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 تحقیقاتیمقاله 
 در مهار آنزیم آلفاگلوکوزیداز (Flavones) هافلاونبررسی داکینگ مولکولی تعدادی از مشتقات 

 *مرتضی صادقی، محمدعلی زارعی

 ایران گروه علوم زیستی دانشکده علوم، دانشگاه کردستان، کردستان،

 چکیده  اطلاعات مقاله
 واژگان:گل

 آلفاگلوکوزیداز
 مولکولیداکینگ
 فلاون

 مهارکننده

یکی از مشکلات اصلی دیابت افزایش سطح گلوکز خون است. آنزیم آلفاگلوکوزیداز با تجزیه  مقدمه: 
های مهم در درمان کند. مهار این آنزیم یکی از استراتژیساکاریدها، به این افزایش گلوکز خون کمک میپلی

ها و یوهموجود در م نیوفلاهدف از این مطالعه بررسی اثر مهارکنندگی ترکیبات طبیعی  هدف:باشد. دیابت می

این تحقیق به شیوه توصیفی  روش بررسی:بود.  in silicoگیاهان بر فعالیت آنزیم آلفاگلوکوزیداز در محیط 
یب از ی و آلفاگلوکوزیداز به ترتفلاونتحلیلی صورت گرفت. به این منظور، ابتدا ساختار ترکیبات  -

ی توسط نفلاودریافت شدند. سپس خصوصیات فیزیکوشیمیایی ترکیبات  PDBو  PubChemهای پایگاه
کنش بینی شدند. در نهایت، برای انجام داکینگ مولکولی و برهمپیش Swiss ADMEو سرور  Zinkپایگاه 

 Molegroو Molegro Virtual Docker 6.0های ی و آنزیم به ترتیب از محیطفلاونمیان ترکیبات 

Molecular Viewer 2.5 .ی مورد بررسی از لحاظ خصوصیات فلاونترکیبات  نتایج: استفاده شد
وزیداز ی مورد مطالعه قادر به مهار آنزیم آلفاگلوکفلاونفیزیکوشیمیایی مطلوب هستند و همچنین تمامی ترکیبات 

کیلوژول بر مول  -87/96و  -78/98به ترتیب با  لوتئولینو  نوبیلتینهستند. اما از میان این ترکیبات، دو ترکیب 
 گیری:تیجهنکمترین انرژی منفی و بنابراین امتیاز داکینگ بیشتری نسبت به کنترل مثبت )میگلیتول( داشتند. 

به دلیل قرارگیری مناسب در جایگاه فعال آنزیم، از اثر  نوبیلتینی مورد بررسی بویژه فلاونترکیبات 
تر این سبت به سایر ترکیبات مشابه برخوردار است. در نتیجه بعد از مطالعه بیشمهارکنندگی بیشتری ن

است بتوان از آن به عنوان یک گزینه مناسب جهت مهار  ممکن تنیتنی و درونبرون هایترکیب در محیط
 آلفاگلوکوزیداز و در نتیجه درمان دیابت استفاده نمود.

 

 مقدمه. 1
دیابت ملیتوس یک بیماری ناهمگون است که به علت 

[. یکی 1شود ]نقص در ترشح و عملکرد انسولین ایجاد می

ها برای درمان دیابت ملیتوس استفاده از داروهای از استراتژی
باشد مناسب جهت کنترل هایپرگلیسمی پس از صرف غذا می

 ای )مالتاز، ایزومالتاز و[. آلفاگلوکوزیدازهای روده2]
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تلیوم روده کوچک های غشایی موجود در اپیسوکراز(، آنزیم
ها دخیل هستند که در مرحله نهایی هیدرولیز کربوهیدرات

ساکاریدهای پیچیده به باشند. آنها موجب تبدیل پلیمی
شوند و از این طریق بعد از مونوساکاریدهای قابل جذب می

 [.3برند ]صرف غذا سطح گلوکز خون را بالا می
های های آنزیم آلفاگلوکوزیداز یکی از گروهارکنندهمه

خلاف دیگر  [. بر4دارویی در درمان بیماری دیابت هستند ]
 های آلفاگلوکوزیداز ازهایپرگلیسمی، مهارکنندهداروهای آنتی

