – 
регулирует действие катехоламинов на клетку. 

Ингибитор киназы G-протеин-ассоциирован-
ного рецептора – обширное семейство белков, ин-
активирующих рецепторы [8]. 
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Таблица 1. Результаты прогнозирования фармакологической активности  
фенольных кислот травы цикория обыкновенного 

Показатель Кафтаровая  
кислота 

Кофейная  
кислота 

Хлорогеновая  
кислота 

Цикориевая  
кислота 

Влияние на целостность мембран 0,965 0,955 0,940 0,966 

Противогипоксическое действие 0,903 0,836 0,726 0,889 

Ингибитор мембранной проницаемости 0,832 0,809 0,865 0,854 

Антисептическое действие 0,731 0,782 − 0,790 

Протектор слизистых оболочек 0,751 0,945 0,752 0,807 

Антиоксидантное действие 0,711 − 0,785 0,746 

Ингибитор ферулоил эстеразы 0,962 0,977 0,771 0,963 

Регуляция жирового обмена 0,823 0,751 − 0,746 

Ингибитор линолеатдиол синтазы 0,771 0,839 − 0,777 

Ингибитор экспрессии HIF1A − 0,841 0,826 0,737 

Ингибитор киназы бета-адренорецептора 0,783 0,789 0,716 0,799 

Ингибитор киназы G-протеин-ассоциированного рецептора 0,783 0,789 0,716 0,799 

Ингибитор пероксидазы марганца 0,773 0,721 − 0,725 

Активатор экспрессии APOA1 0,765 0,803 − 0,792 

Ингибитор экспрессии MMP9 0,740 0,831 − 0,753 

Ингибитор коэнзим Q-цитохром С редуктазы 0,748 0,843 − 0,806 

Ингибитор сычужного фермента 0,726 0,763 − 0,730 

Ингибитор дрожжевой эндопептидазы A 0,726 0,763 − 0,730 

Ингибитор акроцилиндропепсина 0,726 0,763 − 0,730 

 
 
Активатор экспресии APOA1 – ген, отвечаю-

щий за синтез аполипопротеина А1, белка, входя-
щего в состав липопротеинов высокой плотности, 
ответственных за снижение уровня холестерина [9]. 

Ангибитор экспрессии MMP9 – данный фер-
мент синтезируется в ответ на стресс, участвует в 
агниогенезе, апоптозе, в различных аутоиммунных 
заболеваниях, таких как системная красная волчан-
ка, ревматоидный артрит и рассеянный склероз [10]. 

Ингибитор коэнзим Q-цитохром С редуктазы – 
ингибирует фермент дыхательной цепи, подобные 
вещества проявляют противомикробную и проти-
воопухолевую активность [11]. 

Ингибитор сычужного фермента, ингибитор 
дрожжевой эндопептидазы A, ингибитор марган-
цевой пероксидазы, ингибитор акроцилиндропеп-
сина, ингибитор ферулоил эстеразы – ингибирова-
ние пищеварительных ферментов препятствует 
гидролизу и всасыванию питательных веществ в 
желудочно-кишечном тракте, что влияет на мик-
рофлору кишечника, чем опосредованно улучшает 
состояние иммунной системы [12, 13].  

С использованием платформы PASS online ав-
томатически спрогнозированы следующие фарма-
кологические эффекты: влияние на целостность 
мембран, противогипоксическое, ингибирование 
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мембранной проницаемости, антисептическое дей-
ствие, защита слизистых оболочек, антиоксидант-
ное действие.  

Для оценки достоверности прогноза, получен-
ные результаты необходимо сопоставить с резуль-
татами реальных исследований. Для экстракта тра-
вы цикория обыкновенного подтверждены антиок-
сидантное, иммуномодулирующее, гепатопротек-
торное, противовоспалительное действия [14]. Как 
описано выше, иммуномодулирующее действие 
может быть объяснено антипитательными свой-
ствами, противовоспалительное – обусловлено вли-
янием одновременно на несколько звеньев окисли-
тельного стресса, включающих подавление синтеза 
сигнальных молекул – оксилипинов, подавление 
экспрессии генов, отвечающих на стресс. Касатель-
но антиоксидантного действия, реальные исследо-
вания прямо подтверждают полученные в данном 
исследовании расчеты. Согласно данным литерату-
ры [15], предполагается, что антиоксидантное дей-
ствие является основным у многих гепатопротек-
торных препаратов. 

ВЫВОДЫ 
С использованием открытой платформы PASS 

online впервые спрогнозирована фармакологиче-
ская активность многокомпонентной фармацевти-
ческой субстанции. Результаты исследования кор-
релируют с данными литературы и позволяют 
предположить механизмы действия на субклеточ-
ном уровне. 

Полученные данные показывают, что экс-
тракт травы цикория обыкновенного может быть 
исследован в качестве лекарственного средства 
для лечения вирусных заболеваний, повышенного 
уровня холестерина в крови, бактериальных ин-
фекций, поскольку для него спрогнозированы ан-
тиоксидантное, гиполипидемическое, иммуности-
мулирующее и антибактериальное действие. 

Исследования выполнены в рамках реализации 
плана научно-исследовательской работы ФГБНУ 
ВИЛАР по теме №FNSZ-2019-0010 «Поиск ак-
тивных фракций природных соединений, разра-
ботка способов их получения из растительного 
сырья, методик стандартизации и создание на их 
основе современных лекарственных форм» 
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Prediction of the biological activity of chemical compounds before conducting biological analyzes is now a common practice. Preliminary 
screening using software and mathematical methods allows you to identify the most promising chemical compounds and thereby sig-
nificantly save expended resources, including reducing the number of required laboratory animals. 
For the first time, the article proposes to use the prediction of pharmacological activity for total herbal preparations. For this, using the 
open platform PASS online, the pharmacological activity of phenolic acids of chicory was predicted, and the effects were identified that 
coincide for most of the selected compounds. This approach makes it possible to level the probabilistic nature of the assessment for 
each individual compound and to suggest synergistic interactions. 
According to the data obtained, hypolipidemic, immunostimulating and antibacterial effects are predicted for chicory. 

Key words: PASS, Cichorium intybus, caftaric acid, caffeic acid, chlorogenic acid, chicory acid. 
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