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 (06/04/1402تاریخ پذیرش:  - 26/10/1401)تاریخ دریافت:  

 هااسترپتