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новый полноправный участник. Изменение 
регламента качества шампуней лекарствен-
ных позволяет предположить, что инноваци-
онные методы разработки, применявшиеся 
ранее для получения других ЖЛФ, могут с успе-
хом применяться и в  случае дизайна состава 
шампуней лекарственных. Соответственно, 
ситуация с  разработкой состава шампуней 
должна перейти на  новый научно-методиче-
ский уровень.

Цель данной работы  – описание контро-
ля качества сухих экстрактов и разработка 

В  начале осени 2023  года произошло зна-
чительное событие в  области обеспечения 
качества и  стандартизации лекарственных 
средств: c 01.09.2023 в  Государственную фар-
макопею Российской Федерации XV издания 
приказом Минздрава России от  20.07.2023 
№377 введена статья ОФС.1.4.1.0041 «Шампу-
ни лекарственные», согласно которой «шампу-
ни лекарственные должны соответствовать 
общим требованиям ОФС «Лекарственные 
формы» [1]. Таким образом, в обширной группе 
жидких лекарственных форм (ЖЛФ) появился 
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Данные нарушения могут являться причиной 
местных или системных нарушений в организ-
ме. Полифункциональные шампуни с биологи-
чески активными компонентами стали наибо-
лее актуальными способами решения местных 
проблем волос и кожи головы.

Тенденция к  разработке лекарственных 
средств, в состав которых входит лекарствен-
ное растительное сырье (ЛРС) или его произ-
водные, обусловлена преимуществами био-
логически активных компонентов ЛРС перед 
субстанциями химического происхождения  – 
по меньшему количеству побочных эффектов 
и большей широте фармакотерапевтического 
действия за счет комплекса биологически ак-
тивных веществ (БАВ) в составе ЛРС.

Экстракты из  ЛРС нашли широкое приме-
нение в  качестве БАВ в  средствах для  ухода 
за кожей головы и волосами. Одними из фар-
макологически активных компонентов ле-
карственных шампуней являются флавоно-
иды (антоцианы, фенольные кислоты, такие 
как  хлорогеновая кислота, катехины и  фла-
вонолы), которые обладают противовоспали-
тельными, антиоксидантными, антимикробны-
ми, регенерирующими, ранозаживляющими, 
подсушивающими, увлажняющими и успокаи-
вающими свойствами [3–5].

Одним из  наиболее интересных лекар-
ственных растений, сырье которого может 
быть использовано для разработки шампуней 
лекарственных, является Ginkgo biloba L.  Ис-
следования in vitro показали, что экстракт ли-
стьев гинкго билоба обеспечивает улучшение 
микроциркуляции на уровне волосяного фол-
ликула, замедляет процессы старения на кле-
точном уровне и восстанавливает углеводный 
обмен на уровне волосяного фолликула [6–8]. 
По результатам доклинических исследований 
доказаны антиоксидантные, противовоспа-
лительные и ранозаживляющие свойства на-
ружных лекарственных форм, содержащих 
гинкго билоба листьев экстракт и их произво-
дные [9–11].

простого алгоритма подбора компонентов 
шампуня лекарственного на  основе дей-
ствующих веществ Ginkgo biloba L. и  Rosa 
odorata (Andrews) Sweet. Исследование экс-
трактов проведено согласно требованиям 
ГФ XIV, подбор компонентов осуществлялся 
по  результатам квантово-химических рас-
четов и  методов компьютерного прогнози-
рования. Определен оптимальный состав 
шампуня лекарственного, включающего су-
хие экстракты Ginkgo biloba L. и Rosa odorata 
(Andrews) Sweet.

Ключевые слова: шампуни лекарствен-
ные, Ginkgo biloba L. экстракт сухой и  Rosa 
odorata (Andrews) Sweet шрота экстракт сухой, 
подбор вспомогательных веществ, полуэмпи-
рический квантово-химический метод PM7.

