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 پژوهشی مقاله

 منظورهب گلوکوزیداز-آلفا آنزیم مهار در باغی آویشن گیاه اثر بیوانفورماتیکی بررسی

 دیابت بیماری درمان

 
 1نائینی حیدریان فاطمه ،1اسدزاده عزیزه ،1رهنما سعیده

 

 چکیده
 

 یا Thymus vulgaris .دارند نقش دیابت بیماری کنترل در هاکربوهیدرات هضم در مداخله با گلوکوزیداز-α هایمهارکننده مقدمه:

می پینن لول، لینا سیمن، کارواکرول، تیمول، مثل هاییفنل دارای گیاه این اسانس. باشدمی نعناعیان یخانواده از گیاهی باغی آویشن
 روش به گلوکوزیداز-α آنزیم فعالیت بر باغی آویشنی عصاره در موجود مشتقات کنندگی مهار اثر بررسی مطالعه، این از هدف. باشد

 .باشدمی مولکولی داکینگ

 انرژی، سازیهینهب ترکیبات، شیمیایی ساختار ترسیم آنزیم، فعال جایگاه به ترکیبات اتصال ینحوه بررسی برای مطالعه، این در :هاروش

 ChemDraw ، Hyperchem، AutoDockTools، DS Visualizerافزارهاینرم از ترتیببه نهایی هایتحلیل و تجزیه و داکینگ مطالعات
 .استفاده شد Lig plot و

 ترکیب به ربوطم داکینگ نتایج بهترین آنها، تمام میان در که بودند آنزیم فعال جایگاه اشغال به قادر مطالعه مورد ترکیبات تمامی :هایافته

Caryophlla-4-(12), 8(13)-dien-5-β-ol اتصال برای تمایل بالاترین اتصال، انرژی سطح ترینمنفی دارای ترکیب این حقیقت در. است 
 .است کوکریستال مولکول با مشابه برهمکنش محل و آنزیم فعال جایگاه کلیدی آمینواسیدهای به

 اثر توانمی تکمیلی هایبررسی برای بیوانفورماتیکی، یمطالعه در گیاه یعصاره ترکیبات بالای نسبتاً بخشی اثر به توجه با :گیرینتیجه

 .داد قرار آنالیز مورد in vivo و in vitro شرایط در را گیاهی ترکیبات این
 

 باغی آویشن مهارکننده، داکینگ، مولکولار گلوکوزیداز،-آلفا دیابت، :کلیدی واژگان
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 ...آنزيم مهار در باغی آويشن گياه اثر بيوانفورماتيکی بررسی: و همکاران اسدزاده 20

 حق باقريه

 مقدمه
 که ستا چندگانه علل از ناشی بدن متابولیسمی اختلال یک دیابت

 متابولیسم در اختلال با همراه ،خون قند مزمن افزایش با
 ناشی اختلال این که شودمی نمایان چربی و پروتئین کربوهیدرات،

 لکردعم در نقص یا و( یک نوع دیابت) انسولین ترشح در نقص از
 از ناشی بالای خون قند. است دو هر یا و( دو نوع دیابت) انسولین
سیستم از بسیاری به جدی هایآسیب به منجر نشده کنترل دیابت
[. 1-5] شودمی خونی عروق و اعصاب خصوصبه بدن، های

 امر این و ارندند را انسولین تولید توانایی یک نوع دیابت به مبتلایان
 هایگیرنده دو نوع دیابت در. گرددمی خون قند افزایش موجب
 ورود از مانع واقع در و اندشده مقاوم انسولین به نسبت فرد سلولی

 هر در. شوندمی آن طبیعی اعمال انجام و هاسلول داخل به انسولین
 اوریپلی یا پرادراری جمله از مشترکی علائم دیابت نوع دو
 دنبالهب و( طبیعی حالت به نسبت روز شبانه در ادرار حجم افزایش)

 که شودمی مشاهده نیز پرخوری نهایتاً و میآید وجودبه پرنوشی آن
 آنزیم[. 6-8] است لاغر فرد پرخوری، رغمعلی یک نوع دیابت در
-αکه تاس اگزوکربوهیدراز نوع یک مالتاز، دیگر نام با گلوکوزیداز 
 حیوانی هایبافت و گیاهان ها،میکروارگانیسم در گسترده طوربه

 موجود غشایی کروی آنزیم گلوکوزیدازα-[. 2-9] است شده توزیع
 انتهای از را گلوکوزα- آزادسازی و است کوچک یروده اپیتلیوم در

 هایآنزیم از یکی عنوانبه بنابراین کند،می کاتالیز سوبسترا غیرآزاد
 باعث و کندمی کمک روده جذب به و کرده عمل گوارشی مهم

[. 2، 10] شودمی کوچک یروده توسط گلوکز جذب تسهیل
 تیموس، جنس و نعناعیان یخانواده از است گیاهی باغی آویشن
. هستند ایران بومی آن یگونه 14 که است مختلفی هایگونه دارای

 38 دارای است معروف (Thyme) تیم اسانس به که آویشن اسانس
 و تیمول مثل هاییفنل آنها ترینمهم که بوده مختلف ترکیب

 به توانمی اسانس دیگر ترکیبات از. هستند( درصد 40) کارواکرول
 [.11] کرد اشاره پینن و ترپینن لیمونن، و لینالول سیمن،

وسیلهبه گلوکوزیدازα- مـآنزی مهار رفته،ـگ انجاممطالعات  سایر در
 وردم داکینگ عملیات طریق از سنتزی یا شیمیایی هایمهارکننده ی

 مطالعات این در هامهارکننده داکینگ نتایج. است گرفته قرار بررسی
 آکاربوز،) مرجع یمهارکننده ترکیبات مهاری اثر با مقایسه در

 دیگر با حاضر یمطالعه تفاوت[. 12] است آمده دستهب( مگلیتول
 رد موجود طبیعی ترکیبات باگلوکوزیداز α- آنزیم مهار مطالعات،

 ترکیب با گیاه این ترکیبات داکینگ نتایج و است گیاه یعصاره
 .است گرفته قرار مقایسه مورد آنزیم کوکریستال

 دیابت، بیماری درمان درگلوکوزیداز α- آنزیم مهار اهمیت به باتوجه
 مامیت اثربخشی و اتصال ینحوه کنندگی، مهار اثر مطالعه این در

 یمزـآن الـفع جایگاه به باغی آویشن یعصاره در موجود مشتقات
-αاست گرفته قرار تحلیل و تجزیه مورد گلوکوزیداز. 
 

 ها روش
 انجام برای (AutoDock 4.2) اتوداک افزار نرم از تحقیق این در

 در اتوداک افزارنرم منظور بدین. شد استفاده مولکولی داکینگ
. دش نصب بود، لینوکس عامل سیستم تحت که ایهسته 5 کامپیوتر

 آویشن یعصاره یدهنده تشکیل مواد از ترکیب 25 تحقیق این در
 از همطالع مورد ترکیبات ساختار. گرفت قرار بررسی مورد باغی

 و نام. آمد دستهب https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov سایت
 شده آورده 1 جدول در مطالعه مورد ترکیبات ساختاری جزئیات

 بخش حاوی گلوکوزیداز-α آنزیم مناسب کریستالی ساختار. است
 و انتخاب http://www.rcsb.org/pdb سایت از مرکزی کاتالیتیکی

 آنگستروم 6/1 وضوح با  A4A3سایت این در آنزیم کد. شد دانلود
 .است

 

 داکینگ رایب A4A3 پروتئین و لیگاندها کردن آماده
 ChemDraw یبرنامه توسط نظر مورد لیگاندهای بعدی دو ساختار

Ultra 8.0 افزارنرم از استفاده با سپس و شدند ترسیم Hyperchem 
 در ،شدند بهینه انرژی نظر از Polak-Ribiere الگوریتم توسط و

 اتوداک افزارنرم ورودی عنوانبه شده بهینه لیگاندهای بعد یمرحله
 جزئی بار Gasteiger-Marsili از استفاده با سپس و شد استفاده تولز
 یونیزه غیر هایهیدروژن شد، محاسبه کننده مهار هایمولکول برای
 تمامی مولکول ثقل مرکز کردن مشخص از بعد و گردید ادغام

ر زاـافرمـن از ادهـاستف با. ردیدـگ یینـتع چرخش ابلـق ایـدهـبان
DS Visualizer 3.5، آب هایمولکول کوکریستال، لیگاندهای 

