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Резюме ___________________________________________________________________________________________________ 

Цель. Сравнить прогнозируемую фармакологическую активность индивидуальных 
биологически активных веществ растений рода Lamium с активностью, доказанной 
экспериментально.
Материалы и методы. Для получения формул соединений в формате «.mol» ис-
пользовали программное обеспечение ChemDraw Professional 15.1. Для прогнозиро-
вания активности использовали интернет-ресурс (компьютерную программу) PASS 
online. Результат представлен в виде числовых значений Pa (наличие активности) и 
Pi (отсутствие активности).
Результаты. C Pa больше 0,5 прогнозируется: для ламальбида и гарпагида 
антитромботическая, антиноцицептивная активность, ингибирование ГАМК-
аминотрансферазы и лечение деменции (ноотропный эффект); для рутина антитром-
ботическая, гемостатическая активность и лечение деменции; для изоскутелляреина 
противовирусная (гепатит В), гемостатическая активность; для вербаскозида проти-
вовирусная (грипп, герпес), антитромботическая, антигипоксическая активность, 
ингибирование ГАМК-аминотрансферазы и лечение деменции; для хлорогеновой 
кислоты противовирусная (грипп, гепатит  В), антигипоксическая активность, инги-
бирование ГАМК-аминотрансферазы; для 20-гидроксиэкдизона противовирусная 
(риновирус) активность. Подтверждена противовирусная активность изоскутелля-
реина (грипп) и агликонов ламальбида (гепатит С). Вербаскозид, хлорогеновая кис-
лота, изоскутелляреин вносят предполагаемый вклад в противовирусную (герпес) 
активность суммарных экстрактов, флавоноиды рутин и изоскутелляреин – в гемо-
статическую, фенольные соединения хлорогеновая кислота, вербаскозид, рутин и 
изоскутелляреин – в антигипоксическую, иридоиды ламальбид и гарпагид – в анти-
ноцицептивную и ноотропную, вербаскозид и ламальбид – в седативную активность 
суммарных экстрактов.
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Заключение. Целесообразно экспериментальное подтверждение прогнозируе-
мых с высокой вероятностью видов активности для экстрактов Lamium purpureum 
и Lamium maculatum – противовирусной, гемостатической, ноотропной, антиноци-
цептивной и антигипоксической, так как биологически активные вещества этих рас-
тений проявляют эти виды активности или для них она прогнозируется с высокой 
вероятностью.
Ключевые слова: Lamium album, PASS online, прогнозирование активности, флаво-
ноиды, фенольные соединения, иридоиды, стероиды
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Abstract ___________________________________________________________________________________________________ 

Purpose. To compare the prediction of the pharmacological activity of individual 
biologically active substances of plants of the genus Lamium with the activity proven 
experimentally.
Materials and methods. ChemDraw Professional 15.1 software was used to obtain 
compound formulas in the ".mol" format. To predict activity, the Internet resource program 
PASS online was used. The result was presented as numerical values Pa (active) and Pi (no 
activity).
Results. With Pa greater than 0.5 is predicted: for lamalbid and harpagid, antithrombotic, 
antinociceptive activity, inhibition of GABA-aminotransferase and treatment of 
dementia (nootropic effect); for rutin, antithrombotic, hemostatic activity and 
treatment of dementia; for isoscutellarein antiviral (hepatitis B), hemostatic activity; for 
verbascoside antiviral (influenza, herpes), antithrombotic, antihypoxic activity, inhibition 
of GABA-aminotranserase and treatment of dementia; for chlorogenic acid, antiviral 
(influenza, hepatitis B), antihypoxic activity, inhibition of GABA-aminotransferase; for 
20-hydroxyecdysone, antiviral (rhinovirus) activity. The antiviral activity of isoscutellarein 
(influenza) and lamalbid aglycones (hepatitis C) has been confirmed. Verbascoside, 
chlorogenic acid, isoscutellarein are expected to contribute to the antiviral (herpes) activity 
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	� ВВЕДЕНИЕ
Lamium album (яснотка белая) – представитель рода Lamium, для экстрактов 

которого экспериментально установлена кровоостанавливающая, противовирус-
ная [1], седативная [2] активность. Однако не проводилось исследований подобных 
видов активности для других представителей рода  – L.  purpureum, L.  maculatum и 
L. galeobdolon. При этом, если в эксперименте использовали экстракт, а не индиви-
дуальные биологически активные вещества (БАВ), неизвестно, какими именно БАВ 
преимущественно был обусловлен фармакологический эффект.

Для прогнозирования активности индивидуальных БАВ in silico одним из возмож-
ных интернет-ресурсов является программа PASS online (Prediction of Activity Spectra 
for Substances). Данная программа прогнозирует около 4000  видов активности на 
основе обучающей выборки более 1  000  000 химических соединений с известной 
активностью со средней точностью 96% [3]. Для прогнозирования принимается, что 
фармакологическая активность является «внутренним» свойством вещества, завися-
щим только от его структуры и физико-химических свойств [4]. Программа PASS при-
менялась для прогнозирования активности веществ растительного происхождения, 
что подтверждено в ряде работ [4, 5].

	� ЦЕЛЬ ИССЛЕДОВАНИЯ
Сравнить прогнозируемую фармакологическую активность индивидуальных 

биологически активных веществ растений рода Lamium с активностью, доказанной 
экспериментально.

	� МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ
Для прогнозирования активности использовали интернет-ресурс  – программу 

PASS online [6]. Структуру БАВ получали в программе ChemDraw Professional 15.1 и за-
гружали в формате MOL-file. Данные об активности выводили в виде цифровых зна-
чений Pa (наличие активности) и Pi (отсутствие активности). Значимым результатом 
считается тот, в котором Pa превышает Pi.

Для прогнозирования активности выбраны семь БАВ, выделенных из представи-
телей рода Lamium: 

of the total extracts; flavonoids rutin and isoscutellarein – into the hemostatic; phenolic 
compounds verbascoside, chlorogenic acid, rutin, isoscutellarein – into antihypoxic; 
iridoids lamalbid and harpagid – into antinociceptive and nootropic; verbascoside and 
lamalbid – in the sedative activity of total extracts.
Conclusion. It is advisable to experimentally confirm the types of activity predicted with 
a high probability for extracts of L. purpureum and L. maculatum: antiviral, hemostatic, 
nootropic, antinociceptive and antihypoxic, because the biologically active substances of 
these plants exhibit these types of activity or it is predicted for them with a high probability.
Keywords: Lamium album, PASS online, activity prediction, flavonoids, phenolic 
compounds, iridoids, steroids
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1)	 ламальбид – С-10 иридоид, выделенный из L. album, L. purpureum и L. maculatum; 
являлся преобладающим компонентом водно-спиртового экстракта L.  album 
(39,09 мг/г) [7];

2)	 гарпагид – С-9 иридоид, выделенный из L. galeobdolon [1];
3)	 рутин – флавонол, выделенный из L. album, L. purpureum, L. maculatum [1];
4)	 изоскутелляреин – флавон, выделенный из L.  album, содержание производных 

которого в водно-этанольном экстракте составило 27% от всех фенольных соеди-
нений [8];

5)	 вербаскозид – фенилпропаноид, выделенный из L.  album, L.  purpureum, 
L.  maculatum, содержание которого в водно-этанольном экстракте L.  album со-
ставило 55% от всех фенольных соединений [8];

6)	 кислота хлорогеновая – гидроксикоричная кислота, выделенная из L.  album, 
L. purpureum, L. maculatum и L. galeobdolon, составляющая 14% от всех фенолкар-
боновых кислот L. album [9];

7)	 20-гидроксиэкдизон – стероид, выделенный из L. purpureum, L. maculatum [10].

	� РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ
Прогнозировали противовирусную, кровоостанавливающую и седативную ак-

тивность.
Вероятность проявления противовирусной активности больше 0,5 для кислоты 

хлорогеновой против вируса гриппа (0,537), гепатита В (0,528); для вербаскозида 
против вируса гриппа (0,682), герпеса (0,507); для изоскутелляреина против вируса 
гепатита В (0,522); для 20-гидроксиэкдизона против риновируса (0,570). Наиболее 
широкий спектр возможной противовирусной активности прогнозируется для кис-
лоты хлорогеновой (7 вирусов), наиболее узкий – для 20-гидроксиэкдизона (3 виру-
са) (рис. 1).

Рис. 1. Прогнозируемая противовирусная активность для индивидуальных БАВ
Fig. 1. Predicted antiviral activity for individual biologically active substances
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В опытах in vitro, in vivo и in ovo получены данные о противовирусной активности 
экстрактов и индивидуальных БАВ рода Lamium, которые частично согласуются с ре-
зультатами прогнозирования (табл. 1).

Из табл. 1 видно, что перспективно в будущем исследовать активность БАВ рода 
Lamium против вируса гепатита  С. В  противогерпетическую активность экстракта 
L. album, вероятно, вносят вклад фенольные соединения – вербаскозид, хлороге-
новая кислота и изоскутелляреин. Возможна также активность вербаскозида и хло-
рогеновой кислоты против вируса гриппа, так как вероятность ее наличия больше, 
чем у изоскутелляреина, для которого данный вид активности экспериментально 
доказан.

PASS прогнозирует у изучаемых соединений разнонаправленное действие на 
систему крови (рис. 2). Прогнозируется как антитромботическая активность для ла-
мальбида (0,696), гарпагида (0,620), рутина (0,685), вербаскозида (0,697), так и гемо-
статическая – для рутина (0,993), изоскутелляреина (0,845). Согласно комментарию 
разработчиков, программа выявляет сродство соединения к ферментам/рецепто-
рам, но вид взаимодействия (агонизм/антагонизм) и, соответственно, направление 
фармакологической активности должны устанавливаться экспериментально [3].

Кровоостанавливающая активность для извлечений из L. album также доказана 
in vivo (табл. 2).

По результатам прогнозирования можно сделать вывод о том, что в гемостатиче-
ские и антигеморрагические свойства извлечений из L. album и L. purpureum вносят 

Таблица 1
Соотношение между экспериментальными данными о фармакологической активности 
и результатами прогнозирования
Table 1
Correlation between experimental data on pharmacological activity and prediction results

Экспериментальные данные о фармакологиче-
ской активности Активность, прогнозируемая с помощью PASS

Против вируса гепатита

In vitro выявлено, что агликоны ламальбида – ла-
миридозины А и В – ингибируют проникновение 
вируса гепатита С в клетки, причем гликозид 
ламальбид такой активностью не обладал [11]

Данные, полученные в эксперименте, не согласу-
ются с прогнозируемыми: PASS не прогнозирует 
активность ламиридозинов против гепатита С, 
а против гепатита B предсказанная активность 
выше у ламальбида (0,328), чем у ламиридозинов 
(0,222)

Против вируса герпеса

Показано, что in vitro хлороформный экстракт 
L. album ингибирует на 90% репликацию ВПГ 1-го 
и 2-го типа [12]

Экспериментальные данные подтверждают 
результаты прогнозирования, причем наибольшая 
противогерпетическая активность среди проана-
лизированных соединений прогнозируется для 
вербаскозида (0,507), изоскутелляреина (0,479) 
и хлорогеновой кислоты (0,411)

Против вируса гриппа

Изоскутелляреин in vitro, in vivo и in ovo проявлял 
противогриппозную активность, ингибируя нейра-
минидазу вируса гриппа [13]

PASS прогнозирует активность изоскутелляреина 
против вируса гриппа (0,370), однако большая 
активность предсказана для вербаскозида (0,682) 
и хлорогеновой кислоты (0,537)

Сравнительный анализ прогнозируемой in silico  
и экспериментально установленной фармакологической активности БАВ растений рода Lamium
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Рис. 2. Прогнозируемое влияние на систему крови для индивидуальных БАВ
Fig. 2. Predicted effect on the blood system for individual biologically active substances

Таблица 2
Соотношение между экспериментальными данными о фармакологической активности 
и результатами прогнозирования
Table 2 
Correlation between experimental data on pharmacological activity and prediction results

Экспериментальные данные
о фармакологической активности Активность, прогнозируемая с помощью PASS

Гемостатическая активность

In vivo после перорального введения крысам 
густого экстракта L. album и L. purpureum время 
кровотечения из хвоста крыс уменьшилось на 
68% для L. album и на 48% для L. purpureum [14]. 
Также после подкожного введения извлечения из 
L. album сокращалось время кровотечения из уха 
кролика [15]

Гемостатическая и антигеморрагическая актив-
ность прогнозируется для рутина (0,993 и 0,365 
соответственно) и изоскутелляреина (0,845 и 0,899 
соответственно). Однако для соединений L. album 
прогнозируется с высокой вероятностью также 
противоположный вид активности: антитромбо-
тическая для ламальбида (0,696), гарпагида (0,620), 
рутина (0,685) и вербаскозида (0,697)

Действие барлерина

Считают, что действие обусловлено иридоидом 
барлерином (метиловым эфиром 8-ацетилшанши-
зида) [14]. Выявлено, что механизм его действия 
заключается в ингибировании фибринолиза [16]

Данные, полученные в эксперименте, не согла-
суются с прогнозируемыми: предполагается, что 
с вероятностью 0,803 барлерин будет, напротив, 
обладать антитромботической активностью; 
вероятность же гемостатической и антигеморраги-
ческой активности в 4 раза меньше – 0,217 и 0,203 
соответственно

Оригинальные исследования
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вклад флавоноиды. Низкая вероятность гемостатической активности для иридои-
дов, возможно, связана с отсутствием информации о подобном их действии в обуча-
ющей выборке программы.

Для изученных соединений прогнозируется также влияние на центральную нерв-
ную систему. Наиболее активны вербаскозид, для которого с вероятностью более 0,5 
прогнозируется 3 вида активности: антигипоксическая (0,764), ингибирование ГАМК-
аминотрансферазы (0,584) и лечение деменции – ноотропный эффект (0,567); гарпа-
гид, для которого с данной вероятностью прогнозируется также 3 вида активности: 
ингибирование ГАМК-аминотрансферазы (0,618), антиноцицептивная активность 
(0,656) и лечение деменции (0,666), и ламальбид  – антиноцицептивная активность 
(0,566), ингибитор ГАМК-аминотрансферазы (0,563), лечение деменции (0,626). Наи-
менее активен 20-гидроксиэкдизон, для которого прогнозируется только два вида 
активности, причем вероятность их проявления менее 0,5 (рис. 3).

Влияние на центральную нервную систему для извлечений из L. album установле-
но также экспериментально (табл. 3).

Таким образом, согласно данным PASS, в антигипоксическую активность суще-
ственный вклад вносят фенольные соединения. Антиноцицептивная активность 
характерна для иридоидов. Ноотропное и седативное действия обусловлены ком-
плексом иридоидов и фенольных соединений. Рационально, после углубленного 
изучения анксиолитической активности БАВ рода Lamium, внесение данного вида 
активности в обучающую выборку программы.

