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نی اثر بینونی بر روی آنزیم آلفاآمیلاز و پیشاارزیابی بیوانفورماتیک عملکرد مهاری ترکیبات فلاو

 ها بر پیشرفت دیابتمهاری آن
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 91/77/9311 :تاریخ پذیرش مقاله                                   78/72/9311 اریخ دریافت مقاله:ت

 دهیچک
ند. کساکاریدها نقش مهمی در پیشرفت دیابت ایفا میترین اختلال متابولیکی است. آنزیم آلفاآمیلاز با تجزیه پلیشایعبیماری دیابت یکی از : زمینه و هدف

 یلازآلفاآم یمآنز یبر رو یفلاوانون یباتترک یتأثیر مهاربنابراین، هدف از این پژوهش ؛ ای داردوجوی مهارکننده طبیعی برای آنزیم موردنظر اهمیت ویژهلذا جست

 .استبیوانفورماتیکی به روش 

این پژوهش در محیط کامپیوتری )بیوانفورماتیکی( صورت گرفت. بدین منظور، ساختار ترکیبات فلاوانونی و آنزیم آلفاآمیلاز به ترتیب از  ها:مواد و روش

و سرور  Zinkترکیبات فلاوانونی به ترتیب توسط پایگاه ی و خصوصیات فیزیکوشیمیایی دارو همانندهای دانلود شدند. ویژگی PDBو  PubChemهای پایگاه

Swiss ADME  افزار داکینگ مولکولی اینتراکشن ترکیبات موردنظر با آنزیم آلفاآمیلاز از دو نرم منظوربهبررسی شدند. سپسAutoDock Tools 1.5.6  استفاده

 شدند.وتحلیل یهتجز Discovery Studio یت نتایج با استفاده ازدرنهاشد. 

ی و خواص فیزیکوشیمیایی دارو همانندهای ویژگی ازلحاظ Naringeninشده، ترکیب نتایج این پژوهش نشان داد که از میان ترکیبات فلاوانونی انتخاب نتایج:

 اثر مهاری بر آنزیم آلفاآمیلاز داشت.کیلوکالری بر مول بالاترین  -1/4ی اتصال باانرژ Naringeninچنین نتایج داکینگ مشخص کرد که ترکیب تر بود. هممطلوب

به دلیل جاگیری مناسب در جایگاه فعال آنزیم آلفاآمیلاز و اینتراکشن با آمینواسیدهای  Naringeninتوان نتیجه گرفت که ترکیب از این پژوهش می گیری:نتیجه

 عنوانبهتوان از این ترکیب می In vivoو  In vitroتر این ترکیب طبیعی در دو محیط دهد. با بررسی بیشتری از خود نشان میکلیدی، توانایی مهارکنندگی بیش

 یجه جلوگیری از پیشرفت دیابت استفاده نمود.درنتیک مهارکننده طبیعی در مهار آلفاآمیلاز و 

 

 ی، دیابت، داکینگ مولکولیفلاوانونیبات ترک آلفاآمیلاز،  :کلمات کلیدی

 

 

 

 

 

 

 

 

 مقدمه
در  نقصدیابت ملیتوس یک اختلال مختلط است که به خاطر 

. یکی از (9)شود تولید و مکانیسم اثر انسولین ایجاد می

بردن داروهای  راهکارهای پیشگیری دیابت ملیتوس، به کار

 .(6) استپس از صرف غذا  قند خونکنترل  منظوربهمناسب 

، دیابت Iدیابت ملیتوس نوع  انواعها به بالینی دیابت ازلحاظ

ها سایر انواع دیابت، دیابت ملیتوس بارداری و IIملیتوس نوع 

 97تا  5با  است Iترین دیابت، نوع بندی کرد. معمولتقسیم

درصد  15تا  17با  IIدرصد کل بیماران و همچنین دیابت نوع 

مدت، . با ادامه دیابت در طولانی(3)شود کل بیماران را شامل می

های کلیوی و اعصاب میزان آسیب به شبکیه چشم، گلومرول

 .(4)یابد محیطی افزایش می

پژوهشیمقاله   

 

