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 دهیچک
جذب، باعث بالا رفتن سطح ساکاریدی پیچیده به واحدهای مونوساکاریدی قابلهای آلفاآمیلاز و آلفاگلوکوزیداز با شکستن واحدهای پلیآنزیم زمینه و هدف:

های آلفاآمیلاز و آلفاگلوکوزیداز در از گل گیاه خاکشیر بر فعالیت آنزیم شدهتخراجاسشوند. هدف از این مطالعه بررسی اثر مهارکنندگی ترکیبات گلوکز خون می

 .است In silicoمحیط 

از گل خاکشیر در مطالعه قبلی، از پایگاه  شدهاستخراجتحلیلی انجام شد. بدین منظور، ابتدا ترکیبات  -این مطالعه با استفاده از روش توصیفی ها:مواد و روش

های دریافت شدند. سپس قوانین لیپینسکی و ویژگی PDBآلفاآمیلاز و آلفاگلوکوزیداز از پایگاه  هایهای مربوط به آنزیمگرفته شد و سپس فایل PubChemای داده

 لی از روش داکینگیت، برای انجام کارهای داکینگ مولکودرنهابینی شدند. پیش Swiss ADMEو سرور  Zinkفیزیکوشیمیایی ترکیبات به ترتیب توسط پایگاه 

Molegro Virtual Docker 6.0  وMolegro Molecular Viewer 2.5 .استفاده شد 

های آلفاآمیلاز و چنین این ترکیبات توانایی مهار آنزیمهای فیزیکوشیمیایی مطلوبی داشتند و هماکثر ترکیبات موجود در گل خاکشیر، ویژگی نتایج:

چنین ترین اثر مهاری را بر آنزیم آلفاآمیلاز داشت. همکیلوژول بر مول بیش -45/83با  Valtrateمیان این ترکیبات، ترکیب اما از ؛ آلفاگلوکوزیداز را داشتند

 کیلوژول بر مول بالاترین میزان مهاری را بر آنزیم آلفاگلوکوزیداز داشتند. -08/152و  -19/122به ترتیب با  Valtrateو  Palatinolترکیبات 

 Valtrateشده موجود در گل خاکشیر، ترکیب توان نتیجه گرفت که از میان ترکیبات داکتحلیلی، می -در این تحقیق توصیفی آمدهدستبهاز نتایج  گیری:نتیجه

 .کندهای آلفاگلوکوزیداز و آلفاآمیلاز مهار مؤثرتری را ایجاد میبه دلیل قرارگیری مناسب در اکتیوسایت آنزیم

 

 لاز، آلفاگلوکوزیداز، گل خاکشیر، داکینگ مولکولیآلفاآمی کلمات کلیدی:

 

 
 

 

 

 

 

مقدمه
ترین اختلالات اندوکرین است. دیابت ملیتوس یکی از رایج

شده است که بینییشپ 1طبق بررسی سازمان جهانی سلامت

 366به  2000میلیون در سال  171پیشرفت بیماری دیابت از 

. واژه دیابت ملیتوس یک (2 ،1)برسد  2030میلیون نفر در سال 

دهد که با اختلال در متابولیسم اختلال متابولیکی را شرح می

شود که این ها، چربی و پروتئین تشخیص داده میکربوهیدرات

 استناشی از نقص در ترشح انسولین، عملکرد انسولین یا هر دو 

                                                           
 
 

یشرفت بیماری دیابت عوارضی مانند رتینوپاتی، . با پ(4 ،3)

 .(5)شود نفروپاتی، نوروپاتی و میکروآنژیوپاتی ایجاد می

های آلفاگلوکوزیداز و آلفاآمیلاز در هضم گلوکز مشارکت آنزیم

توانند هایپرگلیسمی های کلیدی که میعنوان آنزیمکنند و بهمی

. (7 ،6)شوند پس از صرف غذا را کنترل کنند، در نظر گرفته می

آنزیم آلفاآمیلاز در ترشحات بزاقی و پانکراتیک وجود دارد و 

 (Maltooligosaccharidesمسئول کلیواژ مالتوالیگوساکاریدهای )