Современный рынок косметической про-
дукции в основном представлен препаратами 
на  основе синтетических компонентов, что 
в сочетании с вышеизложенными проблемами 
приводит к появлению аллергий, дерматитов, 
различных воспалительных процессов кожи 
лица и  головы. Использование народной ме-
дицины в  косметологии позволяет сократить 
перечень компонентов, получаемых синтети-
ческим путем, и, следовательно, сделать кос-
метические продукты более «дружелюбными» 
по отношению к человеку. Особенно это каса-
ется вводимых в состав препаратов вспомога-
тельных веществ, задачами которых является 
улучшение потребительских свойств товаров 
и  увеличение терапевтического действия ак-
тивных компонентов.

Одни из  самых востребованных товаров 
косметической продукции в аптеках  – сред-
ства для  ухода за  кожей головы и  волосами. 
Согласно исследованиям, проблемы кожи 
головы или  волос имеются у  80% населения 
страны, среди которых наиболее часто встре-
чаются: дерматит, алопеция, повреждение 
волосяных луковиц или  структуры волос  [2]. 
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«РусХим», Россия), масло репейное (АО «Ком-
бинат «Крымская роза», г.  Симферополь), 
эфирное масло розы (АО  «Комбинат «Крым-
ская роза», г. Симферополь), олеиновая кисло-
та (ТУ 9145‑172‑473129794, ЗАО «СП Химпром», 
Россия).

Для  оценки взаимодействия активных 
и вспомогательных веществ проведен кванто-
во-химический расчет и дано описание моле-
кул компонентов с  использованием полуэм-
пирического метода молекулярных орбиталей 
PM7  [14], входящего в  состав свободно рас-
пространяемого для академических целей па-
кета программ MOPAC V.22.0.4  [15]. Исходная 
геометрия генерировалась с использованием 
программы молекулярного моделирования 
HyperChem 8 [16]. Задания для расчета вводи-
лись в формате ZMT.

Далее был сформирован базовый пере-
чень веществ, входящих в состав шампуня ле-
карственного  [17], из  которого составлялось 
задание для  расчета физико-химических де-
скрипторов.

В случае лекарственной формы «Шампуни 
лекарственные», в  которой все компоненты 
находятся в  жидкой дисперсионной среде, 
наиболее важными являются дескрипторы, 
оценивающие гидрофильность и  реакцион-
ную способность, как  факторы, обеспечива-
ющие агрегативную устойчивость и  стабиль-
ность шампуня при длительном хранении [18]. 
Чем  ближе вспомогательные вещества по  пе-
речисленным свойствам друг к  другу и  дей-
ствующим веществам, тем  более стабильной 
и устойчивой будет лекарственная форма. По-
скольку основными компонентами ЛФ являют-
ся полимерные структуры различной степени 
сложности, в  схему отбора вспомогательных 
веществ был введен дескриптор  – удельная 
теплота гидратации ΔHhydr/Å2, рассчитываемая 
как  отношение теплоты гидратации к  пло-
щади ван-дер-ваальсовой модели молекулы. 
Оценка взаимной реакционной способно-
сти компонентов проводилась путем расчета 

Перспективным компонентом шампуня ле-
карственного является ЛРС растений рода Ши-
повник (Rosa), а также их производные. Широко 
известно применение эфирных масел данного 
рода, которое обладает антисептическим, про-
тивовирусным, противогрибковым, противо-
воспалительным и  вяжущим свойствами  [12]; 
лепестки цветов растений рода Шиповник об-
ладают противомикробным, противовоспали-
тельным и антиоксидантным действиями [13].

Роза чайная используется в  народной 
медицине несколько веков, причем имен-
но в  косметологии применение цветов розы 
наиболее обширно. Поэтому использование 
суммы веществ сухого экстракта розы чайной 
в  качестве вспомогательного вещества, уси-
ливающего терапевтический эффект гинкго 
билоба (сухой экстракт), представляется акту-
альным.

Целью работы является компьютерное 
моделирование с элементами искусственного 
интеллекта состава комбинированных шам-
пуней лекарственных с  сухими экстрактами 
гинкго билоба и шрота розы чайной.

МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДЫ

Объектами исследования являлись сухой 
экстракт Ginkgo biloba L. и  шрот сухого экс-
тракта Rosa odorata (Andrews) Sweet.

Оценку качества сухих экстрактов проводи-
ли согласно требованиям ГФ XIV по следующим 
показателям: описание, потеря в массе при вы-
сушивании, насыпной объем, тяжелые ме-
таллы, микробиологическая чистота, количе-
ственное определение действующих веществ 
(сумма флавоноидов в пересчете на рутин).

В  качестве вспомогательных веществ ис-
пользовали: магний сернокислый 7‑водный 
(ХЧ) (АО «Химический завод им Л. Я.  Карпо-
ва», Россия); натрия лаурилсульфат (ГОСТ 
12.1.007, ООО ГК «РусХим», Россия), поли-
виниловый спирт (ТУ  6‑09‑4004‑67, ООО ГК 
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и  электронного строения молекул действую-
щего и  вспомогательных веществ в  двух при-
ближениях: с  учетом гидратации (задана диэ-
лектрическая проницаемость среды EPS=78,4, 
расчет гидратации с использованием матема-
тической модели COSMO)  [21] и  без  учета ги-
дратации (в модельном вакууме).

Квантово-химический расчет электрон-
ного сродства мажорных компонентов су-
хого экстракта гинкго и  розы проводился 
по флавоноидам: рутин, кверцетин и дитер-
пеноида гинкголида «В» в условиях модель-
ного вакуума и  модельной гидратации. 
На  рис. 1 приведены трехмерные модели 
гинкголида «В» (без атомов водорода), рути-
на и кверцетина.

глобальной электрофильности ωg (ωg=µ2/2η).  
Это аналог индекса электрофильности функ-
циональных групп, но  применимый к  любой 
молекуле «целиком» [19].

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

Оценку качества сухих экстрактов прово-
дили в соответствии с требованиями Государ-
ственной фармакопеи ОФС ОФС.1.4.1.0021 
«Экстракты»  [20]. Сухие экстракты по  показа-
телям, регламентируемым ОФС, отвечают тре-
бованиям (табл. 1, 2).

Результатом квантово-химического расче-
та явилось полное описание геометрического 

Таблица 1

ПОКАЗАТЕЛИ КАЧЕСТВА СУХОГО ЭКСТРАКТА ГИНКГО БИЛОБА ЛИСТЬЕВ

Нaименoваниe 
пoказатeля

Мeтoд 
oпределения

Нoрма
Показатели качества 

полученного экстракта

Oписаниe Визуaльнo – Коричневый порошoк 
co специфическим за-
пахом и гoрьковатым 
вкусoм

Пoтеря в массe 
при высушивaнии, 
%

ГФXV, 
ОФС.1.2.1.0010

Нe более 5,00% 4,25

Фрaкциoнный 
сoстав, %

Диaметр oтверстий 
cита (d), мм

Содержание частиц дан-
ной фракции, %

d≥2 0,00

1≤d≤2 3,17

0,25≤d≤1 75,87

d≤0,25 20,96

Cыпучeсть, г/c ГФ XV, 
ОФС.1.4.2.0016

 – Не менее 1

Hасыпной oбъeм, 
г/см3

ГФ XV, 
ОФС.1.4.2.0024

 – Не более 0,75

Тяжелыe мeтaллы, 
%

ГФ XV, 
ОФС.1.2.2.2.0012

Не более 0,01% Соответствуют
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Нaименoваниe 
пoказатeля

Мeтoд 
oпределения

Нoрма
Показатели качества 

полученного экстракта

Пoдлинность Качественные 
реакции (цианиди-
новая проба)

ТСХ ГФ XV, 
ОФС.1.2.1.2.0003

Спектрофотоме-
трия

Розовое окрашивание

На хроматограмме в уль-
трафиолетовом свете 
обнаруживается пятно 
с желто-оранжевой флю-
оресценцией, а также 
зоной адсорбции, соот-
ветствующей рутину