یولوژی، ی و میکروبمولکول یسلولشناسی گروه زیست، میراولیایی  مهران :مسئول نویسنده*

 اصفهان، اصفهان، ایرانهای زیستی، دانشگاه دانشکده علوم و فناوری
Email: mmiroliaei@yahoo.com  
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 ؛ که(EC 3.2.1.1) استآنزیم آلفاآمیلاز در دسته هیدرولازها 

ه اساسی ک آنزیم عنوانبهکند و در تجزیه نشاسته مشارکت می

د رسکند، مهم به نظر میقند خون پس از صرف غذا را کنترل می

-. آنزیم آلفاآمیلاز در مایعات بزاقی و پانکراتیک یافت می(2 ،5)

شود و در تبدیل الیگوساکاریدهای پیچیده به واحدهای مالتوزی 

آنزیم آلفاگلوکوزیداز نیز در پرزهای روده کوچک  .(8)نقش دارد 

ها )محصولات است و در شکستن کربوهیدرات قرارگرفته

. یکی از (7)نقش دارند  جذبقابلیدهای منوساکارآلفاآمیلاز( به 

 کردن مهارهای درمانی در کاهش میزان قند خون، استراتژی

ها )طبیعی و سنتزی( آنزیم آلفاآمیلاز با استفاده از مهارکننده

. بسیاری (1) استکاهش هضم و جذب الیگوساکاریدها  منظوربه

، Sulfonylureasبات ترکی ازجملههای سنتزی از مهارکننده

Meglitinides ،Biguanides ،Thiazolidinediones 

(TZD) های آلفاآمیلاز وجود دارند که با مهار آنزیم و مهارکننده

. (97)شوند پس از غذا می قند خونآلفاآمیلاز، موجب کنترل 

ها تمایل زیادی برای اتصال به جایگاه فعال آنزیم این مهارکننده

در جایگاه فعال، نقش دارند و با اینتراکشن آمینواسیدهای مهم 

یجه استفاده از این درنتدارند.  موردنظرمهمی در مهار آنزیم 

. استفاده از (99)داروها در درمان دیابت ملیتوس مؤثر هستند 

های شیمیایی و سنتزی )آکاربوز، میگلیتول و ...( برای مهارکننده

مهار آنزیم آلفاآمیلاز منجر به ایجاد عوارض جانبی )دردهای 

-شود. در سالم روده، اسهال( میریختن حرکات منظشکمی، بهم

های اخیر، پیدا کردن یک ترکیب مؤثر که بتواند میزان 

تری چنین عوارض جانبی کمهایپرگلیسمی را کاهش دهد و هم

 .(93 ،96) استیق موردتحقهای داشته باشد، یکی از زمینه

ت ها و گیاهان یافدر بعضی میوه وفوربهترکیبات فلاونوئیدی 

د. اناآمیلاز را نشان دادهها توانایی مهار آلفشوند و برخی از آنمی

ه رژیم تنظیمی انسان در نظر گرفت عنوانبهبسیاری از فلاونوئیدها 

-ها جزء فاکتورهای رژیمی غیرضروری میشوند. اگرچه آنمی

ترکیبات طبیعی نقش مهمی در پیشگیری از  عنوانبهباشند اما 

های مختلفی . فلاونوئیدها به گروه(94)اختلالات کرونیک دارند 

ها، ترکیبات . یکی از این گروه(95-98)شوند ی میبندطبقه

ترین این ترکیبات شامل فلاوانون هستند که اصلی

Naringenin ،Hesperetin ،Naringin  وHesperidin می-

ها، پرتقال(، فروتدر بعضی مرکبات )گریپ Naringeninباشند. 

