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Abstract  

The increasing prevalence of antibiotic resistance among Gram-negative 

bacteria such as Pseudomonas aeruginosa and Acinetobacter baumannii has 

highlighted the urgent need to identify novel inhibitory compounds against 

key molecular targets. Drug resistance is a global problem, and the rate of 

resistance is growing in developing countries, constantly creating treatment 

problems in hospitals. By building a culture and following the advice of 

medical experts and microbiologists, we can benefit from the occurrence of 

deaths caused by drug-resistant infections. In the present study, the 

molecular interactions of two plant-derived compounds, p-cuminaldehyde 

and trans-anethole, with β-lactamase enzymes from these bacterial species 

were investigated using molecular docking analysis. The three-dimensional 

structures of the target enzymes were retrieved from the Protein Data Bank 

and subjected to appropriate preparation prior to docking simulations, which 

were performed using the HDOCK server. The results demonstrated that 

both compounds were capable of occupying the active site of the enzymes, 

and the negative binding energy values indicated a favorable affinity of 

these ligands toward the target sites. However, the findings of this study are 

limited to computational predictions, and further in vitro and in vivo 

experimental investigations are required to validate the biological efficacy 

of these compounds. 
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Anethole و  سودوموناس آئروژینوزادر  هولید شده بتالاکتاماز ی آنز یبر رو

 اسینتوباکتر بومانی
 

 *1نژاد اوید هقی 1نژاد مهدی رضاوردی

 .گروه میکروبیولوژی دانشکده دامپزشکی دانشراه ارومیه  ارومیه  ایران  ارشدیکارشناس. 1

 ,jataghinejad@gmail.com ORCID: 0000-0003-3333-267X نویسنده مسئول:* 

  26/09/1404پذیرش: هاریخ      10/09/1404بازنرری: هاریخ       08/08/1404بارگزاری: هاریخ 
 

  دهیچک

و ساودوموناس آئروژیناوزا  یرنظ یگرم منف تاییدر باکتر بیوهیکییمقاومت آنت یشافزا

 یاتاداف مولکاول یهعل یدمهارکننده  د یباتهرک یی  ضرورت شناسااسینتوباکتر بومانی

 یاااتیگ یاابکنش دو هرکمطال ااه  باارت  یاانرا بر سااته کاارده اساات. در ا یاادیکل

p-cuminaldehyde  وtrans-anethole کمک بااه ی دو باااکتر یاانبتالاکتاماااز ا ی بااا آنااز

 یرااهاتادف از پ تاایی آنز یب دقرار گرفت. ساختار ساه یمورد بررس یمولکول ینگداک

باا اساتفاده از  ینگفرایند داک ی سازاستخراج و پس از آماده Protein Data Bankداده 

 یاهدر ناح قرارگیاری ییهواناا یابنشان داد تر دو هرک یجانجام شد. نتا HDOCKسرور 

 یراندتال یناهصال مناسب ا یلهما یانررب یاهصال منف یانرژ یررا دارند و مقاد ی ف ال آنز

 تااایبینییشصاارفاً در چااارچوب پ یجنتااا یاالحااال  هحلیناساات. باا تاادف یراااهبااه  ا

انجاام مطال اات  یباات هرک یانا یساتیز یاثربخشا ییادهأ یانجام شده و برا یمحاسباه

 است. یضرور یلیهکم یشراتیآزما
 

 ینالدتید کومابتالاکتاماااز  هاارانس آنتااول  پارااا ی مولکااول ینااگداککلیاادی:  کلمااات

 .یبومان ینتوباکترسا  ینوزاسودوموناس آئروژ
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 مقدمه

توازی اختیاری با انادازه متوساط و از تای گرم منفی  توازی یا بیتا باسیلسودوموناس

تا با داشتن یک یا چند هاژک قطبی متحرک باوده  باشند. آننظر نوع هغذیه متفاوت می

یااد لتا رنردانااه محلااول در آب هوکاهااالاز و اکساایداز مثباات داشااته و ب ضاای از گونااه

شاوند. طور وسیع در خاک و آب یافت میتا آزاد زی بوده و بهاین ارگانیس  ]1[کنند.می

ای ملاحظاهسودوموناس آئروژینوزا از نظر ایجاد بیماری در انسان و حیاوان اتمیات قابل

دارد. زیستراه طبی ی این میکروارگانیس  در آب  خاک و گیاتان در حال فسااد باوده و 

شود. سودوموناس آئروژینوزا تمچنین ممکان اسات تا میز عفونتمو ب طیف وسی ی ا

 ]2[بر روی پوست و غشاتای مخاطی و مدفوع یافت شود.