1 World Health Organization (WHO) 
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. آنزیم آلفاگلوکوزیداز نیز در پرزهای روده (8)بزرگ به مالتوزند 

محصولات ها )است و در شکستن کربوهیدرات قرارگرفتهکوچک 

. یکی از (9)جذب نقش دارند آلفاآمیلاز( به مونوساکاریدهای قابل

های درمانی کاهش هایپرگلیسمی پس از صرف غذا، ممانعت راه

های های غذایی توسط مهار آنزیماز هضم و جذب کربوهیدرات

های بالینی، در درمان .(10) استآلفاآمیلاز و آلفاگلوکوزیداز 

-گوانیدها، تیازولیدینآز، بیبسیاری از داروها مانند سولفونیل اوره

های آلفاگلوکوزیداز و آلفاآمیلاز برای کنترل دیونزها و مهارکننده

های آلفاآمیلاز . مهارکننده(11)شوند هایپرگلیسمی استفاده می

تری به بار تمایل بیش 100000تا  10000و آلفاگلوکوزیداز، 

-ها نسبت به الیگوساکاریدها و پلیهای اتصال کربوهیدراتجایگاه

بنابراین در صورت استفاده از این ؛ (12)ساکاریدها دارند 

توانند به ساکاریدها نمیها، الیگوساکاریدها و پلیمهارکننده

های یجه مهارکنندهدرنتقندهای ساده تبدیل و جذب بدن شوند. 

آلفاآمیلاز و آلفاگلوکوزیداز از داروهای مهمی هستند که 

یابت کنند و در درمان دها را مهار مییدراتکربوهآسیمیلاسیون 

 .(13)شوند استفاده می

در چند سال اخیر، طراحی دارو برای کاهش سطح گلوکز خون 

تر، گسترش و حفظ هومئوستازیس قند خون با اثرات جانبی کم

 یرغزیادی یافته است. در چند دهه اخیر از گیاهان دارویی و 

چنین مهار ها و همفعالیت فارماکولوژی آن منظوربهیی دارو

یجه کنترل دیابت رنتدآلفاآمیلاز و آلفاگلوکوزیداز و 

مدت از داروهای شیمیایی . استفاده طولانی(14) اندشدهاستفاده

های عنوان مهارکنندهمانند آکاربوز، میگلیتول و ووگلیبوز که به

شوند، باعث اثرات جانبی یلاز استفاده میآلفاگلوکوزیداز و آلفاآم

تر محققان شوند، لذا بیش( میدردشکممتعددی )حالت تهوع و 

کنند که از منابع طبیعی به به سمت داروهایی گرایش پیدا می

 .(16 ،15)تری داشته باشند جانبی کم عوارضدست بیایند و 

گیاهان  ازجمله Descurainia sophiaعلمی  بانامگیاه خاکشیر 

 حالتابه. استبو( دارویی و متعلق به خانواده چلیپائیان )شب

-خواص دارویی متعددی مانند کم کردن تب، برطرف کردن بی

هاضمه از گیاه خاکشیر و حل مشکل سوء ضد کرماشتهایی، 

اکسیدانی بالای به خاطر توان آنتیچنین است و هم شدهگزارش

ها از ، در حفاظت سلولاستناشی از حضور مقدار فنول  کهآن

 .(18 ،17)آسیب اکسیداتیو نقش دارد 

های کامپیوتری ابزار مؤثری در تعیین داکینگ مولکولی و روش

کنش های داکینگ برهمباشند. با روشترکیبات با کارایی بالا می

شود و با امتیازدهی به مناسب میان گیرنده و رسپتور بررسی می

. در (19)شود کنش، ترکیب اثر مهاری قوی انتخاب میاین برهم

بود که از میان  شدهمشخصای که قبلاً صورت گرفته، مطالعه

ترین اثر های هوایی گیاه خاکشیر، عصاره گل خاکشیر بیشاندام

و با  (20)مهاری را روی آنزیم آلفاگلوکوزیداز نشان داده است 

 ترکیب شامل 10مشخص شدن ترکیبات موجود در گل خاکشیر )