 عملیات در ضروری غیر هایقسمت حذف از بعد. شدند حذف
. شد استفاده تولز اتوداک افزارنرم ورودی عنوانبه پروتئین داکینگ،

 با آن کلی بار پروتئین، به هیدروژن هایاتم شدن اضافه از بعد تا
 غیر هایهیدروژن سپس گردد، تعیین Kollman charge از استفاده
 .شدند ادغام مجاور کربن اتم در یونیزه
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 ساختار کلی ترکيبات مورد مطالعه -1جدول

OH

H

H

Caryophylla-4-(12),8(13)-dien-5-Beta-ol 

H

Caryophyllene 
Aromadendrene 

OH

Alpha-Terpineol 

OH
Borneol 

Alpha-Humulene 

Alpha-Phllandrene Alpha-Thujene Alpha-Terpinene 

O

O

Carvacrol acetate 

O

Piperitone 

 

 

 

Alpha-pinene 

 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 jo

ur
na

ls
.tu

m
s.

ac
.ir

 o
n 

20
26

-0
4-

06
 ]

 

                             3 / 11

https://journals.tums.ac.ir/ijdld/article-1-5800-en.html


22 

 

 ...آنزيم مهار در باغی آويشن گياه اثر بيوانفورماتيکی بررسی: و همکاران اسدزاده

 حق باقريه

 

 

HO

Carvacrol 
Camphene 

HO

Thymol 

Limonene 
Beta-pinene 

OH

Linalool 

O

OH

Trans-Linalool oxide Terpinen-4-ol

OH

 

HO

Sabinene hydrate 

O

O

Thymol acetate 

Cymene Gamma-Terpinen 

Myrcene 

 
 

 جایگاه اب مطالعه مورد ترکیبات اتصال ینحوهبه دستیابی منظوربه
 مهار داکینگ برای. شد استفاده مولکولی داکینگ از آنزیم فعال
 منظوربه شد استفاده 40× 40× 40باکس یاندازه از هاکننده

 از مهارکننده هر بـرای باکس مناسب یاندازه آوردن دستبه

 که ترتیب این به. شد استفاده DS Visualizer 3.5 افزارنرم
 آنها یفاصله سپس و انتخاب کننده مهار در نقطه دو دورترین
 مرحله این در. آمد دستهب فاصله برابر 4 نهایت در و شد محاسبه

 ددع بیشترین فعال جایگاه در کننده مهار یآزادانه چرخش منظور به
 چهارم یک معادل) 375/0 عدد Point spacing. شودمی انتخاب
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 دهکنن مهار مرکز سپس. شد انتخاب( کربن – کربن پیوند طول
 تعیین باکس گرید مرکز عنوانبه فعال جایگاه در موجود کوکریستال

 برای اتوداک افزارنرم در موجود لامارکین الگوریتم ژنتیک از. شد
 .شد استفاده داکینگ انجام

 

 داکینگ نتایج آنالیز و مشاهده
 ترکیب، هایکنفورماسیون شامل نتایج داکینگ، عملیات انجام از پس

 مولکول، درونی انرژی ،(ΔGbind) لیگاندها اتصال انرژی ها،خوشه
 شامل پروتئین با لیگاند هایکنشبرهم انواع الکترواستاتیک، انرژی
برهم انواع هیدروفوبی، هایکنش برهم هیدروژنی، هایکنشبرهم
 فعال جایگاه در موجود مس هاییون با کنشبرهم ،π هایکنش
 تحلیل و تجزیه و مشاهده قابل موارد سایر و اکسیداز فنوا پلی آنزیم

 DS افزارنرم سه هر از مذکور اطلاعات به دستیابی منظوربه. هستند

Visualizer 3.5، Autodock tools و Ligplot شد استفاده . 
 

