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Despite essential experimental efforts focused on studying se-
vere acute respiratory syndrome coronavirus 2 (SARS-CoV-2), 

computational chemistry methods are promising complementary 
tools in combating coronavirus disease 2019 (COVID-19). The 
present review aims to provide readers with the recent progress 
and advances in computational approaches currently used to 
streamline drug discovery and development in the context of 
COVID-19. Our review is dual purpose. It is intended (a) to fa-
miliarize the readership with the general concept of QSAR, in sil-
ico screening, molecular docking and molecular dynamics (MD) 
simulations and (b) to provide key examples of the recent appli-
cations of these computational tools in discovering novel thera-
peutic agents against COVID-19. We outline how structure- and 
ligand-based drug design can accelerate the structural eluci-
dation of pharmacological drug targeting and the discovery of 
preclinical drug candidate molecules. Several examples of MD 
computational studies demonstrate how atomistic MD simula-
tions can facilitate our understanding of the molecular basis of 
drug actions and biological mechanisms of virus inhibition in 
atomic detail. Finally, the short- and long-term perspectives in 
computational drug discovery are discussed.
The aim of this study is to summarize the last three years’ prog-
ress and advances in computational approaches currently used 
to streamline the drug discovery and development process in the 
context of COVID-19.
Materials and methods. The literature overview of QSAR, in 
silico screening, machine learning, molecular docking and mo-
lecular dynamics (MD) simulations is given in the context of 
COVID-19. The literature search was performed using online 
databases, such as Scopus, Web of Science, PDB-protein data-
bank, and PubMed, focusing on the following keywords - human 
coronavirus, QSAR, molecular docking, virtual screening, ma-
chine learning, molecular dynamics, Mpro and PLpro proteases, 
SARS-CоV-2, respectively.
Results. The review familiarizes the readership with the general 
concept of QSAR, in silico screening, machine learning, molec-
ular docking and MD simulations and provides key examples of 
the recent applications of these computational tools in discover-
ing novel therapeutic agents against COVID-19.
Conclusions. New insight into the recent progress and achieve-
ments in computer-guided drug discovery for therapeutic agents 
against SARS-CoV-2 is provided
Keywords: human coronavirus, QSAR, molecular docking, virtual 
screening, machine learning, molecular dynamics, structure-based 
drug design, Mpro and PLpro proteases, CADD, SARS-CоV-2
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Non-steroidal anti-inflammatory drugs (NSAIDs) have recently 
been considered promising agents for the prevention and treatment 
of cold injuries. The results of previous studies demonstrate a dis-
tinct frigoprotective effect of diclofenac sodium and etoricoxib. 
The aim of the study: to assess the impact of diclofenac sodi-
um and etoricoxib, as the most effective frigoprotectors among 
NSAIDs, on coagulation indicators during the most acute phase 
of cold injuries using an acute model of general cooling in rats.
Materials and Methods: The experiment was carried out using 
41 outbreed male rats weighing 310±10 g. Cold injury was in-
duced by acute general cooling (exposure to –18 °C for 2 hours). 
Diclofenac sodium (7 mg/kg) and etoricoxib (5 mg/kg) were admin-
istered intragastrically 30 minutes before the onset of cold exposure. 
Rectal temperature was measured before and after cold exposure. 
Immediately after exposure, plasma was used to determine pro-
thrombin time (PT), thrombin time (TT), activated partial throm-
boplastin time (APTT), fibrinogen levels, and in blood serum – the 
residual amount of prothrombin, thrombin, fibrinogen, as well as 
D-dimer using species-specific immunoenzymatic analysis kits.
Results: Etoricoxib and especially diclofenac sodium signifi-
cantly reduced the degree of hypothermia (rectal temperature 
decreased by 1.3 % and 1.9 %, respectively, compared to a 5.4 % 
decrease in the control group, p<0.05). In the acute phase of 
cold injury in the untreated control group, there was a signifi-
cant increase in D-dimer (by 2.7 times) and fibrinogen content 
(by 1.9 times) in blood serum, alongside a 21.7 % increase in 
thrombin time, indicating a heightened risk of thrombus forma-
tion and DIC syndrome development. The other coagulation 
indicators did not show significant changes. Both diclofenac so-

dium and etoricoxib significantly reduced elevated D-dimer and 
serum fibrinogen, normalizing thrombin time and indicating an 
antithrombotic effect. There was no significant difference in the 
effect of both NSAIDs on blood coagulation status.
Conclusions: The acute phase of cold injury demonstrates a dan-
gerous shift in blood coagulation towards thrombus formation and 
DIC syndrome development. Prophylactic use of diclofenac sodi-
um and, to a lesser extent, etoricoxib displays an anti-hypothermic 
effect, reducing the risk of thrombosis and DIC syndrome. This 
proves the expediency of using these NSAIDs for acute cold injury
Keywords: acute general cooling, diclofenac sodium, etoricoxib, 
blood coagulation, experiment
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The aim of the work was the development and study of the val-
idation characteristics of the method of quantitative determina-
tion of phenylephrine hydrochloride, nitrofural and diphenhydr-
amine hydrochloride when they are simultaneously present in an 
extemporaneous combined medicinal product in the form of a 
spray using liquid chromatography method.
Materials and methods. Agilent 1260 liquid chromatographs, 
equipped with a diode-matrix and UV detector from the com-
pany “Agilent technologies”, USA. Chromatographic columns 
250×4.6 mm filled with octadecylsilyl silica gel for chromatog-
raphy (Zorbax StableBond SB-Aq, Agilent company), mobile 
phase – 0.1 % aqueous solution of trifluoroacetic acid R – meth-
anol R, elution mode – gradient; mobile phase speed – 1.2 ml/
min; the detection wavelength is 220 nm.
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Results. The determined chromatographic conditions ensure 
proper separation of the peaks of the substances to be deter-
mined: phenylephrine hydrochloride, nitrofural and diphenhydr-
amine hydrochloride in their joint presence, and do not have a 
negative effect on the quantitative assessment of their content. 
Validation tests were conducted to confirm the suitability of the 
analytical method for the performance of the task - control of the 
quantitative content of active substances in the combined medic-
inal product in the form of a spray. The determined validation 
characteristics indicate that the method is characterized by ap-
propriate specificity, linearity, correctness and convergence in 
the range of application for phenylephrine hydrochloride (range 
0.499–0.749 mg/ml, ΔZ=0.44≤max ΔZ=3.20, δ=0.22≤max δ=1.02, 
a=0.01≤max a=5.1, r=0.9997≥min r=0.9924), nitrofural 
(range 0.154–0.231 mg/ml, ΔZ=0.44≤max ΔZ=3.20, δ=0.62≤ 
≤max δ=1.02, a=0.0006≤max a=5.1, r=0.9996≥min r=0.9924) 
and diphenhydramine hydrochloride (range 0.499–0.749 mg/
ml, ΔZ=0.50≤max ΔZ=3.20, δ=0.05≤max δ=1.02, a=0.076≤ 
≤max a=5.1, r=0.9999≥min r=0.9924).
Conclusions. An analytical technique for the quantitative de-
termination of phenylephrine hydrochloride, nitrofural and di-
phenhydramine hydrochloride when simultaneously present in 
an extemporaneous combined medicinal product in the form of 
a spray by the method of high-performance liquid chromatogra-
phy was developed. The determined validation parameters con-
firm the correctness of the methodology. The proposed HPLC 
technique was used to study the chemical stability of the spray 
for the treatment of allergic rhinitis
Keywords: spray, phenylephrine hydrochloride, nitrofural, di-
phenhydramine hydrochloride, quantitative determination, liq-
uid chromatography
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The use of plant raw materials is one of the areas of modern phar-
maceutical science in the production of herbal drugs. In this regard, 
one of the oldest medicinal plants, Lippia dulcis Trevir (Phyla scab-
errima (Juss. ex Pers.) Moldenke) from Verbenaceae family, is of 
great interest. According to traditional Mexican medicine, Lippia 
dulcis is used in the treatment of colds, coughs, bronchitis, and di-
gestive disorders as an anti-inflammatory, antitussive, antipyretic, 
expectorant, emollient and diuretic agent. 
The aim. The aim of our study was to identify and determine the 
quantitative content of essential oils by GC/MS method in Lippia 
dulcis herb shoots.
Materials and methods. The determination of the essential oil com-
position of Lippia dulcis was conducted using Agilent Technolo-