لحاظ اثر خفیف هستند و به صورت موضعی در روده عمل 
یی مانند های مهم هضم غذاها، آنزیمکنند. این مهارکنندهمی

ها کنند تا هیدرولیز کربوهیدراتآلفاگلوکوزیداز را مهار می
دچار تأخیر شود. بنابراین، میزان هایپرگلیسمی پس از صرف 

ها علاوه بر کاهش قند [. این مهارکننده1، 5یابد ]غذا کاهش می
گلیسرید پلاسما و کنترل خون، موجب تعدیل سطح تری

که این ناشی از کاهش سمیت شوند عروقی می -اختلالات قلبی
[. با این حال تجویز 2باشد ]ها میگلوکز توسط این مهارکننده

داروهای مهارکننده آلفاگلوکوزیداز مانند میگلیتول و آکاربوز 
اغلب با برخی از عوارض جانبی نامطلوب مانند نفخ شکم، 

باشد و مصرف طولانی مدت این اسهال و درد شکمی مرتبط می
[. بنابراین 6، 7شود ]به پیشرفت عوارض فوق می داروها منجر

های جدید، طبیعی و ایمن که دارای عوارض یافتن مهارکننده
 [.7رسد ]جانبی کمتری باشند، ضروری به نظر می

فلاونوئیدها، ترکیبات فنولی هستند که به طور گسترده در 
ها و سبزیجات وجود دارند و تعدادی از آنها به گیاهان، میوه

[. 8 ،9اند ]های آلفاگلوکوزیداز گزارش شدهعنوان مهارکننده
برخی از فلاونوئیدهای موجود در رژیم غذایی به عنوان 

زمن نقش محصولات طبیعی در پیشگیری از اختلالات م
[. چندین هزار فلاونوئید در طبیعت 10ای دارند ]گسترده

ها ونفلاشوند. بندی میهای مختلفی طبقهوجود دارند و به گروه
(Flavones) های مربوط به فلاونوئیدها و ترکیبات یکی از گروه

ر باشند که برخی از آنها بیشتهتروسیکلیک حاوی اکسیژن می

[. این 11تری دارند ]بیولوژیکی بیشاند و فعالیت شناخته شده
د ها و گیاهان وجوترکیبات به طور طبیعی در بسیاری از میوه

اکسیدانی، ضدالتهاب، های آنتیدارند و دارای فعالیت
 [.12-15باشند ]ضدویروس و خاصیت ضدسرطانی می

 ژنینترکیبات مهم فلاونی شامل موارد ذیل هستند: اپی
(Apigenin که به مقدار )ها و سبزیجات از فراوانی در میوه

 جاتجمله پیاز، نارنگی، نارنج، چای، جوانه گندم، برخی ادویه
، 17و همچنین برگ گیاه جعفری و گل گیاه بابونه وجود دارد ]

( در ریشه Baicalinکالین )( و بایBaicaleinکالئین )[. بای16
، 19شود ]یافت می Scutellaria baicalensisگیاه دارویی 

( به مقدار فراوان در عسل، بره موم و Chrysin[. چریسین )18
[. 20وجود دارد ] Passiflora caeruleaعصاره گل گیاه 

ها و سبزیجات مختلف؛ پیاز، ( در میوهLuteolinلوتئولین )
کرفس، اسفناج، کلم بروکلی، روغن زیتون، چای، جعفری، 

نوبیلتین [. 21 ،22شود ]نعناع، آویشن، رزماری یافت می
(Nobiletin( و تانجرتین )Tangeretin در مرکبات و بویژه )

[. بالاخره ووگنین 23-25در پوست آنها وجود دارند ]
(Wogenin که در ریشه گیاه دارویی )Scutellaria 

baicalensis این ترکیبات فلاونی . [26، 27شود ]یافت می
وع آسان، تنهایی مانند دسترسی علاوه بر ایمن بودن از ویژگی

در ساختار و قیمت پایین برخوردارند و همچنین به خاطر طبیعی 
 بودن، عوارض شیمیایی ترکیبات و داروهای شیمیایی را ندارند.