 هایافته
 ستالکوکری مولکول داکینگ، عملیات سنجی اعتبار برای ابتدا در

 اًمجدد و شد برداشته گلوکوزیداز-آلفا آنزیم فعال جایگاه از گلوکوز

 افزارنرم بررسی نتایج a-1 شکل در. گرفت قرار داکینگ مورد
Discovery studio 1 شکل در و (b) افزاررمن lig plot داده نشان 

 گلوکز است مشخص (a) 1 شکل در که طورهمان. است شده
 فعال اهجایگ در( آبی) مجدد داکینگ با گلوکز و( قرمز) کوکریستال

 رد و است گرفته قرار یکسان گیری جهت با و موقعیت یک در
213Arg ,277glu ,351His ,آمینواسیدهای با ترکیب این b-1 شکل

159Phe ,442Arg ,69Asp ,178,Phe72Tyr,216Val,112His ,215Asp  و

352Asp 112 , اسیدهای آمینو با و هیدروفوبی پیوند تشکیل درHis

353Asp ,277Glu, 213Asp, 69Asp, 215Asp, 351His 442 وArg 

 اعتبارسنجی از بعد. کنندمی شرکت هیدروژنی پیوند تشکیلدر
 داخل هب کننده مهار ترکیبات بعدی سه ساختار داکینگ، پروتکل
 دهندیم نشان نتایج. شدند داک گلوکوزیداز-آلفا آنزیم فعال جایگاه

داده. گیرندمی قرار گلوکوز با مشابه فضایی در فعال هایمولکول که
 انرژی مولکولی، درون انرژی آزاد، انرژی تغییرات به مربوط های

برهم یکلیه و پیچشی انرژی درونی، کل انرژی الکترواستاتیک،
 هایکنشبرهم هیدروژنی، پیوندهای شامل لیگاندها هایکنش

 .است شده آورده 2 جدول در π هایکنشهم بر انواع هیدروفوبی،
 

 

 

 

a                                                                    b 
 

های در گير در تشکيل پيوند ( بررسی اسيد آمينه(b ( داکينگ مجدد ليگاند گلوکوز در جايگاه فعال آنزيم آلفا گلوکوزيداز.(a -1 شکل

 lig plot افزار هيدروفوبی با نرم
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 ...آنزيم مهار در باغی آويشن گياه اثر بيوانفورماتيکی بررسی: و همکاران اسدزاده

 حق باقريه

 

 

انرژی ترکيبات داک های جايگاه فعال آنزيم آلفا گلوکوزيداز و های موجود بين ترکيبات مورد مطالعه و اسيد آمينهکنشبرهم -2جدول

 است(. kcal/molها واحد انرژی تمامی دادهشده )

Compund 
Binding 

enrgy 

Intermol 

enrgy 

Electro 

static enrgy 

Total 

enrgy 

Torsional 

enrgy 
HBond 

Pi 

Interaction 

Hydrophobic 

Interaction 

Caryophlla-4-

(12),8(13)-dien-

5-β-ol 

-3/7 4/0 -0/0 0/0 0/3 277Glu ____ 

352,Asp279,Gln277Glu

41,Glu353,Gln303,Phe

4,Arg158,Tyr315,Asp1

216,Val178,Phe42 

Caryophyllene 
-3/7 

 

-3/7 

 

-0/0 

 
0/0 0/0 ____ ____ 

158,Tyr178,Phe315Asp

27,Glu303,Phe279,Gln

1,Phe442,Arg352,Asp7

411,Glu59 

Aromadendrene 
-3/6 

 
-3/6 0/0 0/0 0/0 ____ ____ 

178,Phe216,Val442Asp

158,Tyr411,Glu277,Glu

30,Phe315,Arg159,Phe

279,Gln352,Asp3 

α-Terpineol 
-3/5 

 
-3/5 -0/2 0/0 0/0 351His ____ 

,279,Gln158,Tyr178Phe

,216,val72,Tyr352Asp

,277,Glu442,Arg69Asp

215Asp 

Borneol -3/5 -3/8 -0/2 0/1 0/3 
351His 

352Asp 
____ 

,69,Asp112,His178Phe

,442,Arg352,Asp72Tyr

216,Val215,Asp277Glu

159,Phe 

α-Humulene 
-3/4 

 
-3/4 0/0 0/0 0/0 ____ ____ 

,411,Glu158,Tyr159Phe

,279,Gln280,His303Phe

315,Arg178Phe 

α-Phellandrene -3/4 -3/4 0/0 0/0 0/0 ____ ____ 
442,Arg352,Asp178Phe

216,Val215,Asp69,Asp

277,Glu 

α-Thujene -3/4 -3/4 -0/0 0/0 0/0 ____ ____ 
215,Asp216,Val178Phe

277,Glu352,Asp 

α-Terpinene -3/3 -3/3 -0/0 0/0 0/0 ____ ____ 

,112,His216,Val277Glu

,178,Phe442,Arg69Asp

159Phe 

Carvacrol 

acetate 
-3/3 -3/6 -0/0 -0/1 0/3 158Tyr ____ 

,303,Phe158,Tyr159Phe

,216,Val279,Glu277Glu

44,Arg215,Asp352Asp

411,Glu72,Tyr69,Asp2

178,Phe 

Piperitone -3/3 -3/6 -0/0 -0/1 0/3 
215Asp 

277Glu 

352Asp 

Tyr72 

(pi-

sigma) 

