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 مقاله پژوهشی

 یدازگلوکوزآلفا یمدر سرکوب آنز یلهشنبل یاهفعال گ یباتترک یوانفورماتیکب یابیارز

 1، مهران میراولیایی1*مرتضی صادقی

 

 

 

 چکیده
 

های آلفاگلوگوزیداز که در میان پرزهای روده آنزیم. شودقند خون مشخص میدیابت یک سندرم متابولیکی است که با افزایش  :مقدمه

ر د یلهشنبل یاهفعال گ یباتترک یوانفورماتیکب یابیارز هدف این تحقیق .ها هستندول هیدرولیز کربوهیدراتؤکوچک قرار دارند مس

  .استیداز آلفاگلوکوز یمسرکوب آنز

از پایگاه داده شنبلیلهی جداشده ترکیباتترین مهمبدین منظور، ابتدا . صورت گرفتتحلیلی  -توصیفی به روش پژوهشاین  ها:روش

قوانین کلاس سمیت ترکیبات و  .دریافت شد PDBو سپس فایل مربوط به آنزیم آلفاگلوکوزیداز از پایگاه  دانلود شدند PubChemای 

 آنزیم کنشبرهمبینی شدند. در پایان، داکینگ مولکولی و پیش Swiss ADMEو سرور  Toxtree & Protox IIلیپینسکی ترتیب توسط 

چنین آنالیز نتایج هم .صورت گرفت Molegro Virtual Docker 6.0 و AutoDock Tools 1.5.6 توسط شنبلیلهبا ترکیبات موجود در 

 صورت گرفت. Ligplot 2.1و  Discovery Studio 3.5افزار ها با دو نرممربوط به اینتراکشن

یت با پیروی از قانون لیپینسکی، انرژی اتصال مناسب و نداشتن سم شنبلیلهانتخاب شده در ترکیبات  همهکه  مشخص کردنتایج  :هایافته

ترین ر مول کمکیلوکالری ب -8/4با  Vitexin. اما از میان این ترکیبات، ترکیب های مناسبی در مهار آنزیم آلفاگلوکوزیداز هستندگزینه

تری نسبت به مهارکننده چنین انرژی اتصال منفیهم این ترکیب .ا بر آنزیم آلفاگلوکوزیداز داشتترین اثر مهاری رانرژی اتصال و بیش

  ( داشتند.ووگلیبوزاستاندارد )

دلیل ایجاد به Vitexinترکیب ، شنبلیلهترین ترکیبات موجود در توان نتیجه گرفت که از میان مهماز نتایج این پژوهش می گیری:نتیجه

 . شودمحسوب میتری تر با آمینواسیدهای جایگاه فعال آنزیم آلفاگلوکوزیداز، مهارکننده قویکنش هیدروژنی و هیدروفوبی بیشبرهم

 

 ، انرژی اتصالداکینگ مولکولی، شنبلیلهآلفاگلوکوزیداز،  :کلیدی واژگان
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 مقدمه
دیابت یک سندرم متابولیکی است که با افزایش قند خون مشخص 