خشی بینی اثربهای محاسباتی برای پیشبه کار بردن روش
نتز های فیزیکوشیمیایی آنها پیش از سترکیبات دارویی و ویژگی
، روند طراحی ترکیبات دارویی را آزمایشگاهی این ترکیبات
اهمیت  in silicoهای [ و روش28سرعت بخشیده است ]

بینی داروهای جدید دارند که با این ای در شناسایی و پیشویژه
شود جویی میروش هم در هزینه و زمان طراحی دارو صرفه

[. بنابراین، در این تحقیق میزان اثر مهارکنندگی هر یک از 29]
ی ذکر شده بر آنزیم آلفاگلوکوزیداز و اثربخشی لاونفترکیبات 
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هر یک از این ترکیبات در مقایسه با میگلیتول )مهارکننده 
 مورد تجزیه و تحلیل قرار گرفت. in silicoاستاندارد( در محیط 

 
 هامواد و روش. 2
 اصول کلی تحقیق. 2.1

ه تحلیلی انجام شد. در مرحل -این تحقیق به روش توصیفی 
ن ها و گیاهاها که به مقدار فراوانی در میوهفلاونترکیب از  8اول 

وجود دارند، مورد بررسی قرار گرفتند. در مرحله بعد ساختار سه 
از پایگاه داده ترکیبات شیمیایی  SDFبعدی این ترکیبات با فرمت 

PubChem  به نشانی(http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov) 
دریافت شدند. ساختار کریستالوگرافی مناسب از آنزیم 

از  1.3Åقدرت تفکیک  3AJ7آلفاگلوکوزیداز با کد شناسایی 
با فرمت  (http://www.rcsb.org)پایگاه پروتئینی به آدرس 

PDB  دانلود شد که این آنزیم شامل یک زنجیرهA  589و 
 (.1)شکل  باشداسیدآمینه می

 
 عملیات داکینگ مولکولی. 2.2

و  PDBپس از دانلود ساختار سه بعدی آنزیم از پایگاه 
، از نظر انرژی و ساختار با PubChemترکیبات از پایگاه 

کمینه سازی شدند. به  UCSF chimeraافزار استفاده از نرم
کنش ترکیبات از داکینگ مولکولی با روش منظور برهم

(MVD ) ای( استفاده شد. هسته 5)نصب شده در کامپیوتر
ترکیبات و مولکول آنزیم که بهینه شده بودند، به عنوان 

انتخاب شدند. سپس حفرات  MVDافزار ورودی نرم
آنزیم برای تشخیص بهترین حفره  (Cavities)مولکولی 

حفره شناسایی شد(. در  5)حداکثر  مورد نظر آنالیز شد
 MolDock، امتیازدهی داکینگ به صورت MVDداکینگ با 

Score  و توسط الگوریتمMolDock SE  .انجام گرفت
و مرکز جایگاه فعال به صورت  10کنش تعداد دفعات برهم

X: 25.61, Y: -3.97, Z: 18.67  .صورت گرفت

MolDock SE  یک روش الگوریتم ازMVD  است که این
عال کار ایگاه فبینی شده در جالگوریتم بر اساس حفرات پیش

 MolDockکند و همچنین عملکرد امتیازدهی داکینگ در می
[. پس 30باشد ]می (PLP)بر اساس یک پتانسیل خطی بسته 

از انجام مراحل داکینگ، سپس برای نمایش اتصال 
 Molegro Molecularافزار ها با آنزیم از نرمماندهباقی

Viewer 2.5 (MMV) .استفاده شد 
 

 (Lipinskiبررسی ترکیبات با قانون لیپینسکی ). 2.3
بینی میزان جذب، برای تمام ترکیبات، قانون برای پیش

کند که بینی میلیپینسکی در نظر گرفته شد. قانون لیپینسکی پیش
افتد که ترکیب مورد نظر جذب یا نفوذ کم در مواردی اتفاق می

دالتون،  500های مانند وزن مولکولی بیش از دارای ویژگی
های پذیرنده عداد اتم، ت5بیش از  (LogP)فاکتور چربی دوستی 

 5های دهنده هیدروژن بیش از و تعداد اتم 10هیدروژن بیش از 
ها را نداشته باشد و از قانون باشد. لذا ترکیبی که این ویژگی