gies’ 6890 chromatograph with mass spectrometric detector 5973 
(Agilent Technologies, USA).
Results. The GC/MS method 19 components of essential oil were 
identified in L. dulcis shoots grown in open soil conditions, the to-
tal content of which was 1274.82 μg/g, in L. dulcis shoots grown 
in closed soil conditions – 23, the total content of which was 
2361.11 μg/g. Thus, the total content of essential oil in shoots of L. 
dulcis grown in closed soil conditions was 1.8 times higher than in 
shoots of L. dulcis grown in open soil conditions. 
Conclusions. The component composition of the essential oil of L. 
dulcis shoots harvested from plants grown in open soil conditions 
(LD-1) and closed soil conditions (LD-2) was investigated using the 
chromato-mass spectrometric method. The following pharmacolog-
ically important components – camphor, germacrene D, caryophyl-
lene, α-bisabolene – were found in both samples of the essential 
oil of L. dulcis shoots in significant quantities, which indicates the 
prospects for further technological and pharmacological studies of 
honey herb raw materials
Keywords: Lippia  dulcis Trevir., shoots, essential oil, GC/MS, camphor, 
germacrene D, caryophyllene, α-bisabolene, quantitative content
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Pharmaceutical companies in Ukraine aspire to develop their 
innovative medicinal products and successfully introduce them 
to the global market. However, along with the prospects of in-
creased usage of these pharmaceuticals, there arises a challenge 
of heightened waste production, making them a part of the over 
twenty million tons of PPCPs produced annually. Consequently, 
one of the tasks in producing new pharmaceuticals is the develop-
ment of methodologies and approaches not only for quality con-
trol but also for their determination in the environment matrices.
The aim. Develop and validate GC-FID chromatographic method 
for the simultaneous determination of Enisamium iodide and Ti-
lorone dihydrochloride, evaluate their applicability, and compare 
their “greenness” with the previously developed HPLC method.
Materials and methods. The determination of the Tilorone di-
hydrochloride and Enisamium iodide was carried out by gas 
chromatography with a flame ionization detector using the Rxi-5 
ms (30 m long, 0.25 mm outer diameter and 0.25 μm liquid sta-
tionary phase thickness)
Results. Chromatographic GC-FID methods have been devel-
oped for the simultaneous determination of Enisamium iodide 
and Tilorone dihydrochloride. Optimal sample preparation con-
ditions were established, and a validation process was conduct-
ed. A comparison with the previously developed HPLC method 
was made regarding “greenness.”
Conclusions. The developed GC-FID methodology is accurate 
and more environmentally friendly compared to the previously 
established methods. It can be recommended to determine Enis-
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amium iodide and Tilorone dihydrochloride in the environmen-
tal matrices. It is considered environmentally friendly based on 
the overall GREENness (AGREE) scale, scoring 0.73 (>0.70), 
which demonstrates the environmentally favourable nature of 
the proposed analytical approach
Keywords: Enisamium iodide, Tilorone dihydrochloride, GC-
FID, method development, validation, “green” analytical analy-
sis, pharmaceutical wastes
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The article discusses the results of screening 19 samples of ses-
quiterpene γ-lactones argolide, grosheimin, estafiatin, and their 
derivatives for cytotoxicity and antitumor activity. The research 
results indicate significant cytotoxicity and selectivity of the ac-
tion of sesquiterpene γ-lactones and their derivatives against 
most tumour cell lines. 
The aim. The aim of this study is to study the cytotoxicity and 
antitumor activity of the sesquiterpene γ-lactones argolide, gro-
sheimin, estafiatin and their chemically modified derivatives as 
practically renewable materials.
Methods. The cytotoxicity of the compounds was determined us-
ing vero cells, THP-1, Pliss lymphosarcoma cell lines, Walker 
carcinosarcoma, sarcoma 45, sarcoma-180, alveolar liver cancer 

PC-1, P-388 leukemia, L-1210 leukemia, and sarcoma 45 -resis-
tant to 5-fluorouracil. 
The antitumor activity of the samples was studied in vivo exper-
iments on white outbred rats with transplanted tumour strains 
and was assessed by inhibition of tumour growth and the magni-
tude of the increase in average life expectancy.
Statistical processing of the results was carried out using the pro-
gram “GraphPad Prism v. 6.0” (GraphPad Software Inc., USA).
Conclusion. When determining cytotoxicity in vitro samples 
of the sesquiterpene γ-lactones argolide, grosheimin and es-
tafiatin showed selectivity of their action on cells of 8 tumor 
lines, on cells of human acute monocytic leukemia THP -1 
and in relation to the larvae of sea crustaceans Artemia sa-
lina (Leach) .
Samples of argolide, 8-acetylgrosheimin, 13-morpholinogro-
sheimin, 3-keto-4-methylene-cis-guaianolide, 3α-acetoxyisozalu-
zanin C, and 10α(14)-epoxy-1,5,7α,4,6β(H)-guai-11(13)-ene- 
4(3),6(12)-diolide in experiments in vivo possessed high antitu-
mor activity against transplantable tumor strains of Pliss lym-
phosarcoma, Walker carcinosarcoma, sarcoma 45, sarcoma 37, 
sarcoma 180, alveolar liver cancer PC-1, leukemia P-388 and 
L-1210, sarcoma 45, resistant to 5-fluorouracil
Keywords: sesquiterpene lactones, tumour cell culture, cytotox-
icity, inoculated tumour lines, antitumor activity
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The aim of the study was to compare the hypolipidemic activity 
of the developed self-emulsifying drug delivery systems with sim-
vastatin with reference samples of the substance and the finished 
drug product of industrial production.
Materials and methods. The substance of simvastatin (India, 
s. DK40-2005021, 99.09 %, introduced into the composition 
of self-emulsifying compositions based on castor oil (Ukraine), 
polyethylene glycol 40 hydrogenated castor oil (India), Tween 80 
(Ukraine), glycerol monostearate (Gustav Heess GmbH, Germa-
ny) or polyethylene glycol 100 stearate (ERCA, Italy). Reference 
samples were Simvastatin-Sandoz (Salutas Pharma, Germany, 
series LX5161) and simvastatin in pure form.
The experimental animals were Syrian hamsters aged 2 months. 
Hyperlipidemia was modeled by means of an alimentary load. 
To assess the state of lipid metabolism in animals, the content 
of triacylglycerols, total cholesterol, low-density lipoprotein 
and high-density lipoprotein in the blood serum was determined 

