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Каждому человеку приходится иногда заглядывать в аптеку 

~ 15 000  
лекарственных субстанций 

~ 300 000  
торговых наименований 



 Если перестать лечить людей, то через 5 лет на Земле останется около 200 
млн человек, 60—70% родившихся детей будут умирать, остальные проживут 
в среднем 50 ± лет (ВОЗ). 

Давыдов С. Здравоохранение – пути развития. Часть 1. Ремедиум, декабрь 2014, с. 35-39. 

Почему нужны новые лекарства: аргументы и факты 

 Наибольший ущерб наносит мировой экономике смерть и нетрудоспособность 
из-за рака: 895 млрд долл. в год (около 1,5% мирового ВВП) + прямые затраты 
на лечение раковых больных. На втором месте болезни сердца — 753 млрд 
долл. 

 В начале XXI в. стандартная фармакотерапия не давала эффективного 
результата при лечении депрессий (20—40% больных), язвы (20—70%), 
бронхиальной астмы (40—75%), сахарного диабета (5—75%), онкологии (70—
100%), мигрени (30—60%), артериальной гипертензии (10—75%), шизофрении 
(25—75%) (ВОЗ). 
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(Indridi Benediktsson, 2007) 

Непростой путь от идеи до регистрации нового препарата 



Схематическое представление процесса создания новых лекарств 

Wagner J. et al. Nature Reviews Drug Discovery, 2017. doi:10.1038/nrd.2017.217  



В 1988 года Джеймсу Уайту Блэку 
совместно с Гертрудой Элайон и 
Джорджем Хитчингсом присуждена 
Нобелевская премия по физиологии  
и медицине "за открытие важных 
принципов лекарственной терапии". 

Джеймс Уайт Блэк 
(James Whyte Black) «… наиболее плодотворной основой для 

открытия нового лекарственного 
препарата является изучение свойств 
старого лекарственного препарата».  
  
(“… the most fruitful basis for the discovery 
of a new drug is to start with an old drug.”) 



Что такое «репозиционирование лекарств»? 

Процесс установления новых видов 
применения, выходящих за рамки 
первоначальных медицинских показаний для 
существующих лекарств. 
 

(“The process of finding new uses outside the scope of the 
original medical indication for existing drugs is also known 
as redirecting, repurposing, repositioning and 
reprofiling.”) 

Ashburn, T.T. and Thor, K.B. Drug repositioning: identifying and developing 
new uses for existing drugs. Nat. Rev. Drug Discov. 2004, 3, 673–683.  



Преимущества репозиционирования лекарств для общества 

 Открытие новых возможностей для терапии ранее 
неизлечимых заболеваний.  

 Выявление более эффективных терапевтических 
средств.  

 Замещение дорогостоящих препаратов более 
дешевыми, но не менее эффективными. 

 Замещение лекарств, обладающих побочными 
эффектами, более безопасными препаратами.  



Репозиционирование лекарств: оценки времени, стоимости, рисков 

Ashburn T.T. and Thor K.B., 2004; Cavalla D., 2009. 
Flower D.R., 2013; Naylor S. and Schonfeld J.M., 2014.  

Репозиционированный 
препарат 

 

   Стоимость $ 250 тыс. 
 
   3 года разработки 
 
   3 из 10 успешен   

 Новый  
препарат 

 

    Стоимость >$ 1 млрд 
 
   12-15 лет разработки 
 
   1 из 10,000 успешен   



Талидомид: случайные находки (by serendipity)  
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Седативное, терапия ранних 
токсикозов при беременности - 1957 

Тератоген, дефекты скелета у 
новорожденных – (выведен из 

употребления) 

Baek M.-C. et al. Pharmacol. Res., 2015, 99: 185–193. 
Ashburn T.T., Thor K.B. Nat. Rev. Drug. Discov., 2004, 3: 673-683. 

Антилепрозное (Erythema nodosum 
laprosum treatment – 1998 (1964) 

Антиангиогенное – 1994; 
Лечение множественной 

миеломы (off-the-label) - 1998  



История открытия Правастатина (Sankyo, Japan) 

Ингибитор HMG-
CoA редуктазы 

CS-514, Pravastatin - производное ML236B (compactin), которое было 
экстрагировано из Penicillium citrinum в 1970 фирмой Sankyo Pharma 
Inc. В 1989 Pravastatin sodium зарегистрирован в качестве 
ингибитора гидроксиметилглутарил-CoA-редуктазы для лечения  
семейной гиперхолестеринемии и гиперлипидемии. В 2005 
Pravachol  (Pravastatin sodium) стал блокбастером в США, достигнув 
уровня ежегодных продаж ~$1,3 млрд. 

+ - 

- 
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+ 

+ 
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О неполноте современного физиологического анализа действия лекарств 

В 1904 г. И.П. Павлов был награжден Нобелевской 
премией по физиологии и медицине «за работу по 
физиологии пищеварения, благодаря которой было 

сформировано более ясное понимание жизненно 
важных аспектов этого вопроса». 

И.П. Павлов 

   “Вполне безупречная проверка в лаборатории терапевтического эмпиризма 
составляет, по моему мнению, весьма трудную и сейчас во многих случаях, 
наверное, неосуществимую задачу. В лаборатории действие средства изучается, 
конечно, только относительно тех функций организма, которые более или менее 
изучены современной физиологией. Лекарство же в руках терапевта может 
быть полезно как раз вследствие его отношения к таким сторонам жизненного 
процесса, которые еще не уловлены или не уяснены физиологией. 
   Таким образом физиологический анализ действия лекарственных средств 
хронически страдает неполнотой. Поэтому одной из целей фармакологической 
деятельности надо считать постоянное расширение рамок этого анализа, 
введение в постоянную систему его таких пунктов, которые все еще мало 
привлекают к себе внимание фармакологов.” (1894).  



Компьютерная программа PASS 

Д.А. 
Филимонов 
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Облачное представление биологических активностей, прогнозируемых PASS 

Филимонов Д.А. , Дружиловский Д.С. , Лагунин А.А., Глориозова Т.А., Рудик А.В., Дмитриев А.В., 
Погодин  П.В., Поройков В.В. Компьютерное прогнозирование спектров биологической активности 
химических соединений: Возможности и ограничения. Biomedical Chemistry: Research and Methods, 
2018, 1(1), e00004. DOI: 10.18097/bmcrm00004 



Что подтвердилось?  
(Информационный поиск, сентябрь 2014 г.)  

Сертралин 

Амлодипин 

Оксапрозин 

Рамиприл 

Лечение кокаиновой зависимости + [2] 

Противоопухолевый энхансер 
(ингибитор BCRP/ABCG2) 

+ [3] 

Ссылка 

Антагонист интерлейкина 1 (ингибитор 
экспрессии интерлейкина 1β ) + [4] 

Лечение артрита + [5] 

1. Poroikov V. et al. SAR and QSAR Environ. Res., 2001, 12: 327-344.  
2. Mancino M.J. et al. J. Clin. Psychopharmacol., 2014, 34: 234–239. 
3. Takara K. et al. Mol. Med. Rep., 2012, 5: 603-609. 
4. Rainsford K.D. et al. In�flammopharmacology, 2002, 10: 85–239. 
5. Shi Q. et al. Arthritis Res. Ther., 2012, 14: R223.  

В 2001 году мы опубликовали 
прогноз новых эффектов для  

8 препаратов из списка  
Top200 Drugs [1]. 

Примеры репозиционирования лекарств на основе прогноза PASS 



Веб-платформа Way2Drug 

Анастасия 
Рудик 

Дмитрий 
Дружиловский 
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Way2Drug: Репозиционирование лекарств  (www.way2drug.com/dr)  

(RSF-DST № 16-45-02012-INT/RUS/RSF/12) 



Orphan diseases 

Туберкулез Малярия Лейшманиоз Злокачественные 
опухоли 

 

Эпилепсия Диабет 

Way2Drug/dr – фармакотерапевтические области 



http://www.way2drug.com/dr 

Субстанции лекарств, зарегистрированных в России 

Pharmaceutical Substances Registered in Russia 



http://www.way2drug.com/dr 

Субстанции лекарств, зарегистрированных FDA 

FDA approved drugs 

Neoplastic disorders 
(234 drugs)  

Malaria 
(12 drugs) 

Tuberculosis 
(20 drugs)  

Epilepsy 
(41 drugs) 

Diabetes  
(84 drugs) 



Результаты поиска по запросу «Perindopril» 



Прогноз спектра биологической активности для периндоприла 



Препарат Pa (Ноотропный 
эффект), % 

Каптоприл 44,6 
Эналаприл 65,5 

Лизиноприл 61,8 
Периндоприл 60,9 

Квинаприл 65,1 
Рамиприл 63,3 
Моноприл 30,9 
Пирацетам 81,7 
Амлодипин - 

Гидрохлоротиазид - 

Ноотропный эффект у антигипертензивных препаратов? 

Периндоприл в дозе 1 мг/кг, 
квинаприл и моноприл в дозах 10 
мг/кг улучшают показатели 
патрулирования в крестообразном 
лабиринте, подобно пирацетаму и 
меклофеноксату (в дозах 300 и 120 
мг/кг, соответственно).  

Крыжановский С.А. и соавт. Химико-фармацевтический журнал,  2012, 45: 605-611.  

Эффект подтвержден в клинике 



Резюме 
Репозиционирование лекарств – одно из современных 
направлений поиска новых фармакологических средств. 
Методы компьютерного дизайна лекарств позволяют 
идентифицировать самые перспективные направления 
исследований в этой области на основе анализа Больших 
данных. 
На основе нашего опыта мы создали платформу для 
репозиционирования лекарств Way2Drug (DRP).  
Дальнейшее развитие платформы DRP требует 
интеграции и экспертной оценки информации, 
расширения функциональности и т.д. 
Сотрудничество разнопрофильных специалистов будет  
чрезвычайно полезным, как для них самих, так и для 
развития биомедицинской науки в целом.  
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