لیپینسکی برخوردار باشد، جذب بیشتر و اثربخشی بیشتری دارد 
(، 1[ لذا برای بررسی ترکیبات از لحاظ این قانون )جدول 31]

 استفاده شد. (zink.docking.org)به نشانی  ZINKاه از پایگ
 

 . خصوصیات فیزیکوشیمیایی ترکیبات2.4
داشتن خصوصیات فیزیکوشیمیایی مناسب باعث 

شود و آن را به عنوان یک نامزد دارویی اثربخشی ترکیب می
در  LogPگزیند. لذا در این تحقیق علاوه بر مناسب برمی

لیپینسکی، خصوصیات دیگری مانند حلالیت در آب 
(LogS) میزان قطبی بودن ترکیب ،(TPSA)  و میزان جذب

ترکیبات با استفاده از سرور ( GI absorption)گوارشی 
SwissADME  به نشانی(http://www.swissadme.ch) 

 (.2مورد بررسی قرار گرفت )جدول 
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 (3AJ7ساختار سه بعدی آنزیم آلفاگلوکوزیداز )با کد شناسایی  -1 شکل

  ترکیبات (Lipinski Parameters)پارامترهای لیپینسکی  .1جدول 

 (500 ≥زن مولکولی )و (5 ≥دوستی )میزان چربی
پذیرندگان پیوند 

 (10 ≥هیدروژنی )

هندگان پیوند د

 (5 ≥هیدروژنی )
 ترکیبات

02/3 24/270 5 3 Apigenin 

16/3 33/260 5 3 Baicalein 
52/3 24/254 4 2 Chrysin 
53/2 24/286 6 4 Luteolin 
01/3 39/402 8 0 Nobiletin 
04/3 37/372 7 0 Tangeretin 
49/3 26/284 5 2 Wogonin 
11/1 36/446 11 6 Baicalin 
57/2- 22/207 6 5 Miglitol (control) 

 خصوصیات فیزیکوشیمیایی ترکیبات و کنترل مثبت )میگلیتول(. 2 جدول

 حلالیت جذب گوارشی فرمول شیمیایی کیمپاپشناسه 
میزان 

 قطبیدگی
 ترکیبات

5280443 5O10H15C 90/90 -94/3 بالا Apigenin 

5281605 5O10H15C 90/80 -03/4 بالا Baicalein 
5281607 4O10H15C 67/70 -19/4 بالا Chrysin 
5280445 6O10H15C 13/111 -71/3 بالا Luteolin 
72344 8O22H21C 59/80 -18/4 بالا Nobiletin 
680277 7O20H20C 36/36 -11/4 بالا Tangeretin 
5281703 5O12H16C 90/79 -23/4 بالا Wogonin 
64982 11O18H21C 12/187 -41/3 پایین Baicalin 
441314 5NO17H8C 39/104 69/0 پایین Miglitol (control) 
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 نتایج. 3
بررسی ترکیبات از نظر قانون لیپینسکی و خصوصیات . 3.1

 فیزیکوشیمیایی
نتایج به دست آمده از قانون لیپینسکی با توجه به پایگاه 

Zink  شده است. طبق این نتایج، تمام  آورده 1در جدول
نترل ( و همچنین میگلیتول )ککالینبایی )به جز فلاونترکیبات 

ان دهندگان پیوند هیدروژنی، پذیرندگ)مثبت( از قانون لیپینسکی 
یروی پ( دوستیپیوند هیدروژنی، وزن مولکولی و فاکتور چربی

شد که اکثر  مشخص 2به جدول کنند. همچنین با توجه می
از نظر تئوری جذب بالایی دارند. با  کالینبایجز ه ترکیبات ب

مشخص شد که در  swissadmeبینی سرور به پیشتوجه 
نسبت به  لوتئولینو  کالینبایی، ترکیب فلاونمورد ترکیبات 

تری در آب داشتند هر چند که سایر ترکیبات حلالیت بیش
 حلالیت همه ترکیبات نسبت به میگلیتول پایین بود. بیشترین

ه است ک چریسینو  کالینبایمربوط به  (TPSA)قطبیدگی 
که  ن ترکیبات به خاطر اینستبا توجه به ساختار شیمیایی ای