Рис. 3. Прогнозируемое влияние на центральную нервную систему для индивидуальных БАВ
Fig. 3. Predicted effect on the central nervous system for individual BAS

Сравнительный анализ прогнозируемой in silico  
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	� ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Результаты прогнозирования подтверждают противовирусную, гемостатиче-

скую, антигипоксическую, антиноцицептивную активность фенольных соедине-
ний и иридоидов растений рода Lamium. Учитывая, что соединения, для которых 
спрогнозирован ряд видов активности, содержатся не только в L.  album album, 
для которой данные виды активности подтверждены экспериментально, но и в 
L. purpureum, L. maculatum, L. galeobdolon, актуальным представляется исследование  

Таблица 3
Соотношение между экспериментальными данными о фармакологической активности 
и результатами прогнозирования
Table 3
Correlation between experimental data on pharmacological activity and prediction results

Экспериментальные данные 
о фармакологической активности

Активность, прогнозируемая 
с помощью PASS

Антигипоксическая активность

На модели острой гипобарической гипоксии 
после внутрибрюшинного введения водно-спир-
тового извлечения L. galeobdolon выживаемость 
крыс составила 80%, что сопоставимо с эффектом 
стандартного антигипоксанта гутимина. Данный 
эффект связывают с иридоидными гликозидами 
и фенольными соединениями [17]. Выживаемость 
крыс на этой же модели после введения настоя 
L. album составила 85,7%, что выше, чем после 
введения фракций отдельных БАВ: полисахаридов 
и фенольных кислот [9]

Экспериментальные данные подтверждают ре-
зультаты прогнозирования: наибольшая вероят-
ность антигипоксической активности у фенольных 
соединений вербаскозида (0,764), хлорогеновой 
кислоты (0,726). Также данный вид активности 
прогнозируется у флавоноидов рутина (0,498), 
изоскутелляреина (0,378), иридоидов ламальбида 
(0,234), гарпагида (0,361) и не прогнозируется для 
стероида 20-гидроксиэкдизона

Антиноцицептивная активность
Водный экстракт L. galeobdolon проявлял анти-
ноцицептивную активность на модели уксуснокис-
лых корчей, увеличивая латентный период разви-
тия «корчей» в 2,8 раза и уменьшая их количество 
на 90%, и в тесте tail-flick, увеличивая латентный 
период одергивания хвоста на 44% по сравнению 
с контрольной группой [17]

Экспериментальные данные подтверждают 
результаты прогнозирования: преобладающей 
группой БАВ L. galeobdolon являются иридоидные 
гликозиды. Для этой группы БАВ прогнозируется 
наибольшая антиноцицептивная активность – 
0,656 для гарпагида и 0,566 для ламальбида

Седативная и анксиолитическая активность

In vivo однократное введение густого экстракта 
L. album в дозе 100 мг/кг снижало двигательную 
активность мышей [18]. Сухой экстракт в той же 
дозе снижает ориентационно-двигательную актив-
ность на 27%, уменьшает количество актов дефе-
кации и мочеиспускания, а также груминга [19]

Экспериментальные данные не полностью соот-
ветствуют результатам PASS: анксиолитическая 
активность не прогнозируется ни для одного из 
изученных соединений.
Однако для всех соединений прогнозируется 
ингибирование метаболизма ГАМК – наибольшее 
для вербаскозида (0,668) и ламальбида (0,563), 
которые являются одними из доминирующих со-
единений L. album

Ноотропная активность и лечение деменции

Сухой экстракт травяного чая с L. album в составе 
в дозе 200 мг/кг после внутрижелудочкового 
введения проявлял ноотропное действие на 
крысах [20]

Экспериментальные данные подтверждают ре-
зультаты прогнозирования: для ряда соединений 
L. album предполагается возможность примене-
ния в лечении деменции: Pа 0,626 для ламальбида, 
0,666 для гарпагида, 0,561 для изоскутелляреина 
и 0,541 для рутина

Оригинальные исследования
Original research



44 "Recipe", 2023, volume 26, № 1

противовирусной, гемостатической и седативной активности для этих видов рода 
Lamium. Несоответствие между прогнозируемым и выявленным в эксперименте 
влиянием иридоидов на систему крови и различных групп БАВ на ЦНС, вероятно, 
обусловлено небольшим объемом информации в обучающей выборке PASS. Целе-
сообразно дополнить обучающую выборку PASS новыми соединениями природного 
происхождения с доказанной активностью.

_________________________________________________________________________________________________
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