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Bioinformatics study of the effects of Gluconodelta lactone,
Picrosin and Chavicol in inhibiting Tweak protein in order to

treat psoriasis

Negar Ghasemi59

Abstract
Background and purpose: Tooth decay is one of the most common mouth
and dental problems in which streptococcus mutans bacteria plays an
important role in causing it. In the presence of sugar, this bacterium
produces an acid that damages tooth enamel.

This study aims to investigate bioinformatically the effect of
theophylline, malic acid, vitamin C and xylitol compounds in inhibiting the
enzyme glucan sucrase (glucosyltransferase) which causes the creation of
biofilms of Streptococcus mutans bacteria to take a step towards introducing
effective compounds in the treatment of tooth decay.
Methods: In this study, to examine the way compounds bind to the active
site of the enzyme, draw the chemical structure of the compounds, convert
the files in Pdb format resulting from the drawing of ligands into SSD
format, investigate the possible toxicity of chemical compounds, energy
optimization, docking and analysis studies and The final analyzes were used
from H Dock online server, Hyperchem software, Open Babel, adverpred
online server, Chimera and Discovery software respectively.
Findings: The studied compounds are able to occupy the active site of the
enzyme and they can have a restraining role.
Conclusion: Vitamin C and theophylline are considered to be better
compounds for inhibiting glucan sucrase enzyme with less possible toxicity
and establishing more hydrogen bonds.

Keywords: Glucan sucrase (glucosyl transferase) enzyme, molecular
docking, tooth decay, Theophylline, Malic acid, Vitamin C and Xylitol.
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نیتامیود،یاسکیمالن،یلیتئوفباتیاثر ترکیکیوانفورماتیبیبررس
يماریسوکراز به منظور درمان بگلوکانمیدر مهار آنزتولیلیث و زا
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چکیده
ترین مشکلات دهان و دندان اسـت کـه بـاکتري   پوسیدگی دندان از رایج:زمینه و هدف

استرپتوکوك موتانس نقش مهمی در ایجاد آن دارد. این بـاکتري در حضـور قنـد باعـث     
مطالعه قصـد دارد بـا   نیارساند.میشود که به میناي دندان آسیبتولید نوعی اسید می

تـول یلیزاوث نیتامی، ودیاسکی، مالنیلیتئوفباتیاثر ترکیکیوانفورماتیبیهدف بررس
يبـاکتر يهـا لمیوفیبجادیتراسفراز) که باعث الیگلوکان سوکراز (گلوکوزمیدر مهار آنز

يمـار یبثر در درمـان ؤم ـبـات یترکیدر جهـت معرف ـ شودیاسترپتوکوکوس موتانس م
بردارد.یدندان گامیدگیپوس

می، ترسمیفعال آنزگاهیبه جاباتیاتصال ترکةنحویبررسيمطالعه برانیدر اها:روش
هـا بـه   Ligandحاصل از ترسیم Pdbها با فرمت تبدیل فایل، باتیترکییایمیساختار ش

، يژانـر يسـاز نـه یبه، بررسی بـروز سـمیت احتمـالی ترکیبـات شـیمیایی،      SSDفرمت 
،H Dockنی ـاز سـرور آنلا بی ـبـه ترت یینهـا يهـا لیو تحلهیو تجزنگیمطالعات داک

و Chimeraافزارهاي نرم،adverpred، سرور آنلاین Hyperchem،Open Babelافزار نرم
Discoveryستفاده شد.ا

شناسـی، دانشـکده علـوم پایـه،     شناسی سلولی و مولکولی، گروه زیستدانشجوي کارشناسی زیست.60
Negarghasemi800@gmail.comدانشگاه پیام نور، تهران، ایران.
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د نقـش  توانن ـو مـی انـد میفعال آنزگاهیمورد مطالعه قادر به اشغال جاباتیترکها:افتهی
مهاري داشته باشند.