 نکالیبایمجموع دهندگان و پذیرندگان پیوند هیدروژنی در 
ست پس از بقیه کمتر ا چریسیناز سایر ترکیبات بیشتر و در 
 را دارند. TPSAبه ترتیب بیشترین و کمترین 

 
 بررسی داکینگ مولکولی. 3.2

مولکولی بین ترکیبات نتایج به دست آمده از داکینگ 
شده است.  آورده 3ی و آنزیم آلفاگلوکوزیداز در جدول فلاون
ل ی، اتصافلاونشود اکثر ترکیبات طور که مشاهده میهمان

مناسبی با آنزیم مذکور دارند. همچنین اتصالات مورد بررسی 
ی و آنزیم آلفاگلوکوزیداز نشان داد که فلاونبین ترکیبات 

 غالب بینکنش پیوندهای هیدروفوبی و استاتیک، برهم
 باشند.ی و آنزیم میفلاونترکیبات 

 ی در مقایسه با میگلیتولفلاونکنش میان ترکیبات بینی برهمپیش .3 جدول

 کنشاسیدهای آمینه درگیر در برهم
کنش انرژی برهم

(kj/mol) 
 نام ترکیب

Arg315- Gln353- Gln279- Asp69- Asp352- Arg442- Asp215-Tyr72 48/92- Apigenin 

Arg442- Tyr158- Glu411- Gln279- Phe303- Phe178- Tyr72 47/88- Baicalein 

Arg315- Gln353- Gln279- Arg442- Asp352- Phe178- Asp69- Asp215- Arg442 28/91- Chrysin 

Arg315- Gln353- Asp69- Asp215- Phe178- Val216- Tyr72- Arg442- Asp352 87/96- Luteolin 

Arg315- Gln353- Tyr158- Asn415- Glu411- Glu277- Val216- Arg442 78/98- Nobiletin 

Arg315- Asp307- Phe303- Asp352- Arg442- Asp69- Asp215- Tyr158 81/85- Tangeretin 

Asp352- Arg442- Glu411- Phe178- Asp215- Gln353 07/85- Wogonin 

Arg315- Asp307- Gln353- Phe303- Glu277- Asp352- His112- Asp215- Tyr72 17/90- Baicalin 

Arg315- Gln353- Glu411- Glu277- Asp307- Asp352- Arg442 03/96- Miglitol (control) 
 

 بحث. 4
وانایی ی تفلاونبررسی نتایج نشان داد که همه ترکیبات 

دارند و میزان این مهار  in silicoمهار آنزیم آلفا را در محیط 
کیلوژول بر مول متغیر است.  -78/98تا  -07/85متفاوت و از 

ه کننده میزان اتصال میان ترکیبات و جایگاانرژی اتصال تعیین
تر باشد، باشند که هر چه این عدد منفیفعال آنزیم می

تر بین ترکیب و آنزیم است. ترکیب دهنده اتصال قوینشان
بت به تری نسکنش مؤثر و قویدارای برهم نوبیلتینی فلاون

 [
 D

O
I:

 1
0.

29
25

2/
jm

p.
19

.7
5.

55
 ]

 
 [

 D
O

R
: 2

0.
10

01
.1

.2
71

72
04

.2
02

0.
19

.7
5.

5.
5 

] 
 [

 D
ow

nl
oa

de
d 

fr
om

 jm
p.

ir
 o

n 
20

26
-0

2-
04

 ]
 

                             5 / 11

http://dx.doi.org/10.29252/jmp.19.75.55
https://dor.isc.ac/dor/20.1001.1.2717204.2020.19.75.5.5
http://jmp.ir/article-1-2438-en.html


 زارعی و صادقی  ... بررسی داکینگ مولکولی
 

 

 64-55، ص. 75، سال نوزدهم، شماره 1399 تابستان 60 فصلنامه گیاهان دارویی

 -78/98باشد که انرژی اتصال آن معادل با ترکیبات دیگر می
ترین اتصال مربوط کیلوژول بر مول است و همچنین سست

کیلوژول بر مول  -07/85با انرژی معادل  ووگنینبه ترکیب 
، 353، 315های ی که در جایگاهاباشد. اسیدهای آمینهمی