های جهان است که همترین بیماریو یکی از شایع [1-4] شودمی

شود که . تخمین زده می[5، 6] استچنان عامل اصلی مرگ و میر 

درصد افزایش در کشورهای در  69با  2030شیوع دیابت تا سال 

یافته همراه  درصد افزایش در کشورهای توسعه 20حال توسعه و 

گلوکز خون موجب القای صدمات عروقی . افزایش میزان [7] باشد

های مربوط به عروق گردد و این آسیب موجب افزایش بیماریمی

. بنابراین کنترل قند [8] شودکرونر قلب و انفارکتوس میوکارد می

تواند خطر ابتلا به بیماری کاردیوواسکولار را خون در نهایت می

 .[9-12] کاهش دهد

آز، اورهشوند: سولفونیلداروهای ضددیابتی به چند دسته تقسیم می

های پپتیدی شبه های انسولین )آنالوگها، تقلیدکنندهگوانیدینبی

های آلفاگلوکوزیداز. اما به دلیل عوارض گلوکاگون( و مهارکننده

ته بخشی آنها کاس جانبی غیرقابل قبول برخی از این داروها از اثر

چنان یک شود. بنابراین کشف داروهای ضددیابتی جدید هممی

 .[2] مهم استتحقیقاتی ی زمینه

( که در میان پرزهای رودهEC 3.2.1.20های آلفاگلوگوزیداز )آنزیم

. [13] ها هستندول هیدرولیز کربوهیدراتؤکوچک قرار دارند مس ی

واند یک روش مؤثر برای کنترل قند تها در انسان میمهار این آنزیم

. داروهایی مانند آکاربوز، ووگلیبوز [14] باشد IIخون در دیابت نوع 

که برای مهار آنزیم آلفاگلوکوزیداز مورد استفاده قرار  وزووگلیبو 

باعث ایجاد مشکلاتی مانند اسهال، نفخ شکم و دردهای گیرند می

شوند. بنابراین کشف چندین مولکول جدید با پتانسیل شکمی می

رشد در تحقیقات است و  به مهاری آلفاگلوکوزیداز یک زمینه رو

 ری از محققان قرار گرفته استهای اخیر مورد توجه بسیادر سال

[15-17 ،2]. 

ی خانوادهاز Trigonella foenum با نام علمی  شنبلیلهگیاه 

Fabaceae و نقش مهمی در رژیم غذایی و دارویی دارد هستند 

دارای اثرات درمانی متفاوت از جمله خاصیت  شنبلیله. [18]

قند خون، ضد فشار خون،  یاسکلروتیک، کاهندهپیدمی، آنتیهایپرلی

ان در کاهش میز شنبلیله. نقش استضد میکروبی و ضد سرطان 

ترکیبات فنولی . [19] استقند خون به خاطر داشتن ترکیبات فنولی 

چنین دارای خواص ضدباکتریایی و ضدقارچی هستند. هم شنبلیله

 در برابر حملات آفت را نیز دارند شنبلیلهدفاعی  سازوکارنقش 

اسید فرولیک ،Vitexin مانند شنبلیلهفنولی مهم . ترکیبات پلی[20]

اکسیدانی، جلوگیری از اسید دارای اثرات آنتیکوماریک -pو 

های آزاد در مهار چنین با سرکوب رادیکالاسترس اکسیداتیو و هم

 .[21] نقش دارند DNAآسیب به مولکول 

ها بهترکیبات طبیعی جدا شده از گیاهان، جانوران و میکروارگانیسم

کاهش قند خون بسیار مورد توجه هستند. برای غربالگری  منظور

سریع و پی بردن به ترکیب موثر، داکینگ مولکولی یکی از گزینه

داکینگ مولکولی و محاسبات . [22]استهای پرکاربرد در این زمینه 

In silico هایی را که بهسازی است که مولکولیک رویکرد شبیه

کند. لیگاندها بینی میشوند را پیشطور مناسب به آنزیم متصل می

و ترکیبات باید میل ترکیبی زیادی به رسپتور داشته باشند تا محل 

اتصال برای مولکول گیرنده و خاصیت تعامل آنها براساس قواعدی 

 In vivoهای ها قبل از آزمایش در محیطاین روشامتیازدهی شوند. 

 24]شوند ها و وقت محقق میموجب کاهش هزینه In vitroو 

ترین ترکیبات این مطالعه به بررسی و میانکنش مهم . لذا در[23،

با آنزیم آلفاگلوکوزیداز پرداخته شده است. با  شنبلیلهموجود در 

توجه به نقش این ترکیبات در کاهش میزان گلوکز خون، میزان مهار 

  صورت گرفت. In silicoهر کدام از این ترکیبات در محیط 

 

 هاروش
تحلیلی صورت گرفت. در این  -این مطالعه به روش توصیفی

ز مقالات با استفاده ا لهشنبلیتحقیق، ابتدا ترکیبات مهم موجود در 

 3Dمربوطه استخراج و مورد بررسی قرارر گرفتند. سپس ساختار 

 PubChemهر کدام از این ترکیبات از پایگاه داده ترکیبات شیمیایی 

( دریافت شدند. http://pubchem.ncbi.nlm.nih.govبه آدرس )