ویتامن ث و تئوفیلین با بروز سمیت احتمالی کمتر و برقراري تعداد پیوند :يریگجهینت
آیند. هیدروژنی بیشتر ترکیبات بهتري براي مهار آنزیم گلوکان سوکراز به حساب می

، یمولکـول نـگ یترانسـفراز)، داک لی ـگلوکـان سـوکراز (گلوکوز  میآنـز : کلیديهايواژه
.تولیلیث و زانیتامیود،یاسکیمالن،یلیدندان، تئوفیدگیپوس

مقدمه
، کـاهش  دیاس ـدی ـها منجر به تولدراتیکربوهسمیموجود در دهان، با متابوليهايباکتر

نوسیشوند. استرپتوکوکوس موتانس، استرپتوکوکوس سابریها مدندانیدگیو پوسنایم
در مورد پاتوژنز پوسیدگی دندان، .[1]انديماریبنیایاحتماليهاها پاتوژنلیو لاکتوباس

)mutans.S(موتـانس کوسها بویژه روي اسـترپتوکو در درجۀ اول روي میکروارگانیسم
دنـدان عوامـل دیگـري نیـز     شود. البته شایان ذکر است که در بروز پوسیدگیکید میأت

.[2]باشندهاي ایمنی میزبان از جمله آنها میدخالت دارند که پاسخ
مطالعات در شیبه پيادیدارو، توجه زدیو زمان در تولنهیامروزه به منظور کاهش هز

يریروش، بکـارگ نی ـمعطوف شـده اسـت. در ا  یکیوانفورماتیبيهادارو به روشیطراح
یبـالا اثربخش ـ نـان یاطمبیکـه بـا ضـر   یمحاسباتيهاو روشیکیوانفورماتیبيابزارها

ری ـاخيهـا سـال یط ـکنندیمینیبشیآنها را پیالاحتمتیسمزیو نییداروباتیترک
[3].اندمورد توجه قرار گرفتهاریبس

از بـرگ چـاي   1888بـار در سـال   باشـد و اولـین  تئوفیلین از مشتقات گزانتین مـی 
استخراج شد. این دارو پودري بلورین، سفید رنگ، با طعم نسبتاً تلخ دارد کـه در دمـاي   

.[4]دشود ذوب میدرجه سانتیگرا270-274
در یع ـیطـور طب چهار کربنـه اسـت کـه بـه    دیاسکیلیکربوکسيدکیکیمالدیاس

جدا شـد) و  بیاز سبارنیاوليها وجود دارد (براوهیحاصل از میآليدهایاز اسياریبس
عنـوان  بـه يتجـار يغـذاها دیدر تولکیمالدیاز اس. [5]شودیسنتز ميبه صورت تجار
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و از شـود یکننده عطر و طعـم اسـتفاده م ـ  تیتقوکینیو همچنتهیدیکننده اسمیتنظ
عنـوان  بـه شود،یزا ميماریبيهاها و قارچيمانع از رشد باکتریآلدیاسنیکه اییآنجا

.]6[رودیکار مبهزینیکروبیکننده مکنترل
بـدن  یکیولـوژ یو بییایمیوش ـیبيهـا تیکه در فعالیاساسنیتامیوکیث نیتامیو

اسـت ازی ـکـلاژن مـورد ن  یچیساختمان مارپيریگشکليبرانیتامیونیدخالت دارد. ا
نیپرولیدروکسیبه هنیپروليضرورریغنهیآمدیاسونیلاسیدروکسیچون در مرحله ه

و نیاز کـلاژن را پـرول  %21. لازم به ذکر اسـت کـه   کندیکوفاکتور عمل مکیعنوان به
7دهد [یملیتشکنیپرولیدروکسیه , 8.[

D-یکنندگنیریشتیخاصیعیطور طبکه بهاستالکل پنج کربنه یپلکیتولیلیزا
مشابه ساکارز، ینیریغذا است که شیعیکننده طبنیریشکیاُل یپلنیا.]9دارد[ییبالا

بر گرم) و بـا  ي(کالر4با سهیدر مقا2,5نسبت به ساکارز دارد (يکمترياما مقدار انرژ
نبـات،  دی ـدر تولییغـذا عیقنـد در صـنا  نیگزیعنـوان جـا  کم بـه يکالرتوجه به مقدار

بـرخلاف  تـول یلیزا.]11 ,10د[شـو یاسـتفاده م ـ هایدنیو نوشیبستن، شکلات،ینیریش
از يریجلـوگ يعامل مؤثر براکیعنوان بهلیدلنیکند و به همینمدیتولدیساکارز اس

. آنـزیم  ]13 ,12شود[یاستفاده مهیشودندان و دهانریدندان در آدامس، خمیدگیپوس
اسـت.  GH70گلوکان سوکراز عضوي از خانواده آنزیمی گلیکوزید هیدرولازها موسوم به 

طـور  هاي مختلف اسـت امـا بـه   هاي مختلفی در سویهاین آنزیم داراي تعداد اسید آمینه
. نقـش  شـود کد مـی gftاسید آمینه بوده است و توسط ژن 1700-1100میانگین داراي

هـاي  کلیدي آنزیم گلوکان سوکراز در ایجاد پوسیدگی دندان موجـب شـده تـا پـژوهش    
کننـدة ایـن آنـزیم    وجو و معرفی ترکیبات مهـار هاي اخیر با هدف جستزیادي طی سال

.  ]14[ویژه ترکیبات گیاهی انجام شود خصوصاً ترکیباتی با منشأ طبیعی به
اي از آن اتصال مولکولی وجود دارد که نمونـه افزار برايچندین سرور، مجموعه و نرم

هـاي  طـورکلی از الگـوریتم  است. ابزارهاي داکینـگ مولکـولی بـه   H Dockسرور آنلاین 
هـاي مونـت کـارلو، الگـوریتم     هاي مبتنی بر قطعه، الگـوریتم وجو، مانند: الگوریتمجست

هـاي  تصـالات مولکـول  کنند. انواع اهاي دینامیک مولکولی استفاده میژنتیک و الگوریتم
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اي از آن اتصال پروتئین ـ  شود که نمونهمختلف با استفاده از داکینگ مولکولی انجام می
بینــی بــراي پــیشH Dock. ســرور [15]لیگانــد اســت کــه در مهــار آنــزیم نقــش دارد

هاي اتصال بین دو مولکول مانند: پروتئین و ترکیب شیمیایی با استفاده از یک کمپلکس
طور خودکار یـک سـاختار مـدل از الگـوي     اتصال هیبریدي است. این سرور بهاستراتژي 

HH Suite ،Clustalw2سازي داخلـی  همولوگ در بانک داده پروتئین با استفاده از مدل

سازد. یکی از معیارهاي ارزیابی نتیجه حاصل از این سـرور آنلایـن   میMODELLERو 
امتیـازدهی تکـراري مبتنـی بـر دانـش      امتیاز اتصال اسـت. امتیـاز اتصـال توسـط تـابع     

ITScorePP یاITScorePRتر به معناي مدل اتصال شود. نمره اتصال منفیمحاسبه می
برده شده قرار است سطح انـرژي  افزارهاي نام. با استفاده از نرم[16]احتمالی بیشتر است

ان سـوکراز مـورد   به آنزیم گلوک ـتولیلیث و زانیتامیود،یاسکیمالن،یلیتئوفترکیبات 
بررسی قرار بگیرد.

ها روش
ی پروتئین ـ لیگاند به منظور مولکولنگیانجام داکيبراH Dockاز سرور قیتحقنیدر ا

بـراي پیـدا کـردن لیگانـد مناسـب      اسـتفاده شـد.   مهار آنزیم پروتئینی گلوکان سوکراز 
.. مـورد بررسـی قـرار    هایی مانند: چاي، سیب، توت و.ترکیبات موجود در گیاهان و میوه

سازي کرده و گرفته و مراحل گفته شده را تماماً براي هر ترکیب به صورت جداگانه پیاده
در آخر لیگاندهایی که نتایج بهتري در آنالیز داکینگ مولکولی با آنزیم پروتئینی داشتند 

H Dockسـرور  در آنزیم پروتئینـی وگاندیللیمنظور فانیبدرا در این مقاله ذکر شد.  

