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Резюме. Нами проводилась работа с веб-инструментом SwissADME, который позволил на 
основе физико-химических свойств и фармакокинетических характеристик хлорогеновой кислоты 
проанализировать её параметры биодоступности. Исследуемое вещество было рассмотрено  на 
соответствие критериям Липински, Вебера, Эгана, Муеге и Гоуза. Хлорогеновой кислоты обладает 
ожидаемо высокой биодоступностью согласно критерию Липински. Кроме того исследуемое нами 
соединение не оказывает токсических или других нежелательных побочных реакций. 

Ключевые слова: SwissADME, биодоступность, хлорогеновая кислота, фармакокинетика.  
Resume. We worked with SwissADME web tool, which allowed us to analyze its bioavailability 

parameters on the basis of physicochemical properties and pharmacokinetic characteristics of chlorogenic 
acid. The investigated substance was examined for compliance with the Lipinski, Weber, Egan, Muege 
and Gose criteria. Chlorogenic acid has expectedly high bioavailability according to the Lipinski 
criterion. In addition, the compound we investigated has no toxic or other undesirable adverse reactions. 

Keywords: SwissADME, bioavailability, chlorogenic acid, pharmacokinetics. 
 

Актуальность. Разрабатывая лекарственные средства, оценивают всасывание, 
распределение, выведение и метаболизм. Компьютерное моделирование -
перспективный скрининговый этап. В данной работе был использован веб-
инструмент SwissADME, который успешно применяется для предварительной 
оценки фармакокинетических параметров [1]. 

Цель:  in silico определить физико-химические свойства и 
фармакокинетические параметры хлорогеновой кислоты. 

Задачи:  
1) Проанализировать степень близости к лекарству исследуемого соединения 

при помощи критериев Липински, Гоуза, Вебера, Эгана, Муеге; 
2) Исследовать, как влияет химическая структура на степень биодоступности 

вещества; 
3) Оценить предполагаемое индивидуальное поведение вещества в организме 

человека(пассивная абсорбции в желудочно-кишечном тракте и проницаемости 
гематоэнцефалического барьера (ГЭБ). 
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Материал и методы. Для прогнозирования биодоступности использовали 
веб-инструмент SwissADME. 

Результаты и их обсуждение. Исследуемое соединение распространено в 
растениях рода Lamium[2][3]. На основе статей [4][5][6][7]  выяснили, что 
анализируемые соединения используется в народной медицине, исследуется 
учеными и обладает широкой активностью. 

Близость к лекарству 
Чтобы определить потенциал соединения в качестве лекарственного средства 

и спрогнозировать его абсорбцию при пероральном применении, была проведена 
оценка физико-химических свойств и фармакокинетических характеристик. Для 
этого хлорогеновая кислота была проверена на соответствие критериям Липински, 
Вебера, Эгана, Муеге и Гоуза. Если соединение соответствует всем  критериям,  то 
его биодоступность при внутреннем применении потенциально высокая. 

Информацию о степени соответствия критериям Липински, Вебера, Эгана, 
Муеге и Гоуза мы представили в виде таблицы 1. 
 
Табл. 1. Соответствие хлорогеновой кислоты критериям Липински, Вебера, Эгана, Муеге, Гоуза 

 
 

 

Физико-
химические 
параметры 

Критерии 
Липински 

Критерии 
Вебера 

Критерии 
Муеге 

Критерии 
Гоуза 

Критерии 
Эгана 

Нор-
ма 

Данн
ые 

Нор-
ма 

Дан-
ные 

Норм
а 

Дан-
ные 

Норм
а 

Дан-
ные 

Норм
а 

Дан-
ные 

Молекуляр-
ная масса, 
г/моль 

≤ 500 354,31 _ _ 200-
600 

354,31 160-
480 

354,31 _ _ 

Количество 
вращающихс
я связей 

_ _ ≤ 10 5 ≤ 15 5 _ _ _ _ 

Число 
акцепторов 
водородных 
связей 

≤ 10 9 _ _ ≤ 10 9 _ _ _ _ 
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Продолжение таблицы 1 

 
Хлорогеновая кислота соответствует критериям Липински, что позволяет 

предположить о высокой биодоступности при пероральном приеме. 
Радар химической структуры и биодоступности 

Опираясь на шесть  ключевых физико-химических свойств: липофильность 
(Log P), размер молекулы, площадь полярной поверхности, растворимость (Log S), 
гибкость молекулы (количество вращающихся связей) и насыщенность (фракция 
Сsp3) для исследуемого соединения был построен радар химической структуры и 
биодоступности (рис.1). 