Desulphosinigrin ،Cinnamaldehyde ،Isoeugenol  ،)... و

ضروری است که میزان مهار هر یک از این ترکیبات در محیط 

In silico  یک از ترکیبات موجود کداممشخص و معلوم شود که

را بر آنزیم آلفاآمیلاز  ترین اثر مهاریدر عصاره گل خاکشیر، بیش

اند. لذا این مطالعه به بررسی داکینگ و آلفاگلوکوزیداز داشته

و سهم هر یک از این ترکیبات بر  شدهمشخصمولکولی ترکیبات 

-می In silicoمهار آنزیم آلفاآمیلاز و آلفاگلوکوزیداز در محیط 

 پردازد.

 

  هامواد و روش
لی استفاده شد. برای تحلی -در این تحقیق از روش توصیفی  

استخراج و  GC/MSترکیب که با استفاده از  10این کار، ابتدا 

-ی قرار گرفتند. سپس ساختار سهموردبررسشده بودند، ییشناسا

از پایگاه داده ترکیبات  SDFبعدی این ترکیبات در قالب 

به نشانی  PubChemشیمیایی 

(http://pubchem.ncbi.nlm.nih.govدانلود و دری ) .افت شدند

ساختار کریستالوگرافی مناسب از آنزیم آلفاگلوکوزیداز و 

و  1HNYو  2ZE0آلفاآمیلاز به ترتیب با کدهای شناسایی 

آنگستروم از پایگاه پروتئینی به  1.8و  1.3های تفکیک قدرت

نیز دانلود شد  PDB( با فرمت http://www.rcsb.orgآدرس )

 (.1)شکل 

طالعه داکینگ مولکولی با استفاده مطالعه داکینگ مولکولی: م

 Molegroو Molegro Virtual Docker (MVD) 6.0از 

Molecular Viewer 2.5 (MVV)  صورت گرفت. درMVD 

با ماکرومولکول )آنزیم(  زمانهم طوربهداکینگ چند لیگاند 

ها و بعدی آنزیمگیرد. برای این منظور، ساختارهای سهصورت می

گرفته شدند. ابتدا  PubChemو  PDB ترکیبات به ترتیب از

ها و ترکیبات موجود در گل خاکشیر از آنزیم هرکدامساختار 

ی، مولکولافزار انتخاب شدند. قبل از داکینگ عنوان ورودی نرمبه

ها و ترکیبات صورت گرفت. برای های لازم بر آنزیمسازیآماده

ای گیری پیوندهسازی لیگاندها، باید باندها، جهتآماده
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هیدروژنی، بارها و پیوندهای منعطف در لیگاند شناسایی شوند 

ها نیز، خطاهای موجود در سازی آنزیم. در خصوص آماده(21)

ها ماندهگیری با سایر باقیها اصلاح و بهترین جهتماندهباقی

با ها از آنزیم هرکدامتر کنش بیشبرهم منظوربهانجام شد. 

ها نیز مشخص شدند. از روش امتیازدهی ترکیبات، حفره

MolDock Score  و الگوریتمMolDock SE استفاده شد. بیش-

و  1500کنش ترین برهم، بیش10کنش ترین تعداد دفعات برهم

در نظر گرفته شد. در پایان فایل  100میزان حد آستانه انرژی 

ظاهر شد. پس از  Mol2 صورتبهها کمپلکس آنزیم و مهارکننده

 Rerankو  MolDock بر اساسداکینگ مولکولی انرژی اتصال 

تخمینی از  MVDدر  Rerankیازدهی امت اگرچهبررسی شدند. 

کند اما پارامترهایی مانند قدرت تعامل )اینتراکشن( را فراهم می

های پیچیده )مانند کالیبراسیون واحدهای شیمیایی و توزیع

کند. لذا لازم است از پارامتر اکشن بررسی نمیآنتروپی( را در اینتر

که تمام فاکتورها را در اینتراکشن دخیل  MolDockامتیازدهی 

 .(23 ،22)کند، استفاده شود می

های داروهمانندی ترکیبات موجود در گل ارزیابی ویژگی

 خاکشیر توسط قانون لیپینسکی:

ترکیب  10(: Lipinskiبررسی ترکیبات با قانون لیپینسکی )

قانون لیپینسکی برای مهار آنزیم  ازنظرموجود در گل خاکشیر 

(. همه 1آلفاگلوکوزیداز و آلفاآمیلاز بررسی شدند )جدول 

بینی این قانون، پیش موردنظری هاترکیبات با دارا بودن ویژگی

 
 )الف(

 
 )ب(

 و ب( آلفاآمیلاز بعدی آنزیم الف( آلفاگلوکوزیدازساختار سه -1شکل 

 

 ( بررسی شدند.Lipinskiکشیر که توسط قانون لیپینسکی )( ترکیبات موجود در گل خاDrug likeپارامترهای داروهمانندی ) -1جدول 

High lipophilicity 

(<5) 
Molecular mass 

(<500) 
Hydrogen bond 

acceptors (≤10) 
Hydrogen bond 

donors (≤5) Compound name 

28/1-  31/279  7 5 Desulphosinigrin 

98/1  11/229  1 0 5-Bromoadamantan-2-

one 

90/1  16/132  1 0 Cinnamaldehyde 

43/1  16/132  1 1 3-Phenyl-2-propyn-1-ol 

04/3  20/164  2 1 Isoeugenol 

27/2  2/164  2 1 Eugenol 

15/1-  149/207  6 3 Pterin-6-carboxylic acid 

2/4  45/366  6 0 Palatinol 

76/1  47/422  8 0 Valtrate 

58/1  25/288  6 4 Isookanin 
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به  ZINKاز پایگاه  .(24)شود که جذب خوبی را داشته باشند می

ها این ویژگی دست آوردن( برای به zink.docking.orgنشانی )

 استفاده شد.

های خصوصیات فیزیکوشیمیایی ترکیبات: داشتن ویژگی  

زایی( با نداشتن موتاژن )سرطانفیزیکوشیمیایی مناسب همراه 

فاکتورهای پراهمیت در انتخاب یک مولکول  ازجملهترکیبات، 

هایی مانند . در این پژوهش نیز ویژگیاستعنوان نامزد دارویی به

(، میزان حلال بودن ترکیبات TPSAمقدار قطبیدگی ترکیبات )

 GIو میزان جذب گوارشی ترکیبات ) (LogSدر آب )

absorptionرکیبات با استفاده از سرور ( تSwissADME  به

چنین موتاژن و هم (25)( http://www.swissadme.chنشانی )

 Lazar toxicity predictionsبودن یا نبودن ترکیبات نیز توسط 

بینی پیش http://lazar.in-silico.de/predict (26)به نشانی 

 (.2شدند )جدول 

   

 نتایج
های ویژگی ازلحاظبررسی ترکیبات موجود در گل خاکشیر 

های داروهمانندی داروهمانندی و فیزیکوشیمیایی: ویژگی

. (27)ترکیبات طبق قانون لیپینسکی در نظر گرفته شد 

شود که جذب و نفوذپذیری مشاهده می 1در جدول  طورمعمولبه

افتد که وزن خوب برای داروهای خوراکی در بدن زمانی اتفاق می

، دهندگان و 5تر از کم LogPدالتون،  500تر از مولکولی کم

باشند و  10و  5تر از پذیرندگان پیوند هیدروژنی به ترتیب کم

کنند. بات از قانون پیروی میی ترکیکه همه است یدر حالاین 

 خواص فیزیکوشیمیایی و پتانسیل موتاژنیک ازلحاظکیبات بینی ترپیش -2جدول 

mutagencity GI absorption Log S TPSA Compounds 

Non-Mutagenic Low 44/0- 04/148 Desulphosinigrin 

Non-Mutagenic High 51/2- 07/17 5-Bromoadamantan-2-one 

Non-Mutagenic High 17/2- 02/17 Cinnamaldehyde 

Non-Mutagenic High 2- 23/22 3-Phenyl-2-propyn-1-ol 

Non-Mutagenic High 01/3- 46/29 Isoeugenol 

Non-Mutagenic High 46/2- 36/29 Eugenol 

Non-Mutagenic Low 83/0- 85/134 Pterin-6-carboxylic acid 

Non-Mutagenic High 87/3- 06/71 Palatinol 

Non-Mutagenic High 84/2- 66/100 Valtrate 

Non-Mutagenic High 98/2- 22/107 Isookanin 

 
 

 

 [
 D

O
R

: 2
0.