Дифференциальный 
спектр поглощения рас-
твора сухого экстракта 
имеет максимум погло-
щения при длине волны 
410±2 нм

Соответствуют

Количественное 
определение фла-
воноидов, в пере-
счете на рутин, мг

Спектрофотоме-
трия

Не менее 20

Микробиологи
чеcкая чистота

ГФ XV, 
ОФС.1.2.4.0002.18

Категория 2 Соответствует

Хранение B защищенном от света месте при температу-
ре от 15°C до 25°C

Соответствует

Таблица 2

ПОКАЗАТЕЛИ КАЧЕСТВА СУХОГО ЭКСТРАКТА ШРОТА ЧАЙНОЙ РОЗЫ

Нaименoваниe 
пoказатeля

Мeтoд 
oопределения

Нoрма
Показатели качества 

полученного экстракта

Oписаниe Визуaльнo  – Светло коричневый 
порошoк co слабым 
запахoм розового масла 
и слабо гoрьким вкусoм

Пoтеря в массe 
при высушивaнии, 
%

ГФ XV, 
ОФС.1.2.1.0010

Не более 5,00% 3,15

Окончание таблицы 1
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Нaименoваниe 
пoказатeля

Мeтoд 
oопределения

Нoрма
Показатели качества 

полученного экстракта

Фрaкциoнный 
сoстав, %

Диaметр oтверстий 
cита (d), мм

Содержание частиц дан-
ной фракции, %

d≥2 0,00

1≤d≤2 2,15

0,25≤d≤1 78,86

d≤0,25 20,06

Cыпучeсть, г/c ГФ XV, 
ОФС.1.4.2.0016

 – не менее 1

Hасыпной oбъeм, 
г/см3

ГФ XV, 
ОФС.1.4.2.0024

 – не более 0,70

Тяжелыe мeтaллы, 
%

ГФ XV, 
ОФС.1.2.2.2.0012

Не более 0,01 Соответствуют

Пoдлинность Качественные 
реакции (цианиди-
новая проба)

ТСХ ГФ XV, 
ОФС.1.2.1.2.0003

Спектрофотоме-
трия

Розовое окрашивание

На хроматограмме в уль-
трафиолетовом свете 
обнаруживается пятно 
с желто-оранжевой флю-
оресценцией, а также 
зоной адсорбции, соот-
ветствующей рутину

Дифференциальный 
спектр поглощения рас-
твора сухого экстракта 
имеет максимум погло-
щения при длине волны 
410±2 нм

Соответствуют

Количественное 
определение фла-
воноидов, в пере-
счете на рутин, мг

Спектрофотоме-
трия

Не менее 20%

Микробиологи
чеcкая чистота

ГФ XV, 
ОФС.1.2.4.0002.18

Категория 2 Соответствует

Xрaнениe B защищенном от света месте при температу-
ре от 15°C до 25°C

Соответствует

Окончание таблицы 2
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Оценка дескрипторов, описывающих ги-
дрофильность и  реакционную способность 
молекул, является ключевой для  описания 
их поведения в сложных гетерогенных средах, 
в том числе на границе раздела «воздух – эпи-
дермис – дерма». Следует отметить, что клас-
сические методы сыграли большую роль 
при  разработке автоматизированных систем 
оценки лиофильности как  источник параме-
тризации схем теоретического расчета, с дру-
гой стороны, точная оценка гидрофильности 
большинства веществ полимерной природы 
этим способом невозможна.

Вместе с тем  разрабатываемая лекар-
ственная форма в  основном содержит в  сво-
ем составе полимерные структуры различной 
степени сложности. Для отбора вспомогатель-
ных веществ введен дескриптор  – удельная 
теплота гидратации ΔHhydr/Å2. Оценка взаим-
ной реакционной способности компонентов 
проводится путем расчета глобальной элек-
трофильности ωg (ωg=µ2/2η). Этот дескриптор 
также инвариантен по  отношению к  размеру 
молекул, поэтому вещества полимерной при-
роды могут описываться им после расчета от-
носительно коротких сегментов, состоящих 
из  6–8 мономеров. Пример результатов рас-
чета дескрипторов вспомогательных и  дей-
ствующих веществ представлен в табл. 3 и 4.