کنش هستند، بیشترین تأثیر را در برهم 352و  277، 307، 442
ی و آنزیم آلفاگلوکوزیداز دارند. ترکیب فلاونبین ترکیبات 

از که بیشترین تأثیر مهاری را بر آنزیم آلفاگلوکوزید نوبیلتین
کنش در آمینه برهمداشته، در مقایسه با میگلیتول در اسیدهای

که  ایپوشانی دارند به گونهجایگاه فعال آنزیم شباهت و هم
 -Glu277)ترکیب با اسیدهای آمینه مشابهی هر دو 

Glu411- Arg442- Asp352- Arg315- Gln353) 
(.3و  2های دهند )شکلش میمیانکن

    

)خط چین آبی؛  MVVافزار )چپ( و میگلیتول )راست( با آنزیم آلفاگلوکوزیداز توسط نرم نوبیلتینبررسی اسیدهای آمینه درگیر در . 2 شکل
  های الکترواستاتیک(باندهای هیدروژنی، خط چین قرمز؛ اینتراکشن

 
)ترکیب با رنگ سبز( و میگلیتول )ترکیب با رنگ زرد( در جایگاه فعال آنزیم آلفاگلوکوزیداز و میزان  نوبیلتینموقعیت قرارگیری  .3 شکل

 پوشانی دو مولکولهم
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 های فلاونوئیدی درتحقیقات زیادی از تأثیر انواع کلاس
بر آنزیم  تنیتنی و درونبرون، in silicoهای محیط

و همکارانش در سال  Liآلفاگلوکوزیداز گزارش شده است. 
ولی کوئرستین، فلاون، اثر مهار سه ترکیب 2009

ایزوکوئرستین و روتین را بر مهار آنزیم آلفاگلوکوزیداز 
ارزیابی کردند که در میان این ترکیبات، روتین با انرژی اتصال 

ل بر مول بیشترین میزان اثر مهاری را داشت کیلوژو -93/98
[32 .]Semann  نشان دادند که 2016و همکارانش در سال ،

بعضی از ترکیبات فلاونوئیدی استخراج شده از گیاه 
Allophylus cominia  اثر مهاری بر  تنیبروندر محیط

یک داشتند دیابتآنزیم آلفاگلوکوزیداز و بنابراین خاصیت آنتی
این فلاونوئیدها، ایزوکانین بیشترین تأثیر را داشت  که در میان

[. تحقیقات دیگری که بر روی داکینگ بعضی از مشتقات 33]
بر روی مهار آنزیم  (Non- glycosidic)غیرقندی 

 ترینآلفاگلوکوزیداز صورت گرفت، نشان داد که بیش
های کنش این ترکیبات با جایگاه فعال آنزیم در موقعیتبرهم

Asp352 ،Arg442  وGlu277 [ که ترکیبات 34بوده است ]
ی انتخاب شده در این تحقیق نیز بیشتر با این اسیدهای فلاون

کنش دارند. با توجه به مطالعات صورت گرفته، آمینه برهم
، Arg315ای نظیر مشخص شده است که اسیدهای آمینه

Gln353 ،Phe303 ،Glu277  وAsp352  در جایگاه فعال
[ که در مورد این پژوهش هم 35 ،36دارند ]آنزیم حضور 

و همچنین  یفلاونشود چون اکثر ترکیبات این نتیجه تأیید می
ند. مذکور هست میگلیتول بیشتر درگیر با اسیدهای آمینه

Jhonge  با بررسی داکینگ مولکولی 2015و همکارانش در ،
به این نتیجه  in silicoبعضی از ترکیبات طبیعی در محیط 

و  Fisetinرسیدند که ترکیبات فلاونوئیدی مانند 
Myricetin  و  -16/128هر کدام با انرژی اتصال به ترتیب

کیلوژول بر مول بیشترین اثر مهاری را بر آنزیم  -17/138
کنش آلفاگلوکوزیداز داشتند و این دو ترکیب بیشترین برهم

[ در تحقیق 37داشتند ] Gln413و  Arg442 ،Asn415را با 

و  ینتانجرت، ووگنین، کالینبایما هم نیز ترکیباتی مانند 
و  Mullerکنش داشتند. با این اسیدهای آمینه برهم نوبیلتین