10
01

.1
.2

22
85

10
5.

20
20

.1
0.

3.
3.

7 
] 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 ja

bs
.f

um
s.

ac
.ir

 o
n 

20
26

-0
5-

14
 ]

 

                             4 / 10

http://journal.fums.ac.ir/
http://lazar.in-silico.de/predict
https://dor.isc.ac/dor/20.1001.1.22285105.2020.10.3.3.7
https://jabs.fums.ac.ir/article-1-2050-en.html


 

 

journal.fums.ac.ir 

 1399پاییز |3شماره  | دهمسال  |مجله دانشگاه علوم پزشکی فسا 

 

 های آلفاگلوکوزیداز و آلفاآمیلاز در خاکشیرداکینگ مولکولی مهارکننده

2539 

 جزبهشود که همه ترکیبات مشاهده می 2با توجه به جدول 

Desulphosinigrin  وPterin-6-carboxylic acid  جذب بالایی

به خاطر  Desulphosinigrinچنین معلوم شده که دارند و هم

، درمجموعتعداد پذیرندگان و دهندگان پیوند هیدروژنی  داشتن

قطبیدگی را در آب دارد. در مورد موتاژن بودن هر یک ترین بیش

 Lazar toxicity predictionsاز ترکیبات، با توجه به پایگاه 

 یک از ترکیبات خاصیت موتاژن بودن ندارند.یچهمشخص شد که 

از داکینگ  آمدهدستبهنتایج حاصل از داکینگ مولکولی: نتایج 

از  هرکدامو آلفاآمیلاز با  های آلفاگلوکوزیدازمولکولی میان آنزیم

طور که مشاهده آورده شده است. همان 3ترکیبات در جدول 

شود اکثر ترکیبات فلاوونی، اتصال مناسبی با آنزیم مذکور می

ی بین ترکیبات فلاوونی و موردبررسچنین اتصالات دارند. هم

آنزیم آلفاگلوکوزیداز نشان داد که پیوندهای هیدروفوبی و 

-کنش غالب بین ترکیبات فلاوونی و آنزیم میهماستاتیک، بر

 (.4باشند )جدول 

 

 بحث 
نتایج مشخص کرد که تمام ترکیبات موجود در گل خاکشیر 

های آلفاآمیلاز و آلفاگلوکوزیداز را دارند و میزان توان مهار آنزیم

تا  -47/45مهار این ترکیبات برای آنزیم آلفاگلوکوزیداز از 

تا  -42/2ول و برای آنزیم آلفاآمیلاز از کیلوژول بر م -08/152

کیلوژول بر مول متغیر است. به میزانی که انرژی اتصال  -11/83

تری میان آنزیم و مهارکننده )ترکیب( تر باشد، اتصال محکممنفی

دهد. هر چه اینتراکشن ترکیبات با در جایگاه فعال آنزیم رخ می

 های آلفاگلوکوزیداز و آلفاآمیلازامتیازدهی داکینگ ترکیبات موجود در گل خاکشیر با آنزیم -2جدول  

Alpha amylase Alpha glucosidase Compounds 

Rerank Score MolDock Score Rerank Score MolDock Score  

18/32- 54/38- 26/71- 96/85- Desulphosinigrin 

56/16- 99/18- 62/34- 47/45- 5-Bromoadamantan-

2-one 

04/48- 98/56- 26/61- 13/71- Cinnamaldehyde 

45/44- 85/52- 37/60- 68/73- 3-Phenyl-2-propyn-1-

ol 

06/48- 29/58- 05/63- 42/72- Isoeugenol 

91/49- 51/57- 81/60- 98/69- Eugenol 

84/60- 58/70- 34/68- 78/72- Pterin-6-carboxylic 

acid 

87/1- 42/2- 18/85- 19/122- Palatinol 

45/81- 11/83- 42/115- 08/152- Valtrate 

93/36- 69/63- 99/81- 72/90- Isookanin 

21/78- 23/79- 31/96- 81/106 Acarbose (Control) 
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شد میزان انرژی اتصال تر باآمینواسیدهای جایگاه فعال آنزیم بیش