by colorimetric enzymatic methods using the appropriate stan-
dard reagent kits “Triacylglycerols F” HP022.02, “Cholester-
ol F” HP026.02, “Cholesterol-LDL F” HP026.05 and “Cho-
lesterol-HDL F” HP026.04 (LLC SPE “Filicit-Diagnostics”, 
Ukraine) on a semi-automatic biochemical analyzer MapLab 
Plus (BSI, Italy).
Results. The reference samples had similar dose-dependent 
efficacy parameters. At the same time, the test samples, also 
having similar dose-dependent effects, in absolute terms at the 
maximum concentration reduced the amount of low-density lipo-
protein and total cholesterol more effectively than the reference 
samples. When using the test samples in their average concen-
tration, the level of triglycerols was significantly reduced, which 
is rather a concomitant effect of simvastatin.
Conclusions. The improvement of the overall efficacy of simvas-
tatin when it is introduced into self-emulsifying drug delivery 
systems has been proved, which is associated with the modifica-
tion of pharmacokinetic parameters by improving the solubility 
of the substance in the aqueous environment of the gastrointes-
tinal tract
Keywords: self-emulsifying drug delivery systems, increased ac-
tivity, improved solubility, simvastatin, biological tests
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The aim of the research – to determine the level of BAX, caspase-3, 
GRP78, IRE1 and Beclin-1 in the cerebral cortex of rats with 
chronic ethanol consumption and under conditions of exposure to 
the germanium complex with nicotinic acid (MIGU-1).
Materials and methods. Female rats had free access to 20 % 
C2H5OH as the only source of fluid for 110 days. Starting from the 
90th day, the animals were injected with MIGU-1 (10 mg/kg/day, 
IP). The expression level of BAX, caspase-3, GRP78, IRE1 and Be-
clin-1 in the tissue was determined by Western blot analysis. 
Results. In rats with chronic ethanol consumption, the level of 
BAX-dimer increased by 2.06 times (p˂0.001). The introduc-
tion of MIGU-1 caused a decrease in the level of BAX-dimer by 
1.42 times (p˂0.05). In rats with chronic ethanol consumption, 
the level of caspase-3 increased by 2.12 times (p˂0.05), cleaved 
caspase-3 increased by 6.37 times (p˂0.05). When MIGU-1 was 
administered, the level of caspase-3 decreased by 1.73 times 
(p˂0.05). Under the conditions of MIGU-1 administration, pro-
tein bands of cleaved caspase-3 were reduced to an undetect-
able level. In rats with chronic ethanol consumption, the level of 
GRP78 increased by 1.72 times (p˂0.05). After administration 
of MIGU-1, no changes in the level of GRP78 were recorded. 
Long-term ethanol consumption increased the levels of IRE1 
by 1.74 times (p˂0.05) and p-IRE1 by 2.7 times (p˂0.001). In 
the presence of MIGU-1, the levels of IRE1 and p-IRE1 did not 
change. Under the conditions of chronic ethanol consumption, 
an increase in the levels of Beclin-1 by 2.33 times (p˂0.001) 
and p-Beclin-1 by 4.69 times (p˂0.001) was observed. Adminis-
tration of MIGU-1 did not affect the level of Beclin-1, while the 
level of p-Beclin-1 decreased by 3.09 times (p˂0.001). 
Conclusions. Long-term ethanol consumption triggers metabol-
ic changes in the cerebral cortex, resulting in ER stress, UPR 
activation, autophagy, and apoptosis. Administration of MIGU-1 
alleviates ER stress by selectively inhibiting specific branches 
of apoptosis through effects on Beclin-1 levels, suggesting an 
effect of MIGU-1 on neuronal survival under chronic ethanol 
consumption.
Keywords: apoptosis, autophagy, chronic alcohol consumption, 
coordination compound of germanium
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Thermal mineral waters contain a certain amount of mineral 
substances. They are widely used around the world to develop 
pharmaceuticals and cosmetics. Georgia is rich in thermal 
mineral water and plant resources, but Georgian mineral wa-
ters and medicinal plant raw materials have not been used 
together in any of the dermato-cosmetic products produced 
in Georgia. 
The aim of this work is to develop the cream composition with 
mineral waters from Georgian hot springs and herb extracts.
Material and methods. The objects of the study were Georgian 
thermal waters and herb extracts. Thermal waters of various 
degrees of mineralization were used: Sulori (mineralization - 
182.6 mg/L), Tskaltubo (mineralization – 0,8 g/L) and Borjomi 
(mineralization – 5–7 g/L). For the study, the main methods 
for developing dosage forms, experimental and technological 
studies, physical, physico-chemical, biopharmaceutical and 
other methods were used.
Research results. Based on preliminary tests, preference was 
given to highly mineralized water “Borjomi” and its dilutions. 
This allowed us to develop a general strategy for creating a 
formula for creams containing thermal mineral water and herb 
extracts. The experiments were conducted with different dilu-
tions of Borjomi. A model system suitable for mineral waters 
of any degree of mineralization was developed. Preliminary 
tests determined the ratio of the main components, with the 
use of which ten versions of cream were developed, and their 
physicochemical properties, sterility and toxicological safety 
were studied.
Conclusions. The critical analysis of thermal waters of Geor-
gia was carried out and the more mineralized thermal water of 
Borjomi was used in the model systems. A methodological ap-
proach to the development of this type of medical and cosmetic 
creams for the use of selected thermal waters and plant raw 
materials was substantiated. The cream formulation was de-
veloped using Georgian thermal water and plant extracts. The 
conditions of their stability and safety were studied
Keywords: Georgian hot springs, cream base, dermato-cosmetic 
cream, Borjomi, Sulori, herb extracts
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The aim of this work was to determine the component composi-
tion and quantitative content of flavonoids, including catechins, 
in the leaves, shoots and fruits of Virginia creeper (Partheno-
cissus quinquefolia (L.) Planch.) for further standardization of 
raw materials and establishing antioxidant activity of their wa-
ter-ethanol extracts.
Materials and methods. The leaves, shoots of Parthenocissus 
quinquefolia were collected during the phase of mass flowering in 
July 2020 and fruits were collected during full ripeness (Septem-
ber–October 2020) in Lisnyky village of Obukhiv district of Kyiv 
Oblast (Ukraine). Determination of the component composition 
and quantitative content of flavonoids, including catechins, was 
carried out by the method of high-performance liquid chromatog-
raphy (HPLC) on an Agilent Technologies 1200 liquid chromato-
graph. Identification and quantitative analysis were carried out 
using standard solutions of flavonoids (rutin, quercetin-3-β-glyco-
side, naringin, neohesperidin, quercetin, naringenin, kaempferol, 
luteolin, apigenin) and catechins (pyrocatechin, catechin, epicat-
echin, epicatechin gallate and halocatechin). Antioxidant activity 
was determined by the spectrophotometric method at 347 nm by 
the ability to inhibit the autooxidation of adrenaline in vitro.
Results. As a result of the study, 9 phenolic compounds were 
identified: rutin, quercetin, quercetin-3-β-glycoside, naringin, 
epicatechin, catechin, gallocatechin, epicatechin gallate. It 
was determined that rutin, quercetin, epicatechin, and catechin 
predominate in the leaves, shoots, and fruits of Virginia creeper.
It was established that the extracts of leaves with shoots and 
fruits of Virginia creeper show a pronounced antioxidant activity 
due to their ability to inhibit autooxidation of adrenaline in vitro.
Conclusions. The high content of rutin, quercetin, epicatechin 
and catechin in the leaves, shoots and fruits of Virginia creeper 
has scientific interest, due to discovered compounds have a valu-
able pharmacological effect. 
The obtained results can be used for the standardization of raw 
materials of Virginia creeper, and differences in the quantitative 