، با استفاده از یک ترکیب سنتزی بر 2018همکاران در سال 
ها و داکینگ آن با آنزیم آلفاگلوکوزیداز مشخص فلاونپایه 

کیلوکالری بر مول  -64/8انرژی  کردند که این ترکیب با سطح
 [.38ای بر آنزیم آلفاگلوکوزیداز داشت ]همهار قابل ملاحظ

 

 گیرینتیجه. 5
ی دارای فلاوندهد که اکثر ترکیبات نتایج این مطالعه نشان می

خصوصیات فیزیکوشیمیایی مناسب مانند جذب گوارشی بالا، 
حلالیت نسبتاً خوب و میزان قطبیدگی بالا هستند و از این لحاظ 

و  وبیلتیننی مانند فلاونکنند. اما ترکیبات با میگلیتول رقابت می
لوتئولین نسبت به میگلیتول امتیاز داکینگ بهتری را از خود نشان 

که این ترکیبات به صورت طبیعی در مرکبات و  دادند. از آنجا
های بیشتر در محیط آزمایشگاهی ها وجود دارند لذا با بررسیمیوه

شاید پتانسیل بالایی برای مهار آنزیم آلفاگلوکوزیداز داشته باشند 
و بتوان از این ترکیبات برای جلوگیری از پیشرفت بیماری دیابت 

ا کار راستا بسو و هماکینگ هماستفاده کرد. البته باید نتایج د
تنی و برونشود که در محیط آزمایشگاهی باشند، لذا پیشنهاد می

نیز اثر مهاری این ترکیبات نیز بررسی شود تا اطمینان  تنیدرون
 دیابتیک آنها حاصل شود.بیشتری از خاصیت آنتی

 

 مشارکت نویسندگان
این های فکری ارایه زمینهسهم آقای محمدعلی زارعی 

 و شرایط انجام کارهای آزمایشگاهی فراهم نمودن، تحقیق
تالیف مقاله و سهم آقای مرتضی صادقی انجام کارهای داکینگ 

 باشد. می و مشارکت در تالیف مقاله مولکولی
 

 تضاد منافع
گونه نفع مالی و شوند هیچنویسنگان مقاله متعهد می

 اند.برخورد منافع از انتشار مقاله نداشته
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 تقدیر و تشکر
مادی  یهایدانشگاه کردستان بدلیل حمایتنویسندگان مقاله از 

 .، نهایت تشکر را دارندو معنوی بعمل آمده در انجام این پژوهش
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 Background: High Blood glucose levels is one of the main problems in diabetes. 

α-glucosidase with decomposition of polysaccharides increases the absorption of 

carbohydrates from the intestine, resulting in blood glucose upsurge. Inhibition 

of this enzyme is one of the most important strategies for treatment of diabetes. 

Objective: The aim of this study was to investigate in silico inhibitory effect of 

flavones, found in fruit and plants, on the α-glucosidase activity. Methods: This 

is a descriptive-analytic approach. The structure of the flavone compounds and α-

glucosidase downloaded from PubChem and PDB database respectively. Then 

physicochemical properties of flavone compounds were predicted by the Zink 

data base and Swiss ADME server. Finally, Molegro Virtual Docker 6.0 and 

Molecular Viewer Molegro 2.5 environments were used, to do molecular 

interaction among flavone compounds and the enzyme. Results: 

Physicochemical characteristics of investigated flavone compounds were 

desirable. As well all of the studied flavone compounds were able to inhibit the 

α-glucosidase. But among the studied compounds, luteolin and nobiletin had the 

lowest negative energy with 78.98 and 87.96 KJ/mole respectively, and therefore 

the most docking points than the miglitol (positive control). Conclusion: 

Examined flavone compounds in this study, mainly nobiletin, are particularly 

suitable because of their fine placement in the active site of the enzyme. So they 

have more inhibitory effect than other similar compounds. As a result, after some 

in vitro and in vivo, complementary studies on this compound, it is possible to 

distinguish it as a potent pharmaceutical inhibitor of α- glucosidase, to be used in 

diabetes treatment. 
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