ساختار کریستالوگرافی مناسب از آنزیم آلفاگلوکوزیداز با کد 

آنگستروم از داده پروتئینی به  1.6و قدرت تفکیک  3a4aتشخیصی 

 نیز دریافت شد PDB( با قالب http://www.rcsb.orgنشانی )

 .(1)شکل 
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 .PDB:3a4a( آنزيم آلفاگلوکوزيداز با کد 3Dبعدی )ساختار سه -1شکل 

 

  بررسی داکینگ مولکولی

 Molegro Virtualافزار ولی از نرممنظور بررسی داکینگ مولکبه

Docker (MVD) 6.0 [25] استفاده شد. قبل از کار داکینگ می

مولکول آنزیم از لحاظ انرژی  چنینبایستی تمام ترکیبات و هم

 Chimera 1.7افزار انرژی از نرمسازی هبهینه شوند لذا برای بهین

سازی مولکول آنزیم ، آمادهMVDاستفاده شد. سپس با استفاده از 

خالص و حذف لیگاندهای اضافی صورت گرفت و سپس فایل 

عنوان ورودی ذخیره و به PDBصورت فرمت خالص آنزیم به

های قطبی به هیدروژنانتخاب شد.  Autodock Toolsافزار نرم

تعیین شد.  Kollman chargesها با ئین اضافه شدند و بار آنپروت

 Compute Gasteigerبار جزئی ترکیبات نیز با استفاده از 

 Discovery Studioافزار در نهایت با استفاده از نرممحاسبه شد. 

ها و نوع پیوندهای میان ترکیبات مهم و آنزیم ، اینتراکشن 3.5

 تحلیل قرار گرفت. آلفاگلوکوزیداز مورد تجزیه و
 

 تعیین خصوصیات داروهمانندی ترکیبات با قانون لیپینسکی

رین مهم(: Lipinskiقانون لیپینسکی ) ارزیابی ترکیبات از لحاظ

اربرد از لحاظ ک شنبلیلهترکیبات سولفوری و فنولی موجود در 

قانون لیپینسکی برای مهار آنزیم آلفاگلوکوزیداز بررسی شدند. 

خصوصیت مورد نظر قانون ترکیبات  یهمه(. 1)جدول 

رسد ک جذب خوبی را نظر میلیپینسکی را داشتند و بنابراین به

های لیپینسکی ترکیبات وردن ویژگیآنشان دهند. برای به دست

 .شد استفاده ADME Swiss1 [26]از پایگاه 

 
 

 (Lipinski( ترکيبات موجود در شنبليله از لحاظ قانون ليپينسکی )Drug likeبررسی پارامترهای داروهمانندی ) -1جدول 

 وزن مولکولی میزان حلالیت آبی
پیوند پذیرندگان 

 هیدروژنی
دهندگان پیوند 

 هیدروژنی
 ترکیبات

7/5 6/414 3 1 Disogenin 

1/5 4/248 1 1 Sterol 
31/1 14/137 2 0 Trigonelline 
5/1 17/192 4 1 Scopolten 
2/0 2/448 11 8 Orientin 
2/0 4/432 10 7 Vitexin 
5/1 18/194 4 2 Ferulic acid 

5/1 23/302 7 5 Caffeic acid 

                                                           
1 http://www.swissadme.ch/index.php  
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 و بررسی سمیت آنها خصوصیات ترکیبات

جود و ، استرولی و گوگردیترکیبات متعدد فنولی شنبلیلهدر 

دار ترکیب نیتروژنتوان ترین ترکیبات میدارد. از جمله مهم

تریگونلین و ترکیب فلاونوئیدی ویتکسین، فرولیک اسید و 

 .(2)جدول کافئیک اسید اشاره کرد 

نبود سمیت ترکیبات از جمله فاکتورهای پراهمیت در انتخاب 

. لذا در این پژوهش استعنوان یک کاندید دارویی یک ترکیب به

انسرطمیزان سمیت هر یک از ترکیبات مانند سمیت کبدی، 

زایی و کلاس سمیت ترکیبات با سمیت ایمنی، جهشزایی، 

افزار نرم و http://tox.charite.de/protoxسرور استفاده از 

Toxtree 2.5.4 [27] (.3)جدول  شدند بررسی 
 

 ترکيبات مهم شنبليله Pubchemفرمول مولکولی و شناسه  -2جدول 
 ترکیبات فرمول مولکولی کیمپاپشناسه 