,215,Asp72,Tyr69Asp

213,Arg178,Phe442Arg

351,His216,Val352,Asp

279,Gln277,Glu 

α-pinene -3/2 -3/2 0/0 0/0 0/0 ____ ____ 

,442,Arg69,Asp159Phe

,112,His178,Phe216Val

,72,Tyr352,Asp215Asp

351His 

Carvacrol -3/2 -3/5 -0/1 -0/1 0/3 
442Arg 

69Asp 
____ 

,178,Phe72,Tyr69Asp

,216,Val277,Glu279Glu

,159,Phe158,Tyr303Phe

215,Asp442Arg 

Camphene -3/1 -3/1 -0/0 0/0 0/0 ____ ____ 

,215,Asp69,Asp277Glu

,72,Tyr112,His178Phe

159,Phe216,Val442Arg

352,Asp 
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Thymol -3/1 -3/4 -0/1 -0/0 0/3 442Arg ____ 

,315,Asp72,Tyr351His

178,Phe112,His353Asp

303,Phe158,Tyr277,Glu

316,Val159,Phe 

Limonene -3/1 -3/1 0/0 0/0 0/0 ____ ____ 

,182,Gln215,Arg112His

159,Phe442,Arg216Val

72,Tyr69,Asp178,Phe 

β-Pinene -3/1 -3/1 -0/0 0/0 0/0 ____ 

Phe178 

(pi-

sigma) 

,351,His69,Asp72Tyr

277,Glu442,Arg352Asp

17,Phe216,Val215,Asp

159Phe112,His8 

Linalool -3/0 -4/2 -0/1 0/2 1/19 
442Arg 

69Asp 
____ 

,442,Arg182,Gln112His

,69,Asp215,Asp178Phe

,159,Phe411,Glu158Tyr

72Tyr 

Trans-Linalool 

oxide (Furanoid) 
-2/9 -3/8 -0/1 -0/1 0/8 ____ ____ 

,69,Asp351,His72Tyr

279,Gln178,Phe215Asp

44,Arg159,Phe216,Val

3,Asp446,Arg277,Glu2

52 

Terpinen-4-ol -2/8 -3/1 -0/2 0/0 0/3 411Glu ____ 

352,Asp351,His215Asp

,69,Asp442,Arg72,Tyr

215,Arg411,Glu159Phe

279,Gln303,Phe158,Tyr

277,Glu216,Val178,Phe 

Thymol acetate -2/8 -3/6 -0/1 -0/2 0/8 
442Arg 

351His 
____ 

353,Asp351,His446Arg

,72,Tyr69,Asp443,Arg

277,Glu442,Arg159Phe

352,Asp446,Arg 

Cymen(p) -2/7 -3/0 -0/0 -0/1 0/03 ____ ____ 

,182,Gln215,Arg112His

279,Gln442,Arg216Val

69,Asp178,Phe159,Phe

72,Tyr 

ɤ-Terpinen 

 
-2/6 -2/9 -0/0 -0/1 0/3 ____ ____ 

,178,Phe158,Tyr279Gln

,72,Tyr442,Arg159Phe

,69,Asp112,His215Asp

277,Glu216Val 

Myrcene -2/3 -3/8 0/0 -0/2 1/49 ____ ____ 

,279,Gln159,Phe158Tyr

,72,Tyr216,Val277Glu

,112,His215,Asp69Asp

442,Arg178,Phe182Gln 

 

 

 بحث

دهد که مشتقات  گیاه آویشن نشان مینتایج حاصل از داکینگ 
گلوکوزیداز متصل و موجب -αتوانند به جایگاه فعال آنزیم می

مهار این آنزیم گردند. براساس این نتایج، پتانسیل مهاری 
کنند و سطح انرژی اتصال ترکیبات مورد مطالعه با هم فرق می