تر مؤثر های هیدروژنی بیششود. در این میان اینتراکشنتر میکم

تر باشد مهارکننده ها بیشهستند و هرچه تعداد این اینتراکشن

. از میان ترکیبات (28)یابد تری به آنزیم اتصال میمحکم بااتصال

نسبت به  Palatinolو  Valtrateموجود در گل خاکشیر، ترکیب 

و  -08/152ی اتصال باانرژآکاربوز )کنترل استاندارد(، به ترتیب 

-ترین انرژی اتصال و بیشکیلوژول بر مول دارای کم -19/122

-باشند و میزان همترین اثر مهاری روی آنزیم آلفاگلوکوزیداز می

از این ترکیبات با آکاربوز نشان داد که نقاط اتصال  هرکدامپوشانی 

مشترکی میان این ترکیبات با آکاربوز در جایگاه فعال آنزیم 

چنین ترکیب (. هم2شود )شکل آلفاگلوکوزیداز دیده می

Valtrate  ترین کیلوژول بر مول، منفی -11/83ی اتصال باانرژنیز

 ها و ترکیبات موجود در گل خاکشیرآمینواسیدهای درگیر در میانکنش میان آنزیم -3جدول 

Alpha amylase Alpha glucosidase 
Compounds 

Hydrophobic and hydrogen interactions Hydrophobic and hydrogen interactions 

Ser289-Gly324-Pro332-Arg398-Asp402-

Arg252-Thr6-Pro4-Phe335 
Phe280-Asp190-Arg197-Glu256-Asp326-

His325-Trp49-Asn324-Gln13 
Desulphosinigrin 

Phe335-Thr11-Gly334-Arg398 Gln167-Ala200 5-Bromoadamantan-2-one 

Arg421-Arg398-Phe335 Tyr63-Phe321-Asn324 Cinnamaldehyde 

Asp402-Arg10-Thr6 Trp49-Asn324-Glu323-Gln13 3-Phenyl-2-propyn-1-ol 

Arg398-Asp402-Gly334-Arg252 Asn324 Isoeugenol 

Arg398-Thr11-Arg252 Tyr63-Asp199-Asp98-Asn324 Eugenol 

Thr6-Arg10-Phe335-Arg252 Tyr63-Asp199-Asp98-Trp46-Asn324 Pterin-6-carboxylic acid 

Thr254-Asn298-Phe295-Glu233-Asp300-

Phe256 Glu356-Tyr63-Phe282-Asn324-Arg197 Palatinol 

Glu233-Asp300-Ile235-Asn298-Ala307-

Phe256-Arg195-Arg337-His299-Asp297-

Arg337-Gln41-Thr254 

Asp326-Phe282-Trp49-Asn324-Arg197-

Asp199 Valtrate 

Thr6-Pro4-Arg252-Pro332-Gly334-Arg398-

Asp402 
His325-Asp326-Tyr63-Asn324-Arg197-

Phe282-Trp49 Isookanin 

Asp300-Glu233-Arg195-Tyr231-Thr254-

Ile230-Gln232-Arg291-His299-Arg195-Arg337-

Gln41-Thr254 

His203-Ala200-Arg197-Glu256-Asp199-

Asn258-Asn324-Asp326-His325-Tyr63 Acarbose (Control) 

 

 
 )ب(

 
 )الف(

 ، در جایگاه فعال آنزیم آلفاگلوکوزیدازPalatinol، ب( ترکیب Valtrateپوشانی آکاربوز )رنگ زرد( و الف( ترکیب هم میزان -2شکل   
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را بر آنزیم آلفاآمیلاز دارد.  ترین تأثیر مهاریانرژی اتصال و بیش