99474 3O42H27C Disogenin 

1101 O28H17C Sterol 
5570 2NO7H7C Trigonelline 

5280460 4O8H10C Scopoletin 
442630 SO10H4C Vitexin 

5281675 11O20H21C Orientin 
5280441 10O20H21C Ferulic acid 
5280343 7O10H15C Caffeic acid 

 
 

 بررسی سميت و کلاس سميت ترکيبات  -3جدول 

 ترکیبات سمیت کبدی زاییسرطان سمیت ایمنی زاییجهش کلاس سمیت

 Disogenin فاقدسمیت زاییفاقدسرطان سالمایمنی سالم 3

 Yamogenin فاقدسمیت زاییفاقدسرطان سالمایمنی سالم 3
 Trigonelline فاقدسمیت زاییفاقدسرطان سالمایمنی سالم 4
 Scopoletin فاقدسمیت زاییفاقدسرطان سالمایمنی سالم 4
 Vitexin فاقدسمیت زاییفاقدسرطان سالمایمنی سالم 3

 Orientin فاقدسمیت زاییفاقدسرطان ایمنیسمیت سالم 4
 Ferulic acid فاقدسمیت زاییفاقدسرطان سالمایمنی سالم 5

 Caffeic acid فاقدسمیت زاییفاقدسرطان سالمایمنی سالم 5
 (؛ فاقد موتاژن بودنN.M؛ فاقد سمیت ایمنی، N.Iزایی، ؛ فاقد سرطانN.C؛ فاقد سمیت کبدی، N.Hها )مخفف

 

 هایافته
های ویژگی: خصوصیات داروهمانندی ترکیبات و سمیت آنها

انون زیر نظر ق شنبلیلهداروهمانندی تمام ترکیبات مهم موجود در 

مطابق این قانون، برای اینکه یک  .[28] لیپینسکی صورت گرفت

داروی خوراکی در بدن بتواند جذب و نفوذپذیری خوبی داشته 

ها را دارا باشد؛ از جمله وزن مولکولی ، باید یکسری ویژگیباشد

تر یا مساوی پیوند هیدروژنی کم یدالتون، دهنده 500تر از کم

ر از ت)ضریب تسهیم اکتانول به آب( کم logpچنین و هم 10با 

شود که مشاهده می 2شده در جدول . در مورد ترکیبات لیست5
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کنند پس انتظار این ترکیبات از قانون لیپینسکی پیروی می یهمه

 رود از نظر جذب و نفوذپذیری مشکلی نداشته باشند.می

ی بودن مورد ارزیاب ترکیبات نیز از لحاظ سمیت و کلاس سمی

عنوان نامزد دارویی، یب بهقرار گرفتند. معیار انتخاب یک ترک

و ترکیب نباید هیچ سمیتی است ( آن ترکیب Safetyامن بودن )

نیز مشخص  3گونه که در جدول همان. [29] از خود نشان دهد

شده است هیچ کدام از ترکیبات به جز فرولیک اسید )سمیت 

ایمنی( هیچ گونه سمیتی را از خود نشان ندادند. کلاس سمیت 

بیش Iدهد. کلاس ترکیبات نیز معیاری از کل سمیت را نشان می

 VIو کلاس  استترین کلاس سمیت ترین سمیت و خطرناک

مشخص  3دهد. با توجه به جدول ترین سمیت را نشان میکم

گیرند پس قرار نمی Iشود که هیچ کدام از ترکیبات در کلاس می

از لحاظ سمیت مشکلی برای  شنبلیلهدهد که اکثر این نشان می

  .کنندبدن ایجاد نمی

نتایج حاصل از داکینگ مولکولی:  آمده ازهای به دستداده

از ترکیبات با آنزیم آلفاگلکوزیداز در جدول اینتراکشن هر کدام 

طور که مشخص است با توجه به انرژی آورده شده است. همان 4

اتصال ترکیبات، همه ترکیبات اتصال مناسبی را با آنزیم مذکور 

های هیدروژنی و هیدروفوبی دارند. انژی بایندینگ، اینتراکشن

 میان ترکیبات و آنزیم نیز نشان داده شده است.