مـورد  یـی داروتیبا خاصیباتیپژوهش، ترکنیدر امشاهده شد.نگیداکۀجیآپلود و نت
تیمـــــورد نظـــــر از ســـــابـــــاتیقـــــرار گرفـــــت. ســـــاختار ترکیبررســـــ

http://pubchem.ncbi.nlm.nih.govبـات یترکيسـاختار اتی ـدست آمد. نام و جزئه ب
بخش يحاومیمناسب آنزیستالیآورده شده است. ساختار کر1مورد مطالعه در جدول 

3/09وضـوح و 3aibبـا کـد   https://www.rcsb.org/pdbتیاز سـا يمرکزیکیتیکاتال

آنگستروم انتخاب و دانلود شد. 
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نگیداکيگلوکان سوکراز برانیو پروتئگاندیآماده کردن ل
شـد و سـپس   میترس ـHyperchemمورد نظر توسط برنامه يهاگاندیليساختار دو بعد

میآنـز یاضـاف يشد. در مرحله بعد سـاختارها نهیبهيافزار از نظر انرژنرمنیهمتوسط
حـذف شـد و   Discoveryافـزار  با استفاده از نرمینیوتئرپریغيهاها و بخششامل آب

لی ـفاشـد. یمولکـول نـگ یداکةو آمـاد نـه یبهکاملاChimeraًۀبعد از آن توسط برنام
در شـد. تیو سـابم يبارگـذار H Dockالعه در سـرور  مورد مطگاندیللیو فانیپروتئ

تـر  یاتصـال منف ـ يکه انـرژ یدانلود و مدلیمولکولنگیتا مدل برتر داک10مرحله بعد، 
شد.یبررسداشت کاملاً

بینی اثرات جانبی داروهاپیش
کـه از ترسـیم   PDBهـاي  فایـل Open Babelافـزار  نسخه ویندوز نرمابتدا با استفاده از 

Ligand ها ذخیره کرده بودیم را به فایلی با فرمتSSD    تبدیل شـد و سـپس در سـرور
کنیم و نتایج را بررسی بارگذاري میhttps://www.way2drug.com/adverpredآنلاین 

.کنیممی

نگیداکجینتازیمشاهده و آنال
Most favoured regions ،Disallowedشـامل  جی، نتـا نـگ یاکداتیپس از انجام عمل

regionsــا پــروتئگانــدیليهــاها، انــواع بــرهمکنشگانــدیاتصــال لي، انــرژ شــامل نیب
، یعـدد پ ـ يهـا ، انواع بـرهمکنش یدروفوبیهيها، برهمکنشیدروژنیهيهابرهمکنش

قابـل مشـاهده و   مـوارد ریو سامیفعال آنزگاهیمس موجود در جايهاونیبا رهمکنشب
Discoveryافـزار  لاعات مذکور، از نـرم طبه ایابیهستند. به منظور دستلیو تحلهیتجز

استفاده شد.HDock serverو
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. نام و جزئیات ساختاري ترکیبات مورد مطالعه1جدول 
جزئیات ساختاري ترکیبنام ترکیب  

نیلیتئوف
1,3-dimethyl-7H-purine-2,6-dione

دیاسکیالم
hydroxybutanedioic acid

ثنیتامیو

Oxo-L-threo-hexono-1,4-lactone-2,3-
enediol-2

تولیلیزا
Pentane-12345-pentol-(2R3r4S)
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هایافته
ــا ــل از ســا جینت ــراhttps://www.way2drug.com/adverpredتیحاص بیــترکيب
آورده 5و 4، 3، 2در جـداول  بی ـبه ترتتولیلیث و زانیتامیود،یاسکیمالن،یلیتئوف

HDock serverو Discovery studioافزار نرمیبررسجینتاریزهايشکلدر شده است.