طور شاایع در طور وسای ی در طبی ات انتشاار دارد و باهسودوموناس آئروژیناوزا باه
کاه ساودوموناس آئروژیناوزا  از  تا و ود دارد. با اینتای مرطوب در بیمارستانمحیط
تای مختلف بدن انسان مثل هواند در قسمتروبیوم طبی ی بدن انسان نیست  اما میمیک

غشاتای مخاطی  مجاری هنفسی و مجرای گوارش کلونیزه شود. این بااکتری در انساان 
تای ادراری  ریوی  زخ   سوختری  پوست  گوش میاانی و مننژیات نیاز مو ب عفونت

 ]3[شود.می

وناس آئروژینوزا شاامل اساب  گااو  ساگ و گرباه  حیوانات حساس در مقابل سودوم

تای زخ   هشکیل آبساه  طیور  مینک و گوسفند است. در اغلب حیوانات مو ب عفونت

شود و از لحاظ دامپزشکی حائز اتمیت تای ادراری میتای گوش و عفونتاسهال  عفونت

 ]2[است.

بیمارساتانی در ساط  عنوان پااهوژن مها  تای گذشته اسینتوباکتر بومانی بهدر دته

 هان ظاتر شده است. اتمیت بالینی آن با هو ه به مکانیس  مقاومت دارویی که کساب 

هرین باکتری مقاوم به کرده است  اتمیت بالایی دارد که این ارگانیس  را به یکی از موفق

عنوان یک پدیده مه  و محرک با افزایش چند دارو هبدیل کرده است. مقاومت دارویی به

تای بهداشتی در سراسر  هان ظااتر شاده اسات. در تای مراقبتتا برای سیست ینهتز

ومیار و مادت بساتری شادن و درماان  باا عاوار  مر  دلیل طولانیتای اخیر بهسال

 ]4[تا مرهبط بود.افزایش تزینه
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بوده و یک باکتری گرم منفای اسات  اسینتوباکتر بومانی مت لق به خانواده موراکسلا

تاا متناوع تساتند و شود. ایان عفونتتای بیمارستانی میور عمده باعث عفونتطکه به

تاای دساتراه ادراری  ممکن است شامل پنومونی اکتسابی و مرهبط یا ونتیلاهور  عفونت

 ]5[تای گوارشی  پوست و زخ  شود.مننژیت  باکتریمی  عفونت

   هانی هبادیل شاده تا به یک چالش مهبیوهیکی میکروگانیس امروزه مقاومت آنتی

تاا تاای ناشای از باکتریاست و یکی از م ضلات بهداشتی و درماانی در درماان عفونت

تاا رو باه بیوهیاک در اناواع باکتریتای مقاوم باه آنتیکه سویهباشد. با هو ه به اینمی

تای تای ناشی از باکتریبیوهیک مناسب در درمان عفونتافزایش است  لذا انتخاب آنتی

MDR  وXDR  بسیار ضروری است؛ بنابراین ب د از  داسازی و شناسایی نوع بااکتری از

با هو ه باه مقاومات چناد  ]6[بیوگرام ضروری است.تای بالینی  انجام آزمون آنتینمونه

دارویی در تر دو بااکتری گارم منفای ساودوموناس آئروژیناوزا و اساینتوباکتر بوماانی  

تای موثره گیااتی بار روی ایان اهیکی برای ارزیابی مادهصورت بیوانفورمای را بهمطال ه

باکتری را طراحی کنی  که تدف از این مطال اه بررسای داکیناگ مولکاولی دو هرکیاب 

بااارای ساااودوموناس آئروژیناااوزا و  Trans–anetholeو   p-cuminaldehydeگیااااتی

 باشد. اسینتوباکتر بومانی می
 

 تامواد و روش

 پژوتش طراحی و نوع

 کنشبارت  بررسای تادف باا کاه است (In silico) محاسباهی پژوتش یک مطال ه این

 تااایآنزی  بااا trans-anethole و p-cuminaldehyde گیاااتی هرکیااب دو مولکااولی

 داکیناگ. شاد انجاماسینتوباکتر بومانی  وسودوموناس آئروژینوزا  تایباکتری بتالاکتاماز

 الراوی بینیپیش و ف الزیست هرکیبات اولیه غربالرری در رایج روشی عنوانبه مولکولی

 .گرفت قرار استفاده مورد هرکیبات مهاری پتانسیل ارزیابی برای پروهئینلیراندا اهصال

 

 تدف تایآنزی  ساختاری مشخصات و انتخاب

 Protein Data Bankداده پایرااه از بتالاکتامااز تاایآنزی  کریساتالی ب دیسه ساختار
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(PDB) ساختار  سودوموناس آئروژینوزا برای .شد استخراج AmpC β-lactamase مت لق 

 انتخااب PDB ID: 4GZB کاد باا (Ambler classification) بتالاکتامازتا C کلاس به

 Dکالاس باه مت لاق OXA-58 β-lactamase سااختار  اساینتوباکتر بوماانی برای. شد

(oxacillinase-type) کد با PDB ID: 4Y0O ایان انتخااب .گرفات ارقار استفاده مورد 

 و کریساتالی سااختار مناساب وضاو، کاهاالیتیکی  ناحیاه بودنکامل براساس ساختارتا

 .شد انجام بیوهیکیآنتی مقاومت در تاآن کلیدی نقش بر مبنی پیشین تایگزارش

ییاد کارده  أبندی ساختاری که بیش از یک مر ع علمی م تبر آن را هطبقه براساس

β-lactamases  تاای بتالاکتامااز را کلاس 1؛  ادول شاوندکلاس اصلی هقسی  می 4به

 دتد.نشان می

 
 تای بتالاکتامازکلاس .1 دول 

 کلاس نوع مرکز ف ال منفیJ تای گرممثال در باکتری
TEM, SHV, CTX-M Serine (S) A 

IMP, VIM, NDM Metallo-β-lactamase (Zn-dependent) B 

AmpC  (ًمثلاP. aeruginosa AmpC) Serine cephalosporinase C 

OXA-58, OXA-24, OXA-14 Oxacillinase (OXA-type) D 

 

اند  گزارش شاده Dو  A, Cکلاس  ی  بتالاکتامازتاPAO1سودوموناس آئروژینوزا در 

 یازناساینتوباکتر بوماانی  در ]7[(Dوع )کالاس ن -OXAو  (Cکلاس ) AmpCاز  مله 

 یاتاتم کنندهیدرولیزهتاکارباپن  تای OXA یژهوبه Class Dو  Class C یتاخانواده

 ]8[.دارند ییبالا
 

 پروهئین ساختار اولیه سازیآماده

 Discovery Studio افازارنرم از اساتفاده باا PDB از شده دریافت پروهئینی ساختارتای

 ساایر و بلورت  لیراندتای تا یون آب  تایمولکول همامی مرحله  این در. شدند پردازش

. شاود  لاوگیری داکیناگ فرایند در هداخل ایجاد از ها شدند حذف غیرپروهئینی ا زای

 حفا  آنزی  ف ال ناحیه حاوی اصلی زنجیره هنها و حذف غیرضروری تایزنجیره سپس
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 ماورد سازیآماده ب دی مراحل برای و ذخیره PDB فرمت با تاپروهئین نهایی فایل. شد

 .گرفت قرار استفاده

 