 

 

 
 آمينه آلفاگلوکوزيداز )واحد انرژی بر حسب کيلوکالری بر مول است(.اينتراکشن و انرژی اتصال ترکيبات با اسيدهای -3جدول 

 ترکیبات اتصال )کیلوکالری بر مول(انرژی های هیدروژنیکنشبرهم های هیدروفوبیککنشبرهم

Arg442 --- 1/3- Disogenin 

Phe159 --- 9/2- Yamogenin 

Tyr72, val 216 --- 1/3- Trigonelline 

Asp442,Val216,Phe178 Arg446 2/3- Scopolten 

His112, Phe178, Val109, Asp215, 

Glu277, Val216, Phe159, Tyr72, 

Arg213,Asp352, His351, Arg446, 

Arg442 

Gln182, Asp69 8/4- Vitexin 

His112, Val216, Asp215, Glu277, 

Val216, Phe159, 

Tyr72,Arg213,Asp352, His351, 

Arg442, 
Asp69, Gln279, Glu277 7/3- Orientin 

His112, Phe178, Phe159, Met70, 

His351, Val216, Tyr72, Arg442 
Arg213, Tyr24, Arg446, 

Asp69, Asp352, 

Glu277, Asp215 
6/3- Ferulic acid 

Arg442, Asp215, Val216, Tyr72 Asp69, Arg446, Tyr24 7/3- Caffeic acid 
Arg446, Tyr72, His112, Val216, 

Asp215, Phe178, Phe303, Tyr158, 

Phe159 

Asp69, Gln182, 

Glu277, Gln279 
9/3- 

Voglibose 

(Standard 

compound) 

 

 هامیان آنزیم و مهارکنندهو سه بعدی دو بعدی های اینتراکشن

های های دو بعدی میان کمپلکس آنزیم و مهارکنندهایتراکشن

آورده شده است. تمام پیوندهای  2در شکل  Vitexinووگلیبوز و 

ها )پیوندهای هیدروژنی و موجود میان آنزیم و مهارکننده

همچنین برای پی بردن به  نشان داده شده است. واندروالسی(

 Vitexinمیان کمپلکس آنزیم و مهارکننده جزئیات بهتر 

های سه بعدی )هیدروفوبیسیته و باندهای هیدروژنی( اینتراکشن

 (.3نیز آورده شدند )شکل 
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 الف

 

 
 

 ب

 

 آلفاگلوکوزيداز و دو مهارکننده( از اينتراکشن 2Dنمای دوبعدی ) -2شکل 

 Voglibose. ب( میان آنزیم و ترکیب Vitexinالف( میان آنزیم و ترکیب 
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 الف

 

 

 
 

 ب

 

 Vitexin( از اينتراکشن آلفاگلوکوزيداز و مهارکننده 3Dنمای سه بعدی ) -3شکل 

 یابد(هیدروفوبیسیته افزایش میای میزان الف( اینتراکشن هیروفوبیک )با افزایش میزان رنگ قهوه

 شود(.تر میب( باندهای هیدروژنی )میزان دهندگان پیوندهای هیدروژنی با افزایش میزان رنگ صورتی، بیش
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 گیریو نتیجه بحث
 یکند که همههای مربوط به داکینگ مولکولی مشخص میداده