Проведенная методом k-средних [22] груп-
пировка по  каждому из  дескрипторов позво-
лила отобрать вспомогательные вещества, 
дескрипторы которых оказались включенны-
ми в один кластер с дескрипторами действую-
щих веществ сухих экстрактов Ginkgo biloba L. 
и Rosa odorata (Andrews) Sweet (выделены жир-
ным шрифтом). В  результате компьютерного 
моделирования предложены составы шампу-
ней, представленные в табл. 5.

Теоретические расчеты дескрипторов, 
обеспечивающих показатели качества шам-
пуней лекарственных, позволили разрабо-
тать оптимальный состав лекарственной 
формы и  продемонстрировали возможность 

РИС. 1. Модель молекул гинкголида «B», рутина 
и кверцетина

Трехмерная модель гинкголида В

Трехмерная модель кверцетина

Трехмерная модель рутина
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использования метода компьютерного моде-
лирования при создании лекарственных пре-
паратов с жидкой дисперсионной средой.

ВЫВОДЫ

На основании изучения влияния БАВ гинк-
го и розы и вспомогательных веществ методом 
квантово-химического анализа с  использо-
ванием таких дескрипторов, как  гидрофиль-
ность и  реакционная способность, удельная 
теплота гидратации и  глобальная электро-
фильность, установлена экономическая це-
лесообразность данного метода разработки 
жидких лекарственных форм. Совершенство-
вание алгоритма анализа, определение на-
дежных и  однозначных дескрипторов, созда-
ние компьютерных программ и  приложений, 
удобных для  пользователя, открывает воз-
можности для внедрения этого метода в про-
изводство.

Надежная оценка взаимного влияния ком-
понентов лекарственной формы с  использо-
ванием результатов квантово-химического 
расчета позволяет реализовать эффективный 
выбор основных и вспомогательных веществ.
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COMPUTER FORECASTING AND QUALITY CONTROL  
OF THE COMPOSITION OF MEDICINAL SHAMPOO  

WITH GINKGO BILOBA L. AND ROSA ODORATA (ANDREWS) SWEET 
EXTRACTS BASED ON QUANTUM CHEMICAL CALCULATION 

AND ELEMENTS OF ARTIFICIAL INTELLIGENCE

E. V. Kovtun¹, L. V. Pogrebnyak¹, A. V. Pogrebnyak¹, A. A. Prokopov², A. P. Pleten², T. Yu. Tatarenko-
Kozmina², V. I. Zvereva²
¹ Pyatigorsk Medical and Pharmaceutical Institute, Pyatigorsk, Russia
² Moscow State University of Medicine and Dentistry, Moscow, Russia

At the  beginning of  autumn 2023, a  significant event took place in the  field of  quality assurance 
and  standardization of  medicines: from 09/01/2023, the  XV edition of the  State Pharmacopoeia of 
the Russian Federation was introduced by Order of the Ministry of Health of Russia dated 07/20/2023 №377, 
article GPM.1.4.1.0041 “Medical shampoos” was introduced, according to which “Medicinal shampoos must 
comply with the general requirements of the General Pharmacopoeia Monograph “Dosage Forms”. Thus, 
a new full-fledged participant has appeared in the extensive group of liquid dosage forms (LDF). Changes in 
the quality regulations for medicinal shampoos suggest that innovative development methods previously 
used to obtain other liquid substances can be successfully applied in the case of designing the composition 
of medicinal shampoos. Accordingly, the situation with the development of shampoo composition should 
move to a new scientific and methodological level.

Keywords: medicinal shampoos, Ginkgo biloba L. dry extract and Rosa odorata (Andrews) Sweet 
meal dry extract, selection of excipients, semi-empirical quantum chemical method PM7