. نشان داده شده استنگیداکاتیپس از عمل
قرار گرفتـه و  میفعال آنزگاهیدر جانگیدهد که با داکیرا نشان منیلیتئوف1شکل

,ASP909, ASP477, GLU515 HIS587, ASP588GLN96يهادیاس ـنـو یبـا آم 

GLN592,بـه دسـت   اتصـال يکند و سطح انرژیشرکت میدروژنیهوندیپلیدر تشک
است.-H dock ،123,30آمده از سرور آنلاین

قرار گرفته میفعال آنزگاهیجادرنگیدهد که با داکیرا نشان مدیاسکیمال2شکل
GLN592 , ASN862, ASP909  TYR916, ASN914, ASP477يهادیاسنویو با آم

است.-105,75اتصال يکند و سطح انرژیشرکت میدروژنیهوندیپلیدر تشک
قرار گرفتـه  میفعال آنزگاهیدر جانگیدهد که با داکیث را نشان منیتامیو3شکل

,ARG475يهـا دیاسنویو با آم ASN862, ASN914  ASP477, HIS587, ASP909,

GLN592, TYR916اتصـال  يکند و سطح انـرژ یشرکت میدروژنیهوندیپلیدر تشک
است.-128,23
قرار گرفته و با میفعال آنزگاهیدر جانگیدهد که با داکیرا نشان متولیلیزا4شکل

,ARG47, GLN592ASN862 ASN914, ASP477, GLU515يهادیاس ـنـو یآم

ASP909, HIS5, TYR916يکند و سـطح انـرژ  یشرکت میدروژنیهوندیپلیدر تشک
است.-110,36اتصال 

دهـد. ایـن   اسـت را نشـان مـی   میفعال آنـز گاهیدر جاکهستالیکوکرلیگاند5شکل
داراي پیوند هیدروژنی است.ILE427لیگاند با اسید آمینه
ندي مطالب بالا پرداخته شده است. ببه جمع6در جدول شمارة 
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نیلیتئوفبررسی عوارض جانبی .2جدول 
Pi1Pa2Side effect

0,6480,095Nephrotoxicity

0,7390,062Arrhythmia

0,8910,026Myocardial infarction

0,9580,022Cardiac failure

ة بروز بیشتر احتمال سمیت کلیوي است.دهندکه نشاندیاسکیمالبررسی عوارض جانبی .3جدول 
PiPaSide effect

0,0270,598Nephrotoxicity

0,6400,092Arrhythmia

0,4610,129Myocardial infarction

0,1750,298Cardiac failure

0,2160,463Hepatotoxicity

بررسی عوارض جانبی  ویتامین ث.4جدول 
PiPaSide effect

0,5200,125Nephrotoxicity

0,6630,085Arrhythmia

0,9260,021Myocardial infarction

0,7580,050Cardiac failure

العه به زیر کـلاس ترکیبـات غیرفعـال از نظـر ایجـاد      (احتمال غیرفعال بودن) تعلق ترکیب مورد مط.1
زند.بیماري را تخمین می

(احتمال فعال بودن) تعلق ترکیب مورد مطالعه به زیر کلاس ترکیبات فعال از نظر ایجـاد بیمـاري را   .2
زند.تخمین می
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دهدة بروز بیشتر احتمال نارسایی قلبی است.که نشانتولیلیزابررسی عوارض جانبی  .5جدول 
PiPaSide effect

0,0730,430Nephrotoxicity

0,5010,137Arrhythmia

0,4360,144Myocardial infarction

0,0040,923Cardiac failure

میفعال آنزگاهیدر جانیلیتئوفبیترک.1شکل

میفعال آنزگاهیدر جادیاسکیمالبیترک.2شکل
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میفعال آنزگاهیث در جانیتامیوبیترک.3شکل

میفعال آنزاهگیدر جاتولیلیزابیترک.4شکل

میفعال آنزگاهیدر جاستالیکوکربیترک.5شکل
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هاي هاي موجود بین ترکیبات مورد مطالعه و اسید آمینهانرژي اتصال و برهمکنش.6جدول 
جایگاه فعال آنزیم و احتمال بروز سمیت آنها