به جایگاه فعال آنزیم اتصال یابند و  توانندمی شنبلیلهترکیبات 

های داکینگ، انرژی اتصال موجب مهار آنزیم شوند. طبق داده

ای که میزان ترکیبات مورد بررسی با هم متفاوت است به گونه

ر . هاستکیلوکالری بر مول متغیر  -8/4تا  -9/2انرژی اتصال از 

تری قویتر( باشد، اتصال تر )منفیچه سطح انرژی اتصال پایین

)ترکیب یا مهارکننده( صورت میمیان رسپتور )آنزیم( و گیرنده 

 Vitexinب ، ترکیشنبلیلهانتخاب شده در  گیرد. در بین ترکیبات

ترین میزان انرژی کیلوکالری بر مول دارای پایین -8/4با مقدار 

 است.اتصال و در نهایت بالاترین میزان مهارکنندگی 

با توجه به مطالعات پیشین مشخص شده است که در جایگاه 

، Asp69فعال آنزیم آلفاگلوکوزیداز چندین آمینواسید از جمله 

Glu277 ،Asp352 ،Arg446  وGln182 نقش اساسی را در برهم

در این تحقیق نیز مشخص  . [22] کنش آنزیم و مهارکننده دارند

تر با تری دارند، بیششده است ترکیباتی که انرژی اتصال پایین

به ووگلیبوزترکیب دهند. کنش میآمینواسیدهای مذکور برهم

آلفاگلوکوزیداز در نظر گرفته شد.  ه استانداردمهارکنندعنوان 

پیوند  7دارای  Vitexinترکیب  نتایج داکینگ نشان داد که

هر کدام که است  Arg442و  Glu277 ،Glu411 با هیدروژنی

 Asp215و  Asp352دارای یک پیوند هیدروژنی و آمینواسیدهای 

پیوند واندروالس  16هر کدام دارای دو پیوند هیدروژنی( و 

. هر چند که ترکیب ووگلیبوز دارای تعداد کمتری پیوند است

پیوند  10پیوند هیدروژنی( و واندوالسی ) 4هیدروژنی )

نیز  ووگلیبوزبا  Vitexinپوشانی میزان هم است.واندروالسی( 

خیل د دو ترکیبهر نشان داد که آمینواسیدهای مشترکی در میان 

، His351 ،Asp352اسیدآمینه شامل  7هستند. این دو ترکیب در 

Tyr72 ،Arg442 ،Phe178 ،Asp215 و Asp69 ند.مشترک هست  

ای نشان داده است که ترکیبات فنولی تأثیر مطالعات گسترده

و  Camargoای در مهار آنزیم آلفاگلوکوزیداز دارند. عمده

، با جداسازی ترکیبات فنولیک نشان دادند که 2016همکاران در 

 Quercetinو  Caffeic acid ،Catechinاین ترکیبات از جمله 

ای در مهار آنزیم آلفاگلوکوزیداز دارند پتانسیل مهاری بالقوه

[30]. 

 Mohamed  مشخص کردند که  2012و همکاران در سال

شامل ترکیبات  Orthosiphon stamineusاتانولی گیاه  یعصاره

که از میان این  استها ترپنوئیدی و ساپونینفلاونوئیدی، 

هایی مانند کافئیک اسید و مشتقات آن اثر قابل ترکیبات، فنولیک

 . [31]توجهی روی آنزیم آلفاگلوکوزیداز داشتند 

و همکاران بر روی داکینگ  Mohamedای که توسط در مطالعه

 Caffeic acidمولکولی ترکیبات فنولیک صورت گرفت، ترکیب 

کیلوکالری بر مول و با اتصال به  -9/4با انرژی اتصال 

اثر مهاری خوبی را  Arg442و  Asp69 ،Glu277آمینواسیدهای 

 Caffeic acidما هم ترکیب  یلعه. در مطا[32] از خود نشان داد

ای دیگر که بر روی در مطالعه بود.ی انرژی اتصال پایین دارای

رفت، ها صورت گسنتز ترکیبات گوگرددار و پتانسیل مهاری آن

که  Timololو  Methazolamid ،Acetazolamideترکیباتی مانند 

-3/4ترتیب در ساختار خود اتم گوگرد دارند با انرژی اتصال به

کیلوکالری بر مول مهار قابل توجهی بر آنزیم  -5/4و  -8/4، 

 . [33] آلفاگلوکوزیداز داشتند

 Inدر محیط  Vitexinدیگری با بررسی ترکیب  یدر مطالعه

vitro  50نشان داده شد که این ترکیب باIC  میلی 22/20برابر با

ای بر آنزیم مذکور لیتر اثر مهاری قابل ملاحضهگرم بر میلی

 Vitexinدر این پژوهش نیز مشخص شد که ترکیب . [34] داشت

  نیز اثرات مهاری قابل توجهی دارد. In silicoدر محیط 

 