content of halocatechin in different types of raw materials, as 
well as the presence of naringin in leaves and shoots and luteo-
lin in the fruits of Virginia creeper as diagnostic features of this 
species raw material.
The results of the study of antioxidant activity confirm the pros-
pects of using this raw material for the creation of new drugs 
with antioxidant activity
Keywords: Parthenocissus quinquefolia, leaves, shoots, fruits, 
polyphenol compounds, flavonoids, catechins, rutin, HPLС, an-
tioxidant activity
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АНОТАЦІЇ
DOI: 10.15587/2519-4852.2023.290318
ОСТАННІ ДОСЯГНЕННЯ У КОМП’ЮТЕРНОМУ ДИЗАЙНІ ЛІКІВ ДЛЯ ТЕРАПІЇ ПРОТИ КОРОНАВІРУС 
SARS-COV-2 (c. 6–24)

В. В. Іванов, К. О. Логачова, Я. В. Колесник, А. Б. Захаров, Л. В. Евсєєва, О. В. Кириченко, Tierry Langer, С. М. Коваленко, 
О. М. Калугін

Незважаючи на значні експериментальні зусилля, зосереджені на вивченні важкого гострого респіраторного синдрому, викли-
каного коронавірусом 2 (SARS-CoV-2), методи обчислювальної хімії є перспективними додатковими інструментами в боротьбі з 
коронавірусом 2019 (COVID-19). Цей огляд має на меті ознайомити читачів з останнім прогресом і досягненнями в обчислюваль-
них підходах, які зараз використовуються для оптимізації відкриття та розробки ліків у контексті COVID-19. Наш огляд має 
подвійне призначення. Він призначений (а) ознайомити читачів із загальною концепцією QSAR, скринінгу in silico, молекулярного до-
кінгу та моделювання молекулярної динаміки (МД) і (б) надати ключові приклади нещодавнього застосування цих обчислювальних 
інструментів у відкритті нових терапевтичних засобів та агентів проти COVID-19. В роботі показано, як конструювання ліків 
на основі структури та ліганду може прискорити структурне з’ясування фармакологічного націлювання на ліки та відкриття 
доклінічних молекул препаратів-кандидатів. Кілька прикладів обчислювальних досліджень МД демонструють, як атомістичне мо-
делювання МД може полегшити наше розуміння молекулярної основи дії ліків і біологічних механізмів інгібування вірусу в атомних 
деталях. Нарешті, обговорюються короткострокові та довгострокові перспективи комп’ютерного відкриття ліків.
Мета цього дослідження полягає в тому, щоб підсумувати прогрес і досягнення за останні три роки в обчислювальних підходах, які 
зараз використовуються для оптимізації процесу відкриття та розробки ліків у контексті COVID-19.
Матеріали та методи. Огляд літератури щодо QSAR, скринінгу in silico, машинного навчання, молекулярного докінгу та моделю-
вання молекулярної динаміки (MD) у контексті COVID-19. Літературний пошук проводився за допомогою онлайн-баз даних, таких 
як Scopus, Web of Science, PDB-protein databank і PubMed, зосереджуючись на таких ключових словах: людський коронавірус, QSAR, 
молекулярний докінг, віртуальний скринінг, машинне навчання, молекулярна динаміка, протеази Mpro та PLpro, SARS-CоV-2.
Результати. Огляд ознайомлює читачів із загальною концепцією QSAR, скринінгу in silico, машинного навчання, молекулярного 
докінгу та моделювання МД, а також надає ключові приклади нещодавнього застосування цих обчислювальних інструментів у 
відкритті нових терапевтичних засобів проти COVID-19.
Висновки. Показані нові досягнення у використанні комп’ютеризованих методів дизайну та відкриття ліків для терапевтичних 
засобів проти SARS-CoV-2
Ключові слова: коронавірус людини, QSAR, молекулярний докінг, віртуальний скринінг, машинне навчання, молекулярна динаміка, 
структурний дизайн ліків, протеази Mpro та PLpro, CADD, SARS-CоV-2
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DOI: 10.15587/2519-4852.2023.294311
ВПЛИВ НЕСТЕРОЇДНИХ ПРОТИЗАПАЛЬНИХ ПРЕПАРАТІВ НА СТАН ГЕМОСТАЗУ В 
НАЙГОСТРІШОМУ ПЕРІОДІ ХОЛОДОВОЇ ТРАВМИ В ЩУРІВ (c. 25–30)

С. Ю. Штриголь, А. В. Таран, Т. К. Юдкевич, Д. В. Литкін, І. О. Лебединець, П. О. Чуйкова, О. О. Койро 