 Hesperetinوجود دارد.  Salvia leriifoliaفرنگی و گیاه گوجه

های مختلف؛ پیاز، کرفس و اسفناج. یسبزها و در میوه

Naringin شوند و ها یافت میفروتبه مقدار فراوان در گریپ

باشند. ها میچنین مسئول طعم بهتر در این میوههم

Hesperidin  در پوست مرکبات مختلف مانند نارنج و پرتغال

دهد که این ترکیبات وجود دارد. چندین مشاهده نشان می

های ز طریق مسیرهای متابولیکی متنوع و هدففلاوانونی ا

 های سرطانیمولکولی مختلف، اثر مهاری بر روی رشد انواع سلول

ی به غشای سلول متصل آسانبهتوانند دارند. این ترکیبات می

نفوذ  In vitroدر محیط  شدهکشت دادههای شوند و به سلول

ش کاه های متابولیکی سلول را تعدیل کنند.کنند و فعالیت

های اکسیداتیو، غیرفعال شدن کارسینوژن، مهار تکثیر آسیب

یی تومور و فعال شدن رگ زاسلولی، تحریک تمایز، آسیب به 

های ترکیبات فلاوانونی فعالیت ازجملهی ضد سرطانمسیرهای 

 .(97-69)باشند می

-یک رویکرد شبیه In silicoداکینگ مولکولی و محاسبات 

مناسب به آنزیم متصل  طوربههایی را که سازی است که مولکول

کند. لیگاندها و ترکیبات باید میل بینی میشوند را پیشمی

ترکیبی زیادی به رسپتور داشته باشند تا محل اتصال برای 

قواعدی  بر اساسها مولکول گیرنده و خاصیت تعامل آن

 Inهای ها قبل از آزمایش در محیطامتیازدهی شوند. این روش

vivo  وIn vitro شوند ها و وقت محقق میموجب کاهش هزینه

(66، 63). 

ها یسبزها و ترکیبات فلاوانونی ذکرشده به فراوانی در میوه

وجود دارند و مانند ترکیبات شیمیایی و سنتزی عوارض جانبی 

 عنوانبهها ها و استفاده از آن. لذا مطالعه آن(64)ندارند 

ن یبنابرااست؛  موردپژوهشهای کاربردهای دارویی، یکی از زمینه

با توجه به اهمیت این ترکیبات، در این تحقیق سعی شده است 

که میزان فعالیت مهارکنندگی ترکیبات مهم فلاوانونی بر روی 

ات از این ترکیب هرکدامآنزیم آلفاآمیلاز صورت گیرد و اثربخشی 

در  مؤثرپیدا کردن یک ترکیب  منظوربه In silicoدر محیط 

 پیشگیری از دیابت بررسی شود.
 

  هامواد و روش

 دانلود ترکیبات و آنزیم 

تحلیلی صورت گرفت. ابتدا  -توصیفی صورتبهاین پژوهش 

، Naringenin ،Hesperetinترکیبات مهم فلاوانونی )شامل 

Naringin  وHesperidinچنین ترکیب آکاربوز )مهارکننده ( و هم

از پایگاه داده ترکیبات شیمیایی  SDFصورت بهاستاندارد( 
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PubChem ( به نشانیhttp://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov )

آنزیم آلفاآمیلاز با کد  3Dچنین ساختار دانلود شدند. هم

اتم( از بانک  3137و  A)شامل زنجیر  1HNYشناسایی 

( دریافت شد http://www.rcsb.orgاطلاعاتی پروتئین به نشانی )