 لیراندتا سازیآماده و ابانتخ

 مطال ااه مااورد لیراناادتای عنوانبااه trans-anethole و p-cuminaldehyde هرکیبااات

. شاد اساتخراج PubChem داده پایرااه از هرکیبات این شیمیایی ساختار. شدند انتخاب

 هحات سپس و هرسی  HyperChem افزارنرم از استفاده با لیراندتا دوب دی ساختارتای

 حاصال تااآن فضاایی کانفورماسیون پایدارهرین ها گرفتند قرار انرژی سازیهینهب فرایند

 تاایبینیپیش دقات افازایش و سااختاری تاایهنش کااتش تدف با مرحله این. شود

 .شدند ذخیره داکینگ برای مناسب فرمت با شدهبهینه ساختارتای. شد انجام داکینگ
 

 داکینگ برای پروهئین نهایی سازیآماده

 UCSF Chimera افازارنرم در شادهاصلا، تاایفایل تا پروهئین نهایی سازیآماده ایبر

 بارتاای اصالا، تیادروژن  تاایاه  افازودن شامل Dock Prep فرایند. شدند بارگذاری

 سازیکمینه هحت تاپروهئین ساختار سپس. گرفت انجام پیوندتا وض یت هنظی  و  زئی

 تندسای پایادار وضا یت یاک باه هاا شدند داده رارق (Energy Minimization) انرژی

  ایرااه باه لیراناد اهصال نحوه بینیپیش دقت بهبود در مهمی نقش مرحله این. برسند

 .کندمی ایفا آنزی  ف ال
 

 داکینگ نوع و ف ال  ایراه ه ریف

 ف اال  ایرااه. شاد انجام (site-directed docking) تدفمند صورتبه مولکولی داکینگ

 حضااور و PDB مر ااع ساااختارتای در مو ااود ساااختاری اطلاعااات براساااس تاااآنزی 

 بارای. شاد ه ریاف قبلای مطال اات در شاده گازارش کلیدی کاهالیتیکی تایماندهباقی

AmpC β-lactamase  درگیار تایاسایدآمینه و سرین تایماندهباقی شامل ف ال ناحیه 

  ایراه  OXA-58 β-lactamase مورد در. شد گرفته نظر در لاکتام-β حلقه تیدرولیز در

 .شد ه ریف oxacillinase-type مشخصه تایماندهباقی براساس ف ال
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 پارامترتا و مولکولی داکینگ انجام

 HDOCK آنلایان سارور از استفاده با تدف تایآنزی  و لیراندتا بین مولکولی داکینگ

 فرایناد و شادند بارگاذاری رسارو باه لیراناد و پاروهئین شدهآماده  تایفایل. شد انجام

 اهصاال حالات چنادین لیراناد  تر برای. شد ا را سرور فر پیش هنظیمات با داکینگ

 از. بودناد آنازی  ف ال  ایراه در لیراند مختلف تایکانفورماسیون نمایانرر که شد هولید

 بانتخاا اهصال انرژی و داکینگ امتیاز براساس برهر مدل 10 هولید شده  تایمدل میان

 .شدند

 نتایج اعتبارسنجی و نهایی مدل انتخاب هحلیل 

 ساارور و Discovery Studio افاازارنرم از اسااتفاده بااا داکینااگ منتخااب تایماادل

PDBsum Generate اهصاال  انارژی شاامل ارزیابی م یارتای. گرفتند قرار هحلیل مورد 

 Most) هصاالا غیرمجااز و مجااز ناواحی ف اال   ایرااه در لیراناد قرارگیاری موق یت

Favoured و (Disallowed Regions پیونادتای  مله از مولکولی تایکنشبرت  نوع و 

 لیراناد تار بارای نهایی مدل .بود π-π ه املات و تیدروفوبی تایکنشبرت  تیدروژنی 

 با سازگار و منطقی مولکولی کنشبرت  الروی و اهصال انرژی کمترین از هرکیبی براساس

 باا و کیفای صاورتبه نتاایج اعتبارسانجی. شاد انتخااب ف ال  ایراه بیوشیمیایی نقش

 بتالاکتاماز تایآنزی  شده شناخته ساختاری تایویژگی با لیراندتا اهصال الروی مقایسه

 و پاذیرفت صورت محاسباهی تایبینیپیش چارچوب در صرفاً نتایج هفسیر. گرفت انجام

 .شد ا تناب ینیبال کاربردتای به تاآن مستقی  ه می  از

 