 گیرینتیجه
ترکیبات مهم موجود در  ینتایج این مطالعه نشان داد که همه

از خصوصیات مناسبی مانند جذب خوب )پیروی از  شنبلیله

لیپینسکی(، نداشتن سمیت و انرژی اتصال مناسب برخوردار 

توان نتیجه گرفت که از هستند. از مطالعه داکینگ مولکولی می

ر مهار تری دکارایی بیش Vitexin، ترکیب شنبلیلهترکیب  8میان 

، ووگلیبوز چنین در مقایسه باد. همآنزیم آلفاگلوکوزیداز دار

رود که مهارکننده لذا احتمال می تری داشتانرژی اتصال پایین

تر این د. البته برای بررسی بیشتری نسبت به ووگلیبوز باشقوی
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برای  In vivoو  In vitroهای ، ضروری است که آزمایشترکیب

ترکیب  صورت بگیرد تا اهمیت مهاری In silicoتکمیل کارهای 

 بالقوه مهارکنندهیک عنوان مذکور مشخص شود و در نتیجه به

 بتوان از آن در مهار آنزیم آلفاگلوکوزیداز استفاده نمود.
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BIOINFORMATICS EVALUATION OF T.FOENUM ACTIVE COMPOUNDS IN 

SUPPRESSION OF Α-GLUCOSIDASE ENZYME  
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ABSTRACT 

 
Background: Diabetes mellitus is a metabolic syndrome characterized by elevated blood glucose. The α-

glucosidase enzymes that are found in the small intestine are responsible for the hydrolysis of carbohydrates. 

The aim of this study was to Bioinformatics evaluation of T.foenum active compounds in suppression of α-

glucosidase enzyme. 
Methods: This study was a descriptive-analytical method. For this purpose, the compounds separation of 

Trigonella foenum were first downloaded from PubChem database and then the α-glucosidase enzyme file was 

obtained from PDB database. The toxicity class of compounds and the Lipinski rules were predicted by Toxtree 

& Protox II and the Swiss ADME server, respectively. Finally, molecular docking and enzyme interaction with 

the compounds in Trigonella foenumwere performed by AutoDock Tools 1.5.6 and Molegro Virtual Docker 

6.0. Interaction results were also analyzed using Discovery Studio 3.5 & Ligplot 2.1 software. 

Results: The results indicated that all selected of compounds in Trigonella foenumwere in follow with 

Lipinski's rules, proper binding energy, and lack of toxicity were appropriate options for α-glucosidase 

inhibition. But among these compounds, Vitexin had the lowest binding energy and the most inhibitory effect 

on the α-glucosidase enzyme, with -4.8 kcal/mol. These compounds also had lower binding energy than 

standard inhibitor (Voglibose). 

Conclusion: From the results of this study, it can be concluded that among the most important compounds in 

Trigonella foenum, the Vitexin compound power inhibitor that due to more hydrogen and hydrophobic 

interactions with the α-glucosidase enzyme active site.  

 

Keywords: Αlpha-Glucosidase, Trigonella foenum, Binding energy, Molecular docking 
 

 

 

 

 

 

 

* Hezar Jerib Street, Isfahan, Iran. Faculty of Biological Science and Technology, Department of Cell and Molecular Biology & 

Microbiology. Tel: +09195367923, Postal Code: 8174673441, E-mail: mo.sadeghi@sci.ui.ac.ir 

 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 jo

ur
na

ls
.tu

m
s.

ac
.ir

 o
n 

20
26

-0
3-

26
 ]

 

Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)

                            11 / 11

https://journals.tums.ac.ir/ijdld/article-1-6000-en.html
http://www.tcpdf.org