این انرژی اتصال پایین به نوع پیوندهای هیدروژنی و هیدروفوبی 

ی که هر چه نسبت تعداد پیوندهای اگونهبهبستگی دارد 

تر باشد، اتصال هیدروژنی میان ترکیب و آنزیم آلفاآمیلاز بیش

 شود.برقرار می موردنظرتری میان ترکیب و رسپتور )آنزیم( قوی

نسبت به سایر ترکیبات دیگر تعداد  Valtrateچون ترکیب 

-تر با آنزیم مذکور داشته است و همپیوندهای هیدروژنی بیش

تر با آمینواسیدهای جایگاه فعال آنزیم اینتراکشن چنین بیش

-تر بوده است. همداشته است بنابراین انرژی اتصال آن منفی

شان داد که این ترکیب پوشانی این ترکیب با آنزیم آلفاآمیلاز ن

هایی از جایگاه فعال که آکاربوز نیز به آن تمایل نیز به قسمت

پوشانی شود. آمینواسیدهای مشترک در این همدارد، متصل می

، Asp300 ،Glu233 ،Arg337 ،Gln41 ،Thr54 ،Arg195شامل 

His299 درصد  85/53ینواسید معادل با آم 7باشند که می

 (.3شوند. )شکل را شامل می پوشانیاشتراک و هم

بود که جایگاه فعال آنزیم  شدهمشخصدر مطالعات قبلی 

، Asp326 ،Phe282آلفاگلوکوزیداز دارای آمینواسیدهای 

Arg197 ،ASn258 ،(4)  و جایگاه فعال آنزیم آلفاآمیلاز دارای

، Asp300 ،Glu233 ،Lys200، Trp59 ،His305آمینواسیدهای 

Thr163 (29)باشند می. 

مطالعات متعددی از تأثیر انواع ترکیبات طبیعی در سه محیط 

In silico ،In vitro  وIn vivo های آلفاگلوکوزیداز و بر آنزیم

از گل  شدهاستخراجاست. اکثر ترکیبات  شدهدادهآلفاآمیلاز نشان 

 Valtrate, Palatinol, Pterin-6-carboxylic acidکشیر مانند خا

یی در مورد هاگزارشترکیباتی هستند که  Desulphosinigrinو 

ها بر دو ها در دسترس نیست و میزان مهاری آناثر مهاری آن

یی در مورد سایر هاگزارش هرچندآنزیم بررسی نشده است. 

، نشان دادند 2014در و همکاران  Ahmedترکیبات وجود دارد. 

و  Albizzia lebbeckکه از میان برخی از فلاونوئیدهای گیاه 

ی باانرژها با آنزیم آلفاگلوکوزیداز، ترکیب ایزوکانین داکینگ آن

ترین اثر مهاری را بر آنزیم کیلوکالری بر مول بیش -42/2اتصال 

. در این تحقیق صورت گرفته نیز (30)آلفاگلوکوزیداز داشت 

 Palatinolز دو ترکیب کیلوژول بر مول بعد ا -72/90ایزوکانین با 

بالاترین اثر مهاری را بر آنزیم آلفاگلوکوزیداز داشت.  Valtrateو 

با استخراج  2012و همکاران در  Yangدر مطالعه دیگری، 

و اثر مهاری این  Bidens bipinnataترکیبات فنولیک از گیاه 

ترکیبات بر آنزیم آلفا آمیلاز نشان دادند که از میان ترکیبات 

، ترکیب ایزوکانین بالاترین میزان اثر مهاری را دارا بود فنولیک

 -23/79ی اتصال باانرژ. در این تحقیق نیز ترکیب ایزوکانین (31)

ترین میل ترکیبی را به آنزیم دارد. بیش Valtrateبعد از ترکیب 

Jong  های طبیعی ، با غربالگری مهارکننده2015و همکاران در

 In silicoها در محیط آلفاآمیلاز و آلفاگلوکوزیداز و داکینگ آن

 ,Asp326تر با آمینواسیدهای نشان دادند که ترکیبات مؤثر بیش

Arg197  وPhe282  در جایگاه فعال آنزیم آلفاگلوکوزیداز و با

در جایگاه فعال آنزیم  Asp300و  Glu233آمینواسیدهای 

که در مورد این پژوهش،  (4)دهند آلفاآمیلاز اینتراکشن می

( نیز با این Palatinolو  Valtrateاری بالا )ترکیبات با اثر مه

و همکاران  Ajaniآمینواسیدها در جایگاه فعال دو آنزیم درگیرند. 