 نتایج

 انجاام از پس Discovery Studio افزارنرم از استفاده با مولکولی داکینگ از حاصل نتایج

 بررسای شامل تاهحلیل. گرفت قرار هحلیل مورد HDOCK سرور هوسط داکینگ فرایند

 تاایکنشبرت  ناوع و اهصاال انارژی آنزی   ف ال  ایراه در لیراندتا قرارگیری موق یت

 .بود تدف پروهئین و لیراند بین لکولیمو
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 سودوموناس آئروژینوزا بتالاکتاماز آنزی  با هرکیبات داکینگ

 بتالاکتاماز آنزی  ف ال  ایراه در p-cuminaldehyde هرکیب آمده دستبه نتایج براساس

 تایمانادهباقی باا مستقیمی تیدروژنی پیوند تیچ اما گرفت  قرارسودوموناس آئروژینوزا 

 -86/95 با برابر هرکیب این اهصال انرژی حال بااین. نکرد ایجاد آنزی  ف ال ایاسیدآمینه

 آنزی  ف ال ناحیه به اهصال برای مناسب هرمودینامیکی همایل دتندهنشان که شد گزارش

 (.1 شکل) است

 آنازی   ف ال  ایراه در مناسب قرارگیری بر علاوه trans-anethole هرکیب مقابل  در

 هرکیاب ایان اهصال انرژی. کرد ایجاد ASN314 ماندهباقی با پایدار تیدروژنی پیوند یک

 اهصاال انرژی کنار در تیدروژنی پیوندتای و ود(. 2 شکل) آمد دستبه -65/93 با برابر

 p-cuminaldehyde باا مقایسه در پروهئینلیراندا کمپلکس نسبی پایداری بیانرر منفی

-trans  سودوموناس آئروژیناوزا برای بررسی مورد هرکیب دو نمیا در کلی  طوربه .است

anethole نسبت هریمطلوب اهصال الروی مؤثرهر  مولکولی تایکنشبرت  ایجاد دلیلبه 

 .داد نشان p-cuminaldehyde به

 

 
سودوموناس  بتالاکتاماز آنزی  ف ال  ایراه در p-cuminaldehyde داکینگ نمای .1شکل 

 آئروژینوزا
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 سودوموناس آئروژینوزا بتالاکتاماز آنزی  ف ال  ایراه در trans-anethole داکینگ نمای .2شکل 

 

 اسینتوباکتر بومانی  بتالاکتاماز آنزی  با هرکیبات داکینگ

-p هرکیب که داد نشان اسینتوباکتر بومانی بتالاکتاماز آنزی  برای مولکولی داکینگ نتایج

cuminaldehyde شاده مشااتده نتایج مشابه اما است  گرفته قرار آنزی  لف ا  ایراه در 

 ف ال ایاسیدآمینه تایماندهباقی با مستقیمی تیدروژنی پیوندسودوموناس آئروژینوزا  در

 (.3 شکل) شد گزارش -70/86 با برابر هرکیب این اهصال انرژی. نکرد ایجاد

 پیوناد ساه و داد نشان را پایدارهری اهصال الروی trans-anethole هرکیب مقابل  در

 اهصاال انارژی. کرد ایجاد THR314 و ASN344  SER316 تایماندهباقی با تیدروژنی

 تیادروژنی پیونادتای ه داد افزایش(. 4 شکل) آمد دستبه -69/81 با برابر هرکیب این

 کنشبرت  دتندهنشان و کند ایفا آنزی الیراند کمپلکس هثبیت در مهمی نقش هواندمی

 trans-anethole تا یافتاه ایان براساس .است تدف آنزی  با هرکیب این هرقوی لکولیمو

 بتالاکتامااز آنازی  با کنشبرت  برای بالاهری پتانسیل  p-cuminaldehyde با مقایسه در

 .داد نشان خود ازاسینتوباکتر بومانی 

 

 



 15.....                         بر Trans-Anetholeو  p-Cuminaldehyde یاتیگ یبدو هرک یمولکول ینگمطال ه داک