Нестероїдні протизапальні препарати (НПЗП) останнім часом розглядаються як перспективні засоби профілактики та 
лікування холодової травми. Результати попередніх досліджень доводять виразний фригопротекторний ефект диклофенаку 
натрію та еторикоксибу.
Мета дослідження: з’ясувати вплив диклофенаку натрію та еторикоксибу як найефективніших фригопротекторів з-поміж 
НПЗП на коагулологічні показники у найгострішому періоді холодової травм на моделі гострого загального охолодження в щурів.
Матеріали та методи. В експерименті використано 41 білого безпородного самця щурів масою 310±10 г. Холодову травму моде-
лювали шляхом гострого загального охолодження (експозиція при –18 °C протягом 2 годин). Диклофенак натрію (7 мг/кг) та ето-
рикоксиб (5 мг/кг) вводили внутрішньошлунково за 30 хвилин до початку холодової експозиції. Визначали ректальну температуру до 
та після холодового впливу. Безпосередньо після його завершення в плазмі крові визначали протромбіновий час (ПЧ), тромбіновий 
час (ТЧ), активований частковий протромбіновий час (АЧТЧ), фібриноген, у сироватці крові – залишкову кількість протромбіну, 
тромбіну, фібриногену, а також D-димер із використанням видоспецифічних наборів для імуноферментного аналізу.
Результати. Еторикоксиб та особливо диклофенак натрію значуще зменшували ступінь гіпотермії (ректальна температура 
зменшувалася відповідно на 1.3 % та 1.9 % щодо вихідної проти 5.4 % в контролі, p<0.05). У найгострішому періоді холодової 
травми в щурів групи контрольної патології мало місце значне підвищення D-димеру (в 2.7 разу) та вмісту фібриногену (в 
1.9 разу) в сироватці крові на тлі збільшення тромбінового часу на 21.7 %, що вказує на підвищений ризик тромбоутворення та 
розвитку ДВЗ-синдрому. Решта досліджуваних коагулологічних показників не зазнавала суттєвих змін. Як диклофенак натрію, 
так і еторикоксиб значно зменшували підвищений вміст D-димеру та сироваткового фібриногену, нормалізували тромбіновий 
час, що свідчить при антитромботичний вплив. Суттєвої різниці ефекту обох НПЗП на стан гемокоагуляції не виявлено. 
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Висновки. Вже в найгострішому періоді холодової травми спостерігається небезпечний зсув гемокоагуляції в бік тром-
боутворення та розвитку ДВЗ-синдрому. Диклофенак натрію та меншою мірою еторикоксиб за профілактичного застосу-
вання чинять антигіпотермічний ефект та однаково зменшують ризик тромбоутворення та ДВЗ-синдрому. Це доводить 
доцільність застосування зазначених НПЗП при гострій холодовій травмі
Ключові слова: гостре загальне охолодження, диклофенак натрію, еторикоксиб, гемокоагуляція, експеримент
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РОЗРОБКА ТА ВАЛІДАЦІЯ АНАЛІТИЧНОЇ МЕТОДИКИ КІЛЬКІСНОГО ВИЗНАЧЕННЯ ДІЮЧИХ 
РЕЧОВИН У ЕКСТЕМПОРАЛЬНОМУ КОМБІНОВАНОМУ ЛІКАРСЬКОМУ ЗАСОБІ У ФОРМІ СПРЕЮ  
(c. 31–40)

В. О. Чернякова, А. В. Мигаль, В. В. Рудюк, Я. І. Студеняк, О. В. Криванич, Н. Ю. Бевз, В. А. Георгіянц

Метою роботи є розробка і вивчення валідаційних характеристик методики кількісного визначення фенілефрину гідрохлори-
ду, нітрофуралу та дифенгідраміну гідрохлориду при сумісній присутності в екстемпоральному комбінованому лікарському 
засобі у формі спрею методом рідинної хроматографії.
Матеріали і методи. Рідинні хроматографи Agilent 1260, обладнані діодно-матричним та УФ-детектором фірми «Agilent 
technologies», США. Колонки хроматографічні розміром 250×4,6 мм, що заповнена силікагелем октадецилсилільним для хрома-
тографії (Zorbax StableBond SB-Aq, фірми «Agilent»), рухома фаза – 0,1 % водний розчин трифтороцтової кислоти Р – метанол Р, 
режим елюювання – градієнтний; швидкість рухомої фази – 1,2 мл/хв; довжина хвилі детектування – 220 нм.
Результати. Визначені умови хроматографування забезпечують належне розділення піків визначуваних речовин: фенілефрину гід-
рохлориду, нітрофуралу та дифенгідраміну гідрохлориду у спільній присутності, та не чинять негативного впливу на кількісну 
оцінку їх вмісту. Для підтвердження придатності аналітичної методики для виконання поставленої задачі – контролю кількісного 
вмісту діючих речовин у комбінованому лікарському засобі у формі спрею – було проведено валідаційні випробування. Визначені 
валідаційні характеристики свідчать про те, що методика характеризується належною специфічністю, лінійністю, правиль-
ністю та збіжністю в діапазоні застосування для фенілефрину гідрохлориду (діапазон 0.499–0.749 мг/мл, ΔZ=0.44≤max ΔZ=3.20, 
δ=0.22≤max δ =1.02, a=0.01≤max a=5.1, r=0.9997≥min r=0.9924), нітрофуралу (діапазон 0.154-0.231 мг/мл, ΔZ=0.44≤max ΔZ=3.20, 
δ=0.62≤max δ=1.02, a=0.0006≤max a=5.1, r = 0.9996≥min r=0.9924) та дифенгідраміну гідрохлориду (діапазон 0.499–0.749 мг/мл, 
ΔZ=0.50≤max ΔZ=3.20, δ=0.05 ≤ max δ=1.02, a=0.076≤max a=5.1, r=0.9999≥min r=0.9924).
Висновки. Розроблено аналітичну методику кількісного визначення фенілефрину гідрохлориду, нітрофуралу та дифенгідра-
міну гідрохлориду при сумісній присутності у екстемпоральному комбінованому лікарському засобі у формі спрею методом 
високоефективної рідинної хроматографії. Визначені валідаційні параметри підтверджують коректність методики. Запро-
понована методика ВЕРХ використана для вивчення хімічної стабільності спрею для лікування алергічного риніту
Ключові слова: спрей, фенілефрину гідрохлорид, нітрофурал, дифенгідраміну гідрохлорид, кількісне визначення, рідинна хро-
матографія
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ПОРІВНЯЛЬНИЙ АНАЛІЗ ЕФІРООЛІЙНОЇ СИРОВИНИ ЛІПІЇ СОЛОДКОЇ (LIPPIA DULCIS TREVIR.) ЗА 
РІЗНИХ УМОВ ВИРОЩУВАННЯ (c. 41–46)