های هوایی گیاه پژوهشی بر میزان اثر مهاری اندام 2014در 

Persea Americana  انجام دادند و نشان دادند که برگ گیاه به

-نول اثر مهاری بیشخاطر داشتن دو ترکیب ائوژینول و ایزوائوژی

-. در این تحقیق نیز می(32)ها داشتند تری نسبت به سایر اندام

ز را به توان بخشی از مهار هر دو آنزیم آلفاگلوکوزیداز و آلفاآمیلا

 دو ترکیب مذکور در گل خاکشیر نسبت داد.

 

 گیرینتیجه
دارد که اکثر ترکیبات موجود در گل نتایج این تحقیق بیان می

های فیزیکوشیمیایی مطلوب مانند میزان خاکشیر دارای ویژگی

باشند. بالای جذب گوارشی، حلالیت در آب و فاقد موتاژن می

تری امتیاز داکینگ بیش Palatinolو  Valtrateترکیباتی مانند 

 
، Valtrateپوشانی آکاربوز )رنگ زرد( و ترکیب میزان هم -3شکل 

 در جایگاه فعال آنزیم آلفاآمیلاز
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نسبت به سایر ترکیبات از خود نشان دادند و لذا میزان مهاری 

و  بامطالعهرود ها نسبت به آکاربوز بالاتر بود. لذا انتظار میآن

، In vitroو  In vivoهای تر این ترکیبات در محیطتحقیق بیش

ری از یجه جلوگیدرنتها برای مهار هر دو آنزیم و بتوان از آن

 پیشرفت بیماری دیابت جلوگیری کرد.
 

 تشکر و قدردانی
نامه کارشناسی ارشد )شماره یانپااین تحقیق ادامه بخشی از 

، شماره راهنما پ 3163، شماره مدرک 120603رکورد 

SDII3185 1396 نویسنده مقاله از است( نویسنده مسئول .

یاری نمودند، همکاران و دوستانی که ما را در انجام این مطالعه 

 نهایت تشکر را دارد.
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Abstract 
 

Background & Objective: Alpha-amylase and alpha-glucosidase enzymes raise blood glucose levels 

by breaking down complex polysaccharide units into absorbable monosaccharide units. The aim of 

this study was to investigate the inhibitory effect of compounds extracted from Descurainia sophia 

flowers on the activity of alpha-amylase and alpha-glucosidase enzymes in silico.  

Material & Methods: This study was performed using descriptive-analytical method. For this 

purpose, first the compounds extracted from Descurainia sophia flower in the previous study were 

taken from PubChem databases and then the files related to alpha-amylase and alpha-glucosidase 

enzymes were obtained from PDB database. The Lipinsky rules and physicochemical properties of 

the compounds were then predicted by the Zink database and the Swiss ADME server, respectively. 

Finally, Molegro Virtual Docker 6.0 and Molegro Molecular Viewer 2.5 were used to perform 

molecular docking tasks.  

Results: The results showed that most of the compounds present in D.sophia flower had favorable 

physicochemical properties, and these compounds inhibited α-amylase and α-glucosidase enzymes. 

But among these compounds, the Valtrate composition with -83.45 kJ/mol had the most inhibitory 

effect on the α-amylase enzyme. Similarly, Palatinol and Valtrate compounds had the highest 

inhibitory effect on the α-glucosidase enzyme with -122.19 and -152.88 kJ/ mol, respectively. 

Conclusion: From the results of this descriptive-analytic study, it can be concluded that the 

combination of Valtrate due to the appropriate filled in activat site of α-glucosidase and α-amylase 

enzymes was more effective than the other compounds in D.sophia flower. 
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