 

 
Рис. 1 – Радар биодоступности хлорогеновой кислоты 

 

Число 
доноров 
водородных 
связей 

≤ 5 6 _ _ ≤5  
6 

_ _ _ _ 

Log P ≤ 4,15 -0,39 _ _ от -2 
до 5 

-0,39 от 0,4 
до 5,6 

-0,39 ≤ 5,88 -0,39 

Молекуляр-
ная 
рефракция 

_ _ _ _ _ _ 40-
130 

83,5 _ _ 

Площадь 
полярной 
поверхности 
(Å2) 

_ _ ≤ 140 164.75 ≤150 164.75 _ _ ≤ 131 164.75 
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Попадение в розовую зону свидетельствует о наличии у соединения свойств, 
обеспечивающих высокую биодоступность при пероральном введении. 

Анализ  хлорогеновой кислоты показал, что гибкость молекулы,  
липофильность , доля углеводородов  в sp3-гибридизации, молекулярная масса, 
растворимость (log S) находятся в пределах благоприятной области, обозначенной 
розовым цветом. Однако, на радаре есть отклонение по одному критерию: площадь 
полярной поверхности молекулы, которая в норме 20-130 Å2, а для хлорогеновой 
кислоты составила 164.75 Å2.   

Графическая информация 
Мы также создали карту абсорбции BOILED-Egg, которая графически 

показывает  вероятность пассивного всасывания в желудочно-кишечном тракте и 
прохождения через гематоэнцефалический барьер. Карта дополнена информацией о 
способности молекулы связываться с P-гликопротеином. Белая зона указывает на 
высокую вероятность пассивного всасывания в ЖКТ, тогда как желтая зона (желток) 
обозначает возможность проникновения в мозг. При этом желток и белая зона не 
являются взаимоисключающими. 

Хлорогеновая кислота рассматривается как не всасывающееся и не 
проникающее в мозг соединение (точка  вне яйца), а PGP- (красная точка), что 
указывает на отсутствие активного выведения (рис.2).  
 

 
Рис. 2 – Графический вывод для хлорогеновой кислоты 

 
Фармакокинетика 
Нами была проведена оценка способности молекулы связываться с 

изоформами цитохрома P450 и P-гликопротеином. Ингибирование изоформ P450 
может вызвать фармакокинетические взаимодействия между лекарственными 
средствами, вызывающие токсические эффекты или другие нежелательные реакции, 
связанные со снижением клиренса и накоплением препарата или его метаболитов в 
организме. 

Молекула хлорогеновой кислоты не является субстратом для P-гликопротеина 
и не ингибирует ни одну из пяти исследованных  изоформ цитохрома Р450. Так как 
ингибирование изоформ цитохрома Р450 не характерно для исследуемого 



 

УДК61:001(06)(476) 
ББК51.1 
Ф 94 

ФУНДАМЕНТАЛЬНАЯ НАУКА В СОВРЕМЕННОЙ МЕДИЦИНЕ – 2025 

429 ФАРМАЦЕВТИЧЕСКИЕ НАУКИ 

соединения, можно сделать вывод об отсутствии  нежелательных реакций и 
накопления  молекулы или ее метаболита в организме. Следовательно повышение 
токсичности наблюдаться не будет. 

Выводы: 
1) Хлорогеновая кислота соответствует критериям Липински, что позволяет 

ожидать высокую биодоступность при приеме внутрь. Исследуемое соединение 
имеет свойства, которые прогнозируют   высокую биодоступность при пероральном 
введении, так как лишь по площади полярной поверхности молекулы есть 
небольшое отклонение от нормы. 

2) Хлорогеновая кислота не оказывает токсических или других нежелательных 
побочных эффектов из-за нормального клиренса и отсутствия накопления препарата 
или его метаболитов(не ингибирует ни одну из пяти изоформ цитохрома Р450).  

3) Хлорогеновая кислота, не проникает через гематоэнцефалический барьер, 
пассивная абсорбция в желудочно-кишечном тракте низкая.  
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