C. М. Марчишин, Л. В. Слободянюк, Л. І. Будняк, І. С. Дахим, Л. А. Бойко, М. В. Кирилів, І. Р. Бекус

Використання рослинної сировини є одним із напрямів сучасної фармацевтичної науки у виробництві препаратів рослинного 
походження. У зв›язку з цим особливий інтерес представляє одна з найдавніших лікарських рослин - ліппія зелена (Lippia dulcis 
Trevir). (Phyla scaberrima (Juss. ex Pers.) Moldenke) родини Вербенові. Відповідно до традиційної мексиканської медицини, 
Lippia dulcis використовується для лікування застуди, кашлю, бронхіту, розладів травлення, як протизапальний, протикаш-
льовий, жарознижуючий, відхаркувальний, пом›якшувальний і сечогінний засіб. 
Мета. Метою нашого дослідження було виявлення та визначення кількісного вмісту ефірних олій методом ГХ/МС у паго-
нах Lippia dulcis.
Матеріали і методи. Визначення ефіроолійного складу Lippia dulcis проводили хромато-мас-спектрометричним методом на 
хроматографі Agilent Technologies 6890 з мас-спектрометричним детектором 5973.
Результати. У результаті прoведених дoсліджень у ліпії солодкій, вирощеній в умовах відкритого грунту, ідентифікoванo 
19 компонентів ефірної олії, загальний вміст яких становив 1274,82 мкг/г, у ліпії солодкій вирощеній в умовах закритого ґрун-
ту – 23, загальний вміст яких становив 2361,11 мкг/г. Тобто, загальний вміст ефірної олії в пагонах ліпії солодкої, вирощеної 
в умовах закритого ґрунту, був у 1,8 рази більший ніж у пагонах рослин, вирощених в умовах відкритого ґрунту.
Висновки. Методом газової хромато-мас-спектрометрії досліджено кoмпoнентний склад ефірної олії Lippia dulcis пагонів ліпії 
солодкої, які заготовляли з рослин, вирощених в умовах відкртого (ЛП-1) і закритого (ЛП-2) ґрунту. Виявлено в значній кількості 
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в обох зразках ефірній олії Lippia dulcis пагонів такі фармакологічно важливі компоненти – камфору, гермакрен D, каріофілен, 
α–бісаболен, що свідчить про перспективи подальших технологічних та фармакологічних досліджень сировини ліпії солодкої
Ключові слова: Lippia dulcis Trevir., пагони, ефірні олії, ГХ/МС, камфора, гермакрен D, каріофілен, α–бісаболен, кількісний вміст
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ОЗЕЛЕНЕННЯ МЕТОДИКИ ДЛЯ ОДНОЧАСНОГО ВИЗНАЧЕННЯ ЕНІСАМІУМУ ЙОДІДУ ТА ТІЛОРОНУ 
ДИГІДРОХЛОРИДУ ЗА ДОПОМОГОЮ АНАЛІЗУ GC-FID (c. 47–52)

А. Г. Белікова, Л. В. Сидоренко, Liudas Ivanauskas, В. А. Чорний, А. В. Кононенко, А. О. Коваль, В. А. Георгіянц 

Фармацевтичні підприємства України прагнуть розробляти власні інноваційні лікарські засоби і успішно виводять їх на світо-
вий ринок. Разом з перспективою збільшення використання цих препаратів постає проблема збільшення їх відходів, вони стають 
частиною особливо небезпечних фармацевтичних та хімічних речовин, що виробляється щорічно понад двадцять мільйонів тон. 
Тому одним з завдань при випуску нових ЛЗ стає розробка методик та підходів не тільки для контролю якості, але й для їх визна-
чення в навколишньому середовищі. 
Мета. Розробити та валідувати хроматографичну методику ГХ-ПІД для одночасного визначення для енісаміуму йодиду та тілорону 
дигідрохлориду, оцінити можливості її застосування та порівняти з точки зору «зеленості» з розробленою раніше методикою ВЕРХ.
Матеріали та методи. Визначення тілорону дигідрохлориду та енісаміуму йодиду проводилося методом газової хроматографії з 
полум›яно-іонізаційним детектором на колонці Rxi-5 ms (довжина 30 м, зовнішній діаметр 0,25 мм та товщина рідкої стаціонар-
ної фази 0,25 мкм).
Результати. Розроблено хроматографичну методику ГХ-ПІД для одночасного визначення енісаміуму йодиду та тілорону дигід-
рохлориду. Встановлено найбільш прийнятні умови підготовки проб та проведено валідацію. Порівняно з раніше розробленою 
методикою ВЕРХ з точки зору «зеленості».
Висновки. Розроблена методика ГХ-ПІД є точною та більш екологічною у порівнянні з раніше розробленими та може бути реко-
мендованою для визначення в навколишньому середовищі енісаміуму йодиду та тілорону дигідрохлориду так, як приємлива за загаль-
ною шкалою GREENness (AGREE) 0,73 (<0,70), що демонструє хорошу екологічну природу запропонованого аналітичного підходу
Ключові слова: енісаміуму йодид, тілорону дигідрохлорид, ГХ-ПІД, розробка методики, валідація, “зелений” аналітичний аналіз, 
фармацевтичні відходи
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ЦИТОТОКСИЧНІСТЬ ТА ПРОТИПУХЛИННА АКТИВНІСТЬ СЕСКВІТЕРПЕНОВИХ ЛАКТОНІВ. 
СТРУКТУРА, АКТИВНІСТЬ (c. 53–63)