 (.9)شکل 

 مراحل داکینگ مولکولی

 AutoDock Toolsافزار برای انجام داکینگ مولکولی از نرم

بعدی . بدین منظور ابتدا ساختار سه(65)استفاده شد  1.5.6

و ساختار ترکیبات فلاوانونی از  PDBآنزیم آلفاآمیلاز از 

Pubchem افزار دانلود شدند. سپس با استفاده از نرمMVD  تمام

های آب، یکسری لیگاندهای اضافی های اضافی )مولکولمولکول

 صهای دیگر( حذف شدند. فایل آنزیم خالهمراه آنزیم و مولکول

به دست آمد. قبل از انجام مراحل داکینگ مولکولی برای 

 Chimera 1.7افزار مینیمایز کردن آنزیم و ترکیبات از نرم

و  Steepest Descentبرای  استفاده شد. به این صورت که

Conjugate Gradient  در نظر گرفته شد. سپس فایل  977تعداد

 Chimeraز خروجی آلفاآمیلاز و ترکیبات حاصل از مینیمای

انتخاب شدند. به ساختار  AutoDockافزار ورودی نرم عنوانبه

 Kolmanهای قطبی اضافه شدند. به آنزیم بار یدروژنهآنزیم 

charges  و به ترکیباتCompute Gastieger  اضافه شدند. سپس

ها برای ذخیره شدند. گرید باکس PDBQT صورتبهها فایل

ترکیبات تنظیم شدند  هاندازبهترکیبات مختلف بسته 

برای هر ترکیب تعریف شد(. پارامتر  Zو  X ،Y)پارامترهای 

 Lamarkianو خروجی  Genetic algorithm صورتبهداکینگ 

GA2  .یت برای تحلیل اینتراکشن میان درنهادر نظر گرفته شد

 Discovery Studioافزار از ترکیبات، از نرم هرکدامآلفاآمیلاز و 

Visualizer .استفاده شد 

 ی ترکیباتدارو همانندخواص 

دگان و دهن)پارامترهای لیپینسکی  ازلحاظترکیبات فلاوانونی 

تی دوسپذیرندگان پیوند هیدروژنی، وزن مولکولی، میزان چربی

 
 .Hesperidin، د( Naringin، ج( Hesperetin، ب( Naringeninساختار ترکیبات مهم فلاوانونی الف(  -1شکل 
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-(. برای ویژگی9و باندهای قابل چرخش( ارزیابی شدند )جدول 

( zink.docking.orgبه آدرس ) ZINKی از پایگاه موردبررسهای 

 استفاده شد.
 

 پارامترهای فیزیکوشیمیایی ترکیبات

واند تدارا بودن خواص فیزیکوشیمیایی مطلوب یک مولکول می

یک نامزد  عنوانبه موردنظرنقش مهمی در انتخاب ترکیب 

دارویی ایفا کند. در این تحقیق نیز پارامترهایی مانند میزان 

-ها، میزان جذب گوارشی و همقطبیدگی، مقدار حلالیت ترکیب

چنین مقدار سمیت برای همه ترکیبات فلاوانونی در نظر گرفته 

شد. برای تعیین قطبیدگی، حلالیت و جذب گوارشی از سرور 

SwissADME ( به آدرسhttp://www.swissadme.ch )(62)  و

 Lazar toxicityبرای مشخص شدن مقدار سمیت ترکیبات از 

predictions  به آدرسsilico.de/predict-http://lazar.in (68) 

 (.6استفاده شد )جدول 

 نتایج

دارو پارامترهای  ازلحاظبررسی ترکیبات فلاوانونی 

 ی و فیزیکوشیمیاییهمانند

-ی برای همه ترکیبات فلاوانونی و همدارو همانندپارامترهای 

قانون لیپینسکی در نظر  بر اساسچنین مهارکننده استاندارد 

. طبق این قانون، میزان جذب مناسب موقعی (67)گرفته شد 

 هایی باشد. وزندارای ویژگی موردنظرافتد که ترکیب اتفاق می

، 5تر از دوستی کمدالتون، میزان چربی 577تر از مولکولی کم

تعداد و  5تر یا مساوی د دهندگان پیوند هیدروژنی کمتعدا

باشد. از میان  97تر یا مساوی با یرندگان پیوند هیدروژنی کمپذ

 Hesperetinو  Naringeninترکیبات مهم فلاوانونی، دو ترکیب 

ود رباشند لذا انتظار میهای لیپینسکی را دارا میتمام ویژگی

 جذب بالایی در بدن داشته باشند.

 .است شدهگرفتهمهارکننده استاندارد در نظر  عنوانبهی ترکیبات فلاوانونی. ترکیب آکاربوز دارو همانندپارامترهای  -1جدول

 چرخش باندهای
-میزان چربی

 دوستی
 وزن مولکولی

پذیرندگان پیوند 

 هیدروژنی

دهندگان پیوند 

 هیدروژنی
 ترکیبات

9 56/6 65/686 5 3 Naringenin 

6 2/6 67/376 2 3 Hesperetin 

2 44/7- 5/577 94 7 Naringin 

8 94/7- 2/297 95 7 Hesperidin 

1 53/7- 2/245 91 94 Acarbose (Control) 

 

 کنترل آورده شده است(. عنوانبهتعیین پارامترهای فیزیکوشیمیایی و سمیت ترکیبات فلاوانونی )آکاربوز  -2جدول

