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Резюме. В настоящей работе представлены результаты хемореактомного моделирования фармакологических эффектов этилме-
тилгидроксипиридина сукцината (мексидол) в сравнении с контрольными молекулами (холина альфосцерат, пирацетам, глицин, 
семакс). Хемореактомный анализ показал, что мексидол может являться: 1) агонистом ацетилхолиновых и ГАМК-A рецепторов;  
2) противовоспалительным агентом, эффекты которого осуществляются за счёт ингибирования синтеза провоспалительных
простагландинов; 3) нейропротекторным агентом с нейротрофическими свойствами; 4) ингибитором коагуляции; 5) сахаросни-
жающим средством; 6) гиполипидемическим средством. От молекул сравнения мексидол отличает более выраженный профиль
безопасности (меньшее воздействие на серотониновые, дофаминовые и адренергические рецепторы, меньшая степень взаимо-
действия с калиевыми каналами сердца, ферментами МАО и цитохромами Р450). Результаты моделирования позволяют уточнить 
механизм действия молекулы мексидола на молекулярном уровне.

Ключевые слова: мексидол, нейропротекция, хемореактомный анализ, хемоинформатика, прогнозирование

Comparative chemoreactome analysis of mexidol
Torshin I.J.1, Gromova O.A.1, Sardaryan I.S.3, 

Fedotova L.E.3, Semenov V.A.1,4

1 – Moscow Institute of Physics and Technology, Dolgoprudny
 2 – FSBEI HE IvSMA MOН Russia, Ivanovo

3 –FSBI HPE «Saint Petersburg State Pediatric Medical University» of the Ministry of Healthcare of the Russian Federation, St. Petersburg
4 – Kemerovo State Medical Academy of the RF Ministry of Health, Kemerovo

Abstract. The paper presents the results of chemorectome modeling of the pharmacological effects of ethylmethylhydroxypyridine 
succinate (mexidol) as compared to control molecules (choline alfoscerate, piracetam, glycine, semax). Chemoreactome analysis showed 
that mexidol may be (1) an agonist of acetylcholine and GABA-A receptors; (2) an anti-inflammatory agent, the effects of which are 
carried out by inhibiting the synthesis of pro-inflammatory prostaglandins; (3) a neurotrophic agent with neuroprotective properties; (4) 
a coagulation inhibitor; (5) a diabetes medication and (6) a hypolipidemic agent. From the “control” molecules mexidol is distinguished 
by a more pronounced safety profile (a lower impact on serotonin, dopamine and adrenergic receptors, a lesser degree of interaction 
with the potassium channels of the heart, with the MAO enzyme and with the P450 cytochromes). The results of the chemoreactome 
modeling allowed us to formulate the mechanisms of action of mexidol at the molecular level.
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Результаты хемореактомного моделирования 
свойств молекулы мексидола
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