Sergazy Adekenov, Olga Maslova, Zhanar Iskakova, Aidos Doskaliyev

У статті розглянуто результати скринінгу 19 зразків сесквітерпенових γ-лактонів арголіду, грошеміну, естафіатину та їх 
похідних на цитотоксичність і протипухлинну активність. Результати досліджень свідчать про значну цитотоксичність і 
вибірковість дії сесквітерпенових γ-лактонів та їх похідних щодо більшості ліній пухлинних клітин.
Мета. Метою даного дослідження є вивчення цитотоксичності та протипухлинної активності сесквітерпенових γ-лакто-
нів арголіду, грошеміну, естафіатину та їх хімічно модифікованих похідних як практично відновлюваних матеріалів.
Методи. Цитотоксичність сполук визначали з використанням клітин Vero, THP-1, клітинних ліній лімфосаркоми Плісса, 
карциносаркоми Уокера, саркоми 45, саркоми-180, альвеолярного раку печінки PC-1, лейкемії P-388, лейкемії L-1210 і саркоми 
45 -стійкий до 5-фторурацилу.
Протипухлинну активність зразків вивчали в експериментах in vivo на білих безпородних щурах з трансплантованими шта-
мами пухлин і оцінювали за пригніченням росту пухлини та величиною збільшення середньої тривалості життя.
Статистичну обробку результатів проводили за допомогою програми “GraphPad Prism v. 6.0” (GraphPad Software Inc., США).
Висновок. При визначенні цитотоксичності in vitro зразки сесквітерпенових γ-лактонів арголіду, грошеміну та естафіатину 
показали вибірковість їх дії на клітини 8 пухлинних ліній, на клітини гострого моноцитарного лейкозу людини ТНР-1 та по 
відношенню до личинки морських ракоподібних Artemia salina (Leach).
Зразки арголіду, 8-ацетилгрошеміну, 13-морфолінгрошеміну, 3-кето-4-метилен-цис-гваяноліду, 3α-ацетокси-ізосалусаніну С 
та 10α(14)-епокси-1,5,7α,4,6β(H )-гуай-11(13)-ен-4(3),6(12)-діолід в експериментах in vivo володів високою протипухлинною 
активністю проти штамів трансплантованих пухлин лімфосаркоми Плісса, карциносаркоми Уокера, саркоми 45, саркоми 37, 
саркоми 180, альвеолярний рак печінки PC-1, лейкемія P-388 і L-1210, саркоми 45, резистентна до 5-фторурацилу.
Ключові слова: сесквітерпенові лактони, культури пухлинних клітин, цитотоксичність, інокульовані пухлинні лінії, проти-
пухлинна активність
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ПРОВЕДЕННЯ БІОЛОГІЧНИХ ВИПРОБУВАНЬ ПРИ РОЗРОБЛЕННІ САМОЕМУЛЬГУВАЛЬНИХ 
СИСТЕМ ДОСТАВКИ ЛІКІВ ІЗ СИМВАСТАТИНОМ (c. 64–69)

Л. А. Боднар, Д. В. Литкін, Н. П. Половко 

Мета дослідження – порівняння гіполіпідемічної активності розроблених самоемульгувальних систем доставки ліків із сим-
вастатином з референтними зразками субстанції та готового лікарського засобу промислового виробництва.
Матеріали і методи. Для дослідження використовували субстанцію симвастатину (Індія, с. ДК40-2005021, 99,09 %), вве-
дену до складу самоемульгувальних композицій, на основі рицинової олії (Україна), поліетиленгліколю 40 гідрогенізованої ри-
цинової олії (Індія), Tween 80 (Україна), моностеарату гліцерину (Gustav Heess GmbH, Німеччина) або поліетиленгліколю 
100 стеарату (ERCA, Італія). Референтні зразки – препарат «Симвастатин-Сандоз» (Салютас Фарма, Німеччина, серія 
LX5161) та субстанція симвастатину у чистому вигляді.
Піддослідні тварини – сирійські хом’ячки віком 2 місяці. Моделювання гіперліпідемії проводили за допомогою аліментарного 
навантаження. Для оцінки стану ліпідного обміну тварин в сироватці крові визначали вміст триацилгліцеролів, загально-
го холестеролу, ліпопротеїдів низької щільності та ліпопротеїдів високої щільності колориметричними ферментативни-
ми методами за допомогою відповідних стандартних наборів реактивів «Триацилгліцероли Ф» HP022.02, «Холестерол Ф» 
HP026.02, «Холестерол-LDL Ф» HP026.05 й «Холестерол-HDL Ф» HP026.04 (ТОВ НВП «Філісіт-Діагностика», Україна) на 
напівавтоматичному біохімічному аналізаторі MapLab Plus (BSI, Італія).
Результати. Референтні зразки мали аналогічні дозозалежні показники ефективності. При цьому досліджувані зразки, та-
кож маючи подібні дозозалежні ефекти, за абсолютними показниками при максимальній концентрації зменшували кількість 
ліпопротеїдів низької щільності й загального холестеролу більш ефективно, порівняно з референтними зразками. При засто-
суванні досліджуваних зразків в середній їх концентрації значущо зменшувався і рівень тригліцеридів, що є скоріше супутнім 
ефектом симвастатину.
Висновки. Доведено покращення загальної ефективності симвастатину при введенні його до складу самоемульгувальних 
систем доставки ліків, що пов’язано з модифікуванням фармакокінетичних параметрів за рахунок покращення розчинності 
субстанції у водному середовищі шлунково-кишкового тракту
Ключові слова: самоемульгувальні системи доставки ліків, підвищення активності, покращення розчинності, симвастатин, 
біологічні випробування
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ІНТЕНСИВНІСТЬ СТРЕСУ ЕНДОПЛАЗМАТИЧНОГО РЕТИКУЛУМУ, АУТОФАГІЇ ТА АПОПТОЗУ 
У КОРІ ГОЛОВНОГО МОЗКУ ЩУРІВ З ХРОНІЧНИМ ВЖИВАННЯМ ЕТАНОЛУ ПІД ВПЛИВОМ 
КОМПЛЕКСНОЇ СПОЛУКИ ГЕРМАНІЮ З НІКОТИНОВОЮ КИСЛОТОЮ (С. 70–78)

І. В. Ніженковська, О. В. Кузнецова, В. П. Нароха

Мета дослідження – визначити рівень BAX, сaspasе-3, GRP78, IRE1 та Beclin-1 у корі головного мозку щурів з хронічним 
вживанням етанолу та за умов впливу комплексу германію з нікотиновою кислотою (МІГУ-1).
Матеріали і методи. Самки щурів мали вільний доступ до 20% C2H5OH як єдине джерело рідини впродовж 110 діб. Починаю-
чи з 90 доби тваринам вводили МІГУ-1 (10 мг/кг/доба, в/о). Рівень експресії BAX, сaspasе-3, GRP78, IRE1 та Beclin-1 у тканині 
визначали методом Вестерн-блот аналізу. 
Результати. У щурів з хронічним вживанням етанолу рівень ВАХ-димеру виріс у 2,06 рази (p˂0.001). Введення МІГУ-1 спри-
чинило зниження рівня ВAX-димеру у 1,42 рази (p˂0.05). У щурів з хронічним вживанням етанолу рівень сaspasе-3 виріс у 2,12 
рази (p˂0.05), cleaved сaspase-3 – у 6,37 рази (p˂0.05). При введенні МІГУ-1 рівень сaspasе-3 зменьшився у 1,73 рази (p˂0.05). 
За умов введення МІГУ-1 білкові смуги cleaved сaspase-3 були знижені до невизначеного рівня. У щурів з хронічним вживанням 
етанолу рівень GRP78 збільшився у 1,72 рази (p˂0.05). Після ведення МІГУ-1 зміни рівня GRP78 не зафіксовано. Довготрива-
ле вживання етанолу спричинило підвищення рівнів IRE1 у 1,74 рази (p˂0.05) та р-IRE1 2,7 рази (p˂0.001). У присутності 
МІГУ-1 рівні IRE1 та р-IRE1 не зазнали змін. За умов хронічного вживання етанолу спостерігалося зростання рівнів Beclin-1 
у 2,33 рази (p˂0,001) та р-Beclin-1 у 4,69 рази (p˂0.001). Введення МІГУ-1 не вплинуло на рівень Beclin-1, тоді як рівень 
р-Beclin-1 зменшився у 3,09 рази (p˂0.001). 
Висновки. Довготривале вживання етанолу запускає метаболічні зміни у корі головного мозку, наслідком яких є ЕР-стрес, 
активація UPR, аутофагії та апоптозу. Введення МІГУ-1 полегшує ЕР-стрес шляхом селективного пригнічення специфічних 
гілок апоптозу через вплив на рівень Beclin-1, що свідчить про вплив МІГУ-1 на виживаність нейронів за умов хронічного 
вживання етанолу.
Ключові слова: апоптоз, аутофагія, chronic alcohol consumption, coordination compound of germanium
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РОЗРОБКА СКЛАДУ КРЕМУ З ГРУЗИНСЬКОЮ ТЕРМАЛЬНОЮ ВОДОЮ ТА ЕКСТРАКТАМИ ТРАВ (c. 79–86)