 هباشد. بیشترین پتانسیل مهاری مربوط بمی -71/3تا  - 36/2از
و  Caryophlla-4-(12),8(13)-dien-5-β-olبا نام  1ترکیب 

می myrceneبا نام  26کمترین انرژی اتصال مربوط به ترکیب 

قدرت اتصال بین ترکیبات  ینشان دهنده bindΔGباشد. 
 .[13، 14] باشدمولکولی و جایگاه فعال آنزیم می

ثیرات آنها بر أمطالعات انجام شده بر روی داروهای گیاهی و ت
دلیل داشتن بیماری دیابت نشان داده است که گیاه آویشن به

ترکیبات فنولی میتواند به میزان قابل توجهی باعث کاهش سطح 
 ی، نحوه2014و همکاران در سال  Lee .[16, 15]گلوکز گردد

گلوکوزیداز -αبر آنزیم  Stilbeneاتصال و اثر مهاری مشتقات 
 را به روش داکینگ مولکولی مورد تجزیه و تحلیل قرار دادند.

توانند در محل می Stilbeneمشتقات  ی این مطالعه،نتیجهدر 
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 352Asp, 277Glu, 351Hisی جایگاه فعال آنزیم با آمینو اسیدها

,442Arg 112 وHis ترکیبات .[17] پیوند هیدروژنی تشکیل دهند 
طور مشابه با این آمینواسیدها مورد مطالعه در این تحقیق نیز به

 Weningدیگری که توسط  یکند. در مطالعهبرقرار میپیوند 
Lestar  کنش برهم، است انجام گرفته 2017در سالsulochrin 

  S. cerevisiaeمتعلق به  α-glucosidaseفعال آنزیم  با جایگاه
 قرار گرفت. این مطالعه نشان دادداکینگ مورد آنالیز با روش 

طور گلوکوزیداز به-αتواند در جایگاه فعال می Sulochrinکه 
، با آمینو اسید Caryophlla-4-(12),8(13)-dien-5-βمشابه با 
Glu277 ای که در مطالعه .[18] پیوند هیدروژنی برقرار کند
 ام شد، نشانانج 2014و همکاران در سال  T. Hannaتوسط 

-αتیمول قادر خواهد بود آنزیم که ترکیب فنولی  ه شدداد
 یدر مطالعه .[19]گلوکوزیداز را مهار ودیابت را درمان کند

 ،-Kcal/mol  18/3ژی اتصالداکینگ نیز این مهار کننده با انر
. تیمول گلوکوزیداز را مهار کند-αتوانسته است به خوبی آنزیم 

در تشکیل پیوند هیدروژنی و با  Arg442اسید با آمینو
159Phe ,303Phe ,158Tyr ,277Glu ,178Phe ,112His, آمینواسیدهای

,353Asp ,315Asp ,72Tyr ,351His 316 وVal تشکیل پیوندهای  در
مهاری در بین  ترین پتانسیلکند. منفیهیدروفوب شرکت می

-Caryophllaمربوط به ترکیب  (-kcal/mol71/3ترکیبات )

4-(12),8(13)-dien-5-β-ol تر از انرژی اتصال است که منفی
های هیدروژنی و . پیونداست (-Kcal/mol 18/3) تیمول

-Caryophlla-4-(12),8(13)هیدروفوبی که توسط ترکیب 

dien-5-β-ol هایی هستند که کنشاند مشابه با بر همایجاد شده
 گلوکوزیداز-α های آنزیمدر مطالعات داکینگ سایر مهارکننده

 214Asp ,349Asp ,276Glu ,69Asp ,112His .[18] اندگزارش شده

,441Arg ,213Arg ,215Asp ,277Glu ,351His ,352Asp ,324Lys 
,322Glu ,521Asp ,240ser  آمینواسیدهایی هستند که در جایگاه

که در این  .[18، 20-23] گلوکوزیداز قرار دارند-αفعال آنزیم 
درتشکیل پیوند هیدروژنی با آنزیم  277Glu یمیان اسیدآمینه

353Gln ,303Phe ,352Asp ,279Gln ,277Glu .کندشرکت می

216Val ,178Phe ,442Arg ,158Tyr ,315Asp ,411Glu 

آمینواسیدهایی هستند که در تشکیل پیوند هیدروفوبی با 
 شرکت دارند Caryophlla-4-(12),8(13)-dien-5-β-olمولکول 