نام ترکیب
سمیت 
احتمالی
بیشتر

1هاي هیدروژنی با آمینو اسیدهابرهمکنش
رژي اتصال ان
دست آمده به

از سرور آنلاین
H Dock

,GLU515, ASP477,ASP909- نیلیتئوف ASP588,
HIS587,GLN592,GLN960

-123.30

سمیت مالیک اسید
کلیوي

GLN592,ASN862, ASP477,
ASN914,TYR916,ASP909

-105.75

,ASN914,ARG475,ASN862- ویتامین ث TYR916,
GLN592,ASP909,HIS587, ASP477

-128.23

بروز نارسایی زایلیتول
قلبی

ARG475,GLN592,TYR916,HIS587,
ASP909, GLU515,ASP477,

ASN914,ASN862

-110.36

بحث
ث و نیتامی، ودیاسکی، مالنیلیتئوفباتیدهد که ترکینشان منگیحاصل از داکجینتا
ترانسفراز) متصـل و  لیگلوکوزگلوکان سوکراز (میفعال آنزگاهیتوانند به جایمتولیلیزا

گلوکان سوکراز میبا آنزیدروژنیهوندیپ11يدارانیلیشوند. تئوفمیآنزنیموجب مهار ا
ولی ممکـن  گلوکان سوکراز هست میبا آنزیدروژنیهوندیپ11يدارادیاسکیهست. مال

میبـا آنـز  یدروژنی ـهوندیپ11يث دارانیتامی. واست سمیت کلیوي در فرد ایجاد کند
گلوکـان سـوکراز   میبـا آنـز  یدروژنی ـهونـد یپ12يداراتولیلیگلوکان سوکراز هست. زا

.اما ممکن است باعث بروز نارسایی قلبی شودهست 
گلوکان سـوکراز و  میمهار آنزيبرا2020و همکارانش در سال امکا که يادر مطالعه
 ــ ــان پوس ــد ترک  یدگیدرم ــام دادن ــدان انج ــدن ــریمنگبی ــا آمنیف ــویب ــن يهادیاس

ASP588, ARG475, ASP593برقـرار کـرده   یدروژنی ـهونـد یپمیفعال آنـز گاهیدر جا

ارتیک )، اسـید آسـپ  GLUنام کامل اسیدهاي آمینه نـام بـرده شـده در  جـدول: اسـید گلوتامیـک (      .1
)ASP ،() هیستیدینHIS ،() گلوتامینGLN) آسپاراژین ،(ASN ،() تیروزینTYR ،() آرژینینARG.(
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نیتـام یو (وASP588دیاسنوی) با آمنیلیما (تئوفیسمورد بررباتیکه در ترکیدرحال
برقـرار  یدروژنی ـهونـد یپمیفعال آنـز گاهیدر جاARG475دیاسنوی) با آمتولیلیث و زا

.]17اند[کرده
یسـتال یسـاختار کر یبررس ـيبـرا 2011و همکارانش در سـال  ایتوکه يالعهدر مطا

يهادیاسنویمالتوز با آمبیدندان انجام دادند ترکیدگیپوسيماریگلوکان سوکراز در ب
ASN481, SER589, ARG540ــزگــاهیدر جا ــال آن ،داشــته اســتنترکشــنیامیفع

فعـال  گاهیدر جایدروژنیهوندیها پدیاسنویآمنیبا اماباتیکدام از ترکچیکه هیدرحال
,ASP90يهادیاس ـنـو یآکـاربوز بـا آم  یعن ـیآنهـا  گریدبیترکاند.ندادهلیتشکمیآنز

HIS587, ARG475, GLU515, ASP588, ASP477ونـد یپمیفعـال آنـز  گـاه یدر جا
ــه ــردهیدروژنی ــرار ک ــد درحــالبرق ــه یان ــین ک ــاتیترکاز ب ــوفب ــا تئ ــا نیلیم ــویآمب ن

نـو یآمبـا  دیاسکیو مالASP909, ASP477, GLU515, HIS587, ASP588يهادیاس
,ARG475, ASP477يهادیاس ـنـو یآمباثنیتامیو وASP477, ASP909يهادیاس