 
 اسینتوباکتر بومانی لاکتامازبتا آنزی  ف ال  ایراه در p-cuminaldehyde داکینگ نمای .3شکل

 

 
 اسینتوباکتر بومانی بتالاکتاماز آنزی  ف ال  ایراه در trans-anethole داکینگ نمای. 4شکل 

 

 گیریبحث و نتیجه

 و p-cuminaldehyde گیااتی هرکیاب دو تار که داد نشان محاسباهی مطال ه این نتایج

trans-anethole بااکتری دو تار در بتالاکتامااز آنزی  ف ال  ایراه با کنشبرت  به قادر 

 نااوع و اهصاال الراوی ترچنااد تساتند؛اسااینتوباکتر بوماانی  و ساودوموناس آئروژیناوزا

-trans هرکیاب بااکتری  گوناه دو تار در. باود متفااوت تااآن مولکولی تایکنشبرت 

anethole در هرمناساب یاابیموق یت و پایادارهر تیادروژنی پیونادتای ایجااد واسطهبه 

 .داد نشان p-cuminaldehyde به نسبت بهتری محاسباهی عملکرد آنزی   ف ال  ایراه

 اسات؛ راساتات  تمکااران و میرزائای هوساط شادهگزارش نتاایج با حاضر تاییافته
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 آلکالوئیاادتا   ملااه از مختلااف طبی اای هرکیبااات نیااز تاااآن مطال ااه در کااه طوریبااه

 نشاان را بتالاکتامااز آنازی  ف اال  ایرااه به اهصال هوانایی تاهرپن و تافنل فلاونوئیدتا 

 کماپلکس پایاداری در ماؤثر عوامال از یکی عنوانبه تیدروژنی پیوندتای ه داد و دادند

 پیونااد ه ااداد بیشااترین بااا فلاونوئیاادتا مااذکور  مطال ااه در. شااد مطاار، اآنزی لیراند

 باا هرکیباات کاهدرحالی شادند؛ گازارش محاساباهی مهارکنناده هرینقاوی تیدروژنی 

 ]9[داشتند. کمتری اهصال پایداری کمتر  پیوندتای

 هرانسافرازگلوکوزیل آنازی  مهاار زمینه در موسوی و شهبازی مطال ه نتایج تمچنین

 کمپلکس پایداری بهبود به هواندمی تیدروژنی پیوندتای ه داد افزایش که دتدمی نشان

-trans کاه طوریبه شد  مشاتده نیز حاضر مطال ه در الرو این. شود منجر اآنزی لیراند

anethole بتالاکتامااز تایآنزی  به هریپایدار اهصال بیشتر  تیدروژنی پیوندتای ایجاد با 

 ]10[داد. نشان باکتری دو تر

در مطال ه زارع و تمکاران که با تدف بررسی داکینگ مولکولی هرکیبات زیستی گیاه 
کاندیدا آلبیکانس  5-با آسپارهیل پروهئاز هرشحی  (.Thymus vulgaris Lآویشن باغی )

انجام شد. نتایج این مطال ه نشان داد که انرژی اهصال هرکیبات آویشن به  ایرااه ف اال 
متغیر مشاتده شد. بیشترین همایل اهصال به  ایراه ف ال  -4/3ها  -9/9از  SAP-5آنزی  

بود. سه هرکیاب  Ellagic Acid و Eriodictin, Taxifolinهرکیب  3این آنزی  مربوط به 
دتنده خااواد دارویاای نشااان SwissADMEمنتخااب بااا اسااتفاده از ساارور آنلایاان 

هرکیاب  2امیدوارکننده این هرکیبات بود. نتایج مطال اه حاضار نشاان داد کاه از میاان 
trans-anethole  وp-cuminaldehyde  هرکیاااب  trans-anethole  باااا ایجااااد پیوناااد

کنش بهتر به آنزی  بتالاکتامازی در تر دو باکتری ساودوموناس برت  تیدروژنی بیشتر و
آئروژینوزا و اسینتوباکتر بومانی را نشان داد و با هو ه انتخاب هرکیبات گیاتی مؤثر برای 