Nino Abuladze, Ketevani Gabunia, Irma Kikvidze, Nodar Sulashvili

Термальні мінеральні води містять певну кількість мінеральних речовин. Вони широко використовуються в усьому світі для 
розробки фармацевтичних і косметичних засобів. Грузія багата термальними мінеральними водами і рослинними ресурсами, 
але грузинські мінеральні води і лікарська рослинна сировина не використовувалися разом ні в одній з дерматокосметичних 
продуктів, що виробляються в Грузії.
Метою даної роботи є розробка кремової композиції з мінеральними водами грузинських гарячих джерел і екстрактами трав.
Матеріали і методи. Об’єктами дослідження були грузинські термальні води та екстракти трав. Використовувалися тер-
мальні води різного ступеня мінералізації: Сулорі (мінералізація – 182,6 мг/л), Цхалтубо (мінералізація – 0,8 г/л) і Боржомі 
(мінералізація – 5–7 г/л). Для дослідження використано основні методи розробки лікарських форм, експериментально-техно-
логічні дослідження, фізичні, фізико-хімічні, біофармацевтичні та інші методи.
Результати досліджень. За результатами попередніх випробувань перевагу віддано високомінералізованій воді «Боржомі» 
та її розведенням. Це дозволило розробити загальну стратегію створення формули кремів, що містять термомінеральну 
воду та екстракти трав. Досліди проводили з різними розведеннями Боржомі. Розроблено модельну систему, придатну для 
мінеральних вод будь-якого ступеня мінералізації. Попередніми випробуваннями визначено співвідношення основних компо-
нентів, з використанням яких розроблено десять варіантів крему, вивчено їх фізико-хімічні властивості, стерильність і 
токсикологічну безпеку.
Висновки. Проведено критичний аналіз термальних вод Грузії та використано в модельних системах більш мінералізовану 
термальну воду Боржомі. Обґрунтовано методичний підхід до розробки даного виду лікувально-косметичних кремів з ви-
користанням добірних термальних вод та рослинної сировини. Рецептура крему розроблена з використанням грузинської 
термальної води та рослинних екстрактів. Досліджено умови їх стійкості та безпеки
Ключові слова: грузинські гарячі джерела, кремова основа, дерматокосметичний крем, Боржомі, Сулорі, екстракти трав

-------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------

DOI: 10.15587/2519-4852.2023.295506
ДОСЛІДЖЕННЯ ВМІСТУ ФЛАВОНОЇДІВ ТА АНТИОКСИДАНТНОЇ АКТИВНОСТІ СИРОВИНИ 
PARTHENOCISSUS QUINQUEFOLIA (L.) PLANCH. (c. 87–95)

О. Ю. Коновалова, Б. О. Ящук, І. О. Гуртовенко, О. Ф. Щербакова, М. С. Каліста, Н. В. Сидора

Метою дослідження було визначити компонентний склад та кількісний вміст флавоноїдів, в тому числі катехінів, у листі, 
пагонах та плодах дівочого винограду п’ятилистого (Parthenocissus quinquefolia (L.) Planch.) для подальшої стандартизації 
сировини та встановити антиоксидантну активність водно-спиртових екстрактів досліджених видів сировини.
Матеріали і методи. Листя та пагони P. quinquefolia було заготовлено у фазу квітування (липень), плоди – під час повної 
стиглості (вересень-жовтень) у 2020 р. у с. Лісники Обухівського району Київської області (Україна). Визначення компо-
нентного складу та кількісного вмісту флавоноїдів, в тому числі катехінів, проводили методом високоефективної рідинної 
хроматографії (ВЕРХ) на рідинному хроматографi Agilent Technologies 1200. Ідентифікацію та кількісний аналіз проводили з 
використанням стандартних розчинів флавоноїдів (рутину, кверцетин-3-β-глікозиду, нарингіну, неогесперидину, кверцетину, 
нарингеніну, кемпферолу, лютеоліну, апігеніну) та катехінів (пірокатехіну, катехіну, епікатехіну, епікатехінгалату та гало-
катехіну). Антиоксидантну активність визначали спектрофотометричним методом при 347 нм за здатністю пригнічувати 
процес аутоокиснення адреналіну in vitro.
Результати. В результаті дослідження було ідентифіковано 9 сполук фенольної природи: рутин, кверцетин, кверце-
тин-3-β-глікозид, нарингін, епікатехін, катехін, галокатехін, епікатехінгалат. Встановлено, що за кількісним вмістом у ли-
сті, пагонах та плодах винограду дівочого п’ятилистого переважають рутин, кверцетин, епікатехін, катехін. 
Встановлено, що за здатністю пригнічувати аутоокиснення адреналіну in vitro екстракти листя з пагонами та плодів P. 
quinquefolia проявляють виражену антиоксидантну активність.
Висновки. Досить високий вміст у листі, пагонах і плодах винограду дівочого п’ятилистого рутину, кверцетину, епікатехіну 
і катехіну представляє науковий інтерес, адже виявлені сполуки проявляють виражену фармакологічну дію.
Отримані результати можуть бути використані для стандартизації сировини винограду дівочого п’ятилистого, а відмін-
ності у кількісному вмісті галокатехіну у різних видах сировини, а також наявність нарингіну у листі та пагонах і лютеолі-
ну – у плодах винограду дівочого п’ятилистого – у якості діагностичних ознак даних видів сировини. 
Результати дослідження антиоксидантної активності підтверджують перспективи використання даної сировини для 
створення нових препаратів з антиоксидантною дією
Ключові слова: Parthenocissus quinquefolia, листя, пагони, плоди, поліфенольні сполуки, флавоноїди, катехіни, рутин, ВЕРХ, 
антиоксидантна активність