HIS587, ASP909يهادیاس ـنـو یآمبـا  تـول یلیو زاASP477, GLU515, ASP909,

HIS58718[اندداشتهنترکشنیامیفعال آنزگاهیدر جا[.
یدر مــورد اتصــال مولکــول2022و همکــاران در ســال داســیلوا کــه يادر مطالعــه

نـو یبـا آم Licoricidinبی ـاسترپتوکوك موتانس انجام دادنـد ترک هیها علکالیتوکمیف
ــ ,GLY564, THR543, GLN736, GLY566, THR569, SER565يهادیاس

LYS567, THR568, HIS720, SER563برقرار یندروژیهوندیپمیفعال آنزگاهیدر جا
,GLN17, ALA18يهادیاس ـنـو یبا آمErycristagallinآنها گریدبیترککرده است.

LEU10, ARG13بیو ترکSophoraflavanone Gيهادیاس ـنـو یبا آمGLU1306,

PRO1210, GLU1211, ASP1208, LYS1261, TYR1209, GLN1308گـاه یدر جا
کـدام از  چیمـا ه ـ یبات مورد بررسیترککه در یداشته است درحالنترکشنیامیفعال آنز

یکیاند.برقرار نکردهیدروژنیهوندیپمیفعال آنزگاهینام برده شده در جايهادیاسنویآم
باتشانیاز ترکگرید

)Malividin-3,5-diglucosideيهادیاس ـنوی) با آمGLN592,GLU515گـاه یدر جا
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و نیلیمـا (تئـوف  یمـورد بررس ـ اتب ـیدر ترکوبرقرار کـرده  یدروژنیهوندیپمیفعال آنز
انـد  ادهدلیتشـک یدروژنی ـهوندیپمیفعال آنزگاهیدر جادیاسنویهردو آمهم ) تولیلیزا

میفعــال آنــزگــاهیدر جاGLU515دیاســنــویث آمنیتــامیو ودیاســکیــدر مالیولــ
در2019و همکـاران در سـال   بگـاواتی کـه  يامطالعهدر.]19نداشته است[نترکشنیا

اسـترپتوکوکوس موتـانس در   هی ـترانسـفراز عل لی ـگلوکوزيهامهارکنندهییشناسامورد
نـو آمیبـا ) Alloaromadendrene oxide–)1بی ـدنـدان انجـام دادنـد ترک   یدگیپوس
برقـرار  یدروژنی ـهوندیپمیفعال آنزگاهیدر جاTHR426TYR978, GLN553,هادیاس

نـام بـرده   ي هادیاسنویآمباکدام چیا همیمورد بررسباتیکه در ترکیکرده است درحال
.]20[اندبرقرار نکردهیدروژنیهوندیپمیفعال آنزگاهیشده در جا

گیري نتیجه
توان بیان کرد که ویتـامین ث بـا سـطح انـرژي     هاي صورت گرفته میبا توجه به بررسی

کنـد و  ار مـی پیوند هیدروژنی که در جایگاه فعال آنزیم با آمینو اسیدها برقـر 11کمتر و 
که احتمال بروز سمیت احتمـالی بـراي فـرد کمتـر اسـت      همچنین با در نظر گرفتن این

طور ترکیب شـیمیایی  تري براي مهار آنزیم گلوکان سوکراز است و همینترکیب مناسب
پیوند هیدروژنی با آمینـو اسـیدهایی کـه در    11و 123.30-تئوفیلین نیز با سطح انرژي 

تواند مانند ویتامین ث در مهار پوسیدگی دندان با احتمـال  شده، میها ذکر قسمت یافته
در مطالعـه  بـات یترکیتوجه به اثربخش ـبابروز عوارض جانبی کمتر، نقش داشته باشد. 

و invitroطیرا در شـرا بی ـترکنی ـتـوان اثـر ا  یمیلیتکمیبررسيبرایکیوانفورماتیب
invivoقرار داد.زیمورد آنال
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