 ]11[گرفته نظر تمسویی را دارند.حذف میکروارگانیس  در تر دو مطال ه صورت

 HIV-1نگ مولکولی آنزی  پروهئاز ویاروس نصرهی و بهبهبانی در مطال ه خود با داکی

هرپنوئیدی با منشأ گیاتی و قارچی را انجاام دادناد. نتاایج ایان مطال اه با هرکیبات هری

هرپنی تمانند داروتای استاندارد  سه ناحیاه کنش هرکیبات هرینشان داد که محل برت 

سایل خصوصااً حفاظت شده و کاهالیتیکی دومین مرکزی  فلاپ و دومین انتهاای کربوک



 17.....                         بر Trans-Anetholeو  p-Cuminaldehyde یاتیگ یبدو هرک یمولکول ینگمطال ه داک

واقااع در  ایراااه ف ااال  ASP29و  Asp25-Ala28-Gly27-Asp30تای اسااید آمینااه

تاای ایان ناواحی نشاان داد کاه کنشباشد. تمچناین بررسای برت می HIV-1پروهئاز 

این  IC50تای ایجاد شده در این مناطق ارهباط مستقیمی با مقادیر استحکام میان کنش

ضر ت  نشان داد بهترین هرکیب با اهصال پیوند تیدروژنی هرکیبات دارد. نتایج مطال ه حا

باشد. تار دو مطال اه برای تر دو باکتری مورد بررسی می trans-anetholeقوی  هرکیب 

 ]12[راستا است.خاطر استفاده از هرکیبات گیاتی ت به

مطال ه انجام شده هوسط کلهر و سیروسی با تدف بررسی داکینگ مولکولی هرکیبات 

هرین پیوندتای درگیر در نشان داد که مه  OXA-48ینی برای مهار آنزی  کارباپنماز فناز

  اهصالات تیدروفوبی بودناد. در OXA-48تا با آنزی  کارباپنماز اهصالات هرکیبات فنازین

میان همام هرکیبات مورد مطال ه  بهترین هرکیب حاصال از نتاایج داکیناگ مرباوط باه 

Aotaphenazine  PhenazinolinE  وBaraphenazineD  بود و تمچنین در نتایج ارائاه

شده در مطال ه حاضر بارای مهاار آنازی  بتالاکتاماازی هولیاد شاده هوساط دو بااکتری 

سودوموناس آئروژینوزا و اسینتوباکتر بومانی با هرکیبات گیاتی نشاان داد کاه هرکیباات 

 ]13[ینی بهتری را داشته باشد.بهواند  ز  داروتای امیدوارکننده با آیندهگیاتی ت  می

 کاه داشات هو ه باید مناسب  کنشبرت  الروتای و منفی اهصال تایانرژی و ود با
 عنوانباه هرکیباات م رفای یاا آنزیمی مهار اثبات برای هنهاییبه مولکولی داکینگ نتایج
 لرریغرباا و اولیاه بینایپیش برای ابزاری مولکولی داکینگ. نیستند کافی بالقوه داروی

 in vivo و in vitro آزمایشاراتی مطال اات با باید آن نتایج و شودمی محسوب هرکیبات
 کنشبارت  پتانسایل دتندهنشاان صارفاً پاژوتش ایان تاییافتاه بنابراین شوند؛ هأیید

 درماانی اثربخشی به مستقی  صورتبه نباید و بوده تدف آنزی  با هرکیبات این مولکولی
 باه نسابت trans-anethole که دتدمی نشان مطال ه این مجموع  در .شوند داده ه می 

p-cuminaldehyde در بتالاکتامااز آنازی  با مؤثرهری کنشبرت  و پایدارهر اهصال الروی 
 مطال اات بارای مناساب گزینه یک عنوانبه هواندمی و دارد بررسی مورد باکتری دو تر

 تاایآزمون هر دقیاق ساختاری تایرسیبر انجام. شود گرفته نظر در ب دی آزمایشراتی
 واق ی نقش شدن روشن به هواندمی زیستی تایارزیابی و سمیت مطال ات آنزیمی  مهار
 .کند کمک بیوهیکیآنتی مقاومت با مقابله در هرکیبات این
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