 ترکیبات میزان قطبیدگی حلالیت جذب گوارشی سمیت

 Naringenin 11/72 -41/3 بالا فاقد سمیت

 Hesperetin 66/12 -26/3 کم فاقد سمیت

 Naringin 72/665 -17/6 کم فاقد سمیت

 Hesperidin 61/634 -67/3 کم فاقد سمیت

 Acarbose (Control) 98/369 93/6 کم فاقد سمیت
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میزان قطبیدگی ترکیبات رابطه مستقیمی با تعداد دهندگان 

اشد تر بو پذیرندگان پیوند هیدروژنی دارد هر چه این تعداد بیش

تر خواهد بود. از میان به نسبت میزان قطبیدگی نیز بیش

ترین قطبیدگی را بیش Hesperidinترکیبات فلاوانونی، ترکیب 

فلاوانونی حلالیت خوبی شود که همه ترکیبات دارد. مشاهده می

ر تیت نسبت به آکاربوز کمحلالاین  هرچنداز خود نشان دادند 

، روشن Lazer toxicityبینی پایگاه بوده است. با توجه به پیش

یک از ترکیبات سمیتی از خود نشان ندادند. لذا ایمن یچهشد که 

 بودن ترکیبات نیز چک شدند.

 نتایج حاصل از داکینگ مولکولی

حاصل از داکینگ میان آنزیم آلفاآمیلاز و ترکیبات  انرژی

چنین آمینواسیدهای درگیر در این میانکنش در فلاوانونی و هم

دهد که با است. نتایج حاصل نشان می شدهدادهنشان  3جدول 

توجه به انرژی حاصل از این میانکنش، اتصال مناسبی میان 

-هم شود.ر میکمپلکس آنزیم و تمام ترکیبات فلاوانونی برقرا

ترین آمینواسیدها درگیر در جایگاه فعال نشان داده چنین مهم

 شد.

یان شود که از مبا توجه به نتایج داکینگ مولکولی مشخص می

نسبت به نمونه کنترل  Naringeninترکیبات فلاوانونی، ترکیب 

کند. لذا برای درک بهتر از اتصال تری ایجاد میاتصال قوی

 های هیدروژنی، هیدروفوبی، یونی و، اینتراکشنرسپتور با لیگاند

 (.6یش داده شدند )شکل نمادسترسی حلال 

آمینواسیدهای درگیر در اینتراکشن رسپتور و لیگاند، دید 

گذارند. برای مقایسه اسیدهای تری از اتصالات به نمایش میروش

 کنترل آورده شده است(. عنوانبهترکیب )آکاربوز -انرژی حاصل از داکینگ و آمینواسیدهای درگیر در واکنش کمپلکس آنزیم -3جدول

 نام ترکیب انرژی داکینگ )کیلوکالری بر مول( اسیدهای آمینه درگیر در واکنش

Glu322-Lys324-Asp519-Asp521-

Asn522-Lys523-Lys524 
1/4- Naringenin 

Gln225-Lys324-Asp519-Asp521-

Asn528 
5/3- Hesperetin 

Phe273-Arg281-Asp519-Asp521-

Asn522 
8/3- Naringin 

Glu322-Lys324-Asp519-Asp521- 1/3- Hesperidin 

Glu322-Lys324-Asp519-Asp521-

Asn522-Lys523 
8/4- Acarbose (Control) 

 

 
 در جایگاه فعال آنزیم آلفاآمیلاز. الف( باندهای هیدروژنی، ب( هیدروفوبیسیته،  Naringeninبعدی اینتراکشن رسپتور و لیگاند نمایش سه -2شکل 

 دسترسی حلال.ج( اتصال یونی، د( سطح در 
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کس ی اینتراکشن کمپلدوبعدآمینه درگیر در اینتراکشن، نمایش 

 (.3و نمونه کنترل آورده شد )شکل  Naringeninآلفاآمیلاز با 

 