 شود.و در داکینگ کوکریستال مهارکننده گلوکز نیز مشاهده می
-Caryophlla-4-(12),8(13)-dien داکینگ ترکیب 2در شکل 

5-β-ol  لکول مواین ترکیب با  3به تنهایی و در شکل
گلوکوزیداز قابل -αدر جایگاه فعال آنزیم کوکریستال گلوکز 

عنوان ترکیب کوکریستال با انرژی گلوکز نیز به مشاهده است.
نسبت به مشتقات آویشن انرژی منفی -kcal/mol 18/5 اتصال

215Asp 351, His112His ,باشد وبا آمینواسیدهایتری را دارا می

352Asp ,277Glu ,213, Asp69Asp  442وArg  پیوند هیدروژنی
  کند.برقرار می

 
 

 

 
 

 پیوند. گلوکوزیداز-α آنزیم فعال جایگاه در( رنگ قرمز با مولکول) Caryophlla-4-(12),8(13)-dien-5-β-ol ترکیب داکینگ نتایج -2 شکل

 است. شده مشخص سیاه رنگ چین خط با هیدروژنی
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 رنگ با مولکول) گلوکز کوکریستال لیگاند با( آبی رنگ با مولکول) Caryophlla-4-(12),8(13)-dien-5-β-ol ترکیب داکینگ نتایج -3 شکل

 .است یکسان گلوکوزیداز-α آنزیم فعال جایگاه در مولکول دو گیری قرار موقعیت که دهدمی نشان( صورتی

 

 
 بالای اًنسبت بخشی اثر به توجه باگفته شد، طور که قبلاً همان

بررسی رایب بیوانفورماتیکی، یمطالعه در گیاه یعصاره ترکیبات
 in شرایط در را گیاهی ترکیبات این اثر توانمی تکمیلی های

vitro و in vivo داد قرار آنالیز مورد. 
گیاهی توانستند اثر مهاری خود  یآنجایی که ترکیبات عصاره از

گلوکوزیداز در مطالعات -αرا بر روی فعالیت آنزیم 
بیوانفورماتیکی اعمال کنند و با استناد به دریافت چنین پاسخ 

توان مسیر پروژه را به می ،in vivo و in vitroمهاری در شرایط 
  سمت طراحی دارو و درمان بیماری دیابت سوق داد.

 

 سپاسگزاری
 بجنا از را خود سپاس و تشکر مراتب مطالعه این پژوهشگران

 یعال آموزش یسسهؤم موسس هیئت اعضای و زمانی دکتر آقای
.دارندمی اعلام دانش نور
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BIOINFORMATIC STUDIES OF THE EFFECT OF THYMUS VULGARIS ON ALPHA-

GLUCOSIDASE ENZYME INHIBITION FOR TREATING DIABETES 
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ABSTRACT 
 

Background: Inhibitors of α-glucosidase by interfering with digestion of carbohydrates play a role in 

controlling diabetes. Thymus vulgaris is an herb belonging to the mint family (lamiaceae). The essence of this 

plant contain the phenols such as thymol and carvacrol, cymene, linalool, pinene. The aim of this study was to 

investigate the inhibitory effect of the constituents of the thymus vulgaris extract on the activity of α-

glucosidase enzyme by molecular docking. 

Methods: In this study, to investigate how the compounds are attached to the active site of the enzyme, 

mapping of chemical structure of the compounds, energy optimization, docking studies and final analysis were 

carried out by ChemDraw, HyperChem, AutoDock 4.2, DS Visualizer and Lig Pluto software, respectively.  

Results: All of the studied compounds were able to occupy the active site of the enzyme, among all of them, 

the best results of docking was  related to the combination of Caryophlla-4- (12), 8 (13) -dien-5-β-ol. In fact, 

this compound has the most negative energy level of connection, the highest affinity for binding to the active 

site of the enzyme and the interaction site is similar to that of the co-crystal molecule.  

Conclusion: considering the high efficacy of plant extract compounds in the bioinformatics study, and for 

complementary studies, the effect of the extract of this plant can be analyzed in order to control the increase 

of glucose in vitro and in vivo conditions.   

 

Keywords: Diabetes, Alpha-Glucosidase, Molecular Docking, Inhibitor, Thymus Vulgaris 
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