 بحث

نتایج حاصل از این پژوهش نشان داد که همه ترکیبات 

هار مفلاوانونی توانایی مهار آنزیم آلفاآمیلاز را دارند و میزان این 

کیلوکالری بر مول متغیر است. هر چه میزان  -1/4تا  -5/3از 

ری تدهد که اتصال قویتر باشد، نشان میامتیاز داکینگ منفی

یب چنین ترکمیان کمپلکس آنزیم و مهارکننده برقرار است و هم

ری تموردنظر با آمینواسیدهای جایگاه فعال اینتراکشن بیش

هش، در این پژو شدهانتخاباند. از میان ترکیبات فلاوانونی داشته

 -1/4تری داشته است )انرژی اتصال منفی Naringenin یبترک

کیلوکالری بر مول(. حتی امتیاز داکینگ نشان داد که ترکیب 

Naringeninتری نسبت به آکاربوز )مهارکننده ، اتصال قوی

ال تری برای اتصیل بیشکند و بنابراین تمااستاندارد( ایجاد می

ی پوشانبه آمینواسیدهای جایگاه فعال آلفاآمیلاز دارد. میزان هم

با آکاربوز نشان داد که نقاط اتصال مشترکی  Naringeninترکیب 

 شود.میان هر دو ترکیب در جایگاه فعال آلفاآمیلاز مشاهده می

ترین که مهم شدهدادههای قبلی نشان با توجه به پژوهش

 -Glu322اسیدهای جایگاه فعال آنزیم آلفاآمیلاز شامل آمینو

Asp519-Asp521-Asn522-Lys523-Lys524 و این  است

کنش میان کمپلکس آنزیم و آمینواسیدها نقش فعالی در برهم

 
 α-amylase- Acarboseب( کمپلکس  α-amylase- Naringenin( اینتراکشن میان الف( کمپلکس 2Dی )دوبعدنمای  -3شکل 
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. در این پژوهش نیز نشان داده شد (37 ،61)مهارکننده دارند 

را در میان سایر تری که اتصال قوی Naringeninکه ترکیب 

-می کنشترکیبات فلاوانونی دارد، با آمینواسیدهای مذکور برهم

نمونه  عنوانبهچنین مشخص شد که ترکیب آکاربوز دهد. هم

-Glu322-Lys324-Asp519استاندارد نیز با آمینواسیدهای 

Asp521-Asn522-Lys523 ینواسیدهای آمکنش دارد. برهم

 -α-amylaseکمپلکس درگیر در پیوند هیدروژنی میان 

Naringenin  شامل سه آمینواسیدAsp522 ،Asp519  و

Glu322 که در مورد کمپلکس  استα-amylase- Acarbose 

اما تعداد پیوندهای ؛ همین آمینواسیدها دخیل هستند

تر از بیش α-amylase- Naringeninی در کمپلکس واندروالس

یوندهای پد . هر چه تعدااست α-amylase- Acarboseکمپلکس 

-تری ایجاد میتر باشد، اتصال قویی بیشواندروالسهیدروژنی و 

س تر میان کمپلکداد پیوندهای بیش. لذا با توجه به تع(39)شود 

α-amylase- Naringenin  نسبت به کمپلکسα-amylase- 

Acarboseتر منطقی باشد.رود این اتصال قوی، انتظار می 

ای نشان داده است که بعضی ترکیبات تحقیقات گسترده

ها( موجب مهار آنزیم طبیعی )گیاهان و سایر میکروارگانیسم

شوند می In vivoو  In silico ،In vitroای هآلفاآمیلاز در محیط

(36، 33) .Jhong ( با بررسی داکینگ 6795و همکاران )

نشان  In silicoمولکولی تعدادی از ترکیبات طبیعی در محیط 

و  های لوتئولیندادند که از میان این ترکیبات فنولی، ترکیب

کیلوکالری بر  -3/4، -2/4ب کوئرستین با امتیاز داکینگ به ترتی

دیگری،  . در مطالعه(39)مول توانایی مهار آلفاآمیلاز را داشتند 

Yang  با شناسایی ترکیبات فنولیک از گیاه  6796و همکاران در

Bidens bipinnata  و اثر مهاری این ترکیبات بر آنزیم آلفاآمیلاز

به روش بیوانفورماتیکی نشان دادند که از میان ترکیبات فنولیک، 

-کیلوکالری بر مول بیش -2/3ی داکینگ باانرژترکیب ایزوکانین 

( با 6793و همکاران ) Nair. (34)ی را دارا بود ترین اثر مهار

اثبات کردند که  In vitroانتخاب ترکیبات فلاونوئیدی در محیط 

 یتوجهقابلهای متفاوت توانستند اثر مهاری 50ICیبات با این ترک

و  Tadera. تحقیقی که توسط (35)بر آلفاآمیلاز داشته باشند 

ز اآمیلاـا بر آلفـدهـوئیـر روی اثر مهاری فلاونـ( ب6772همکاران )

ی باانرژ Caempferolصورت گرفت، مشخص شد که ترکیب 

کیلوکالری بر مول بیشترین توان مهاری را داشت  -7/4اتصال 

(32) .Wang ( 6794و همکاران )های آنالوگ بامطالعه

Curcumin جه ها به این نتیو رابطه ساختار با فعالیت این آنالوگ

اثر مهاری  In silicoها در محیط رسیدند که این آنالوگ

( 6777و همکاران ) Kim. (38)ی بر آلفاآمیلاز داشتند توجهقابل

ه این ها ببا بررسی اثر مهاری فلاونوئیدها و داکینگ مولکولی آن

-Asp519نتیجه رسیدند که ترکیباتی که با آمینواسیدهای 

Asp521-Asn522-Lys523-Lys524 تری اینتراکشن بیش

رو در ینازا. (37)تری از خود نشان دادند دارند، اثر مهاری بیش

اینتراکشن با  به خاطر Naringeninاین پژوهش نیز ترکیب 

ینواسیدهای مذکور که در جایگاه فعال آنزیم حضور دارند، اثر آم

 کیباتتری نسبت به سایر ترمهاری و توانایی اتصال بیش

 فلاوانونی از خود نشان داد.
 

 گیرینتیجه
نتایج این پژوهش مشخص کرد که از میان ترکیبات فلاوانونی، 

های فیزیکوشیمیایی ویژگی به خاطر Naringeninترکیب 

ی مطلوب و امتیاز داکینگ منفی دارو همانندمناسب، خواص 

 انتظار هرچندتواند موجب مهار آلفاآمیلاز شود. )اتصال قوی( می

و تر این ترکیب در دتر و مطالعه دقیقرود که با بررسی بیشمی

 عنوانبه، بتوان از این ترکیب طبیعی In vitroو  In vivoمحیط 

یجه درنتیک مهارکننده بالقوه در مهار آنزیم آلفاآمیلاز و 

 جلوگیری از پیشرفت دیابت استفاده نمود.
 

 تشکر و قدردانی
اساتید بیوشیمی دانشگاه اصفهان در نویسندگان مقاله از 

خصوص راهنمایی و کمک در انجام این پژوهش نهایت کمال و 

 تشکر را دارند.
 

 تعارض منافع
 گونه نفع مالی و برخوردشوند هیچنویسندگان مقاله متعهد می

 اند.منافع از انتشار مقاله نداشته
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Abstract 
 

Background & Objective: Diabetes is one of the most common metabolic disorders. Alpha-

amylase plays an important role in the development of diabetes by breaking down 

polysaccharide. Therefore, the search for natural inhibitor for α-amylase is of particular 

importance. Therefore, the aim of this study was to investigate the inhibitory effect of 

flavanone compounds on α-amylase enzyme by bioinformatics method. 

Material & Methods: This study was performed in the computer environment 

(Bioinformatics). For this purpose, the structure of flavanone compounds and α-amylase 

was downloaded from PubChem & Protein Data Ban database, respectively. Then, the drug-

like parameter and physicochemical properties of flavanone compounds were investigated 

by Zink database and the Swiss ADME server, respectively. Then, in order to interact the 

compounds with α-amylase, one molecular docking software AutoDock Tools 6.0 was used. 

Finally, the results were analyzed using Discovery Studio 3.5. 

Results: The results showed that among the selected flavanone, naringenin compound was 

more desirable in terms of drug-like and physicochemical properties. Also, the result of 

molecular docking showed that the naringenin compound with a binding energy of -4.9 

kcal/mol had the highest inhibitory effect on the α-amylase. 

Conclusion: From this study, it can be calculated that naringenin compound shows more 

inhibitory ability due to its proper placement in the active site of α-amylase enzyme and 

interaction of key amino acids. By further investigation of this natural compound in In vivo 

& In vitro, it can be used as a natural inhibitor for the inhibition of α-amylase and the 

prevention of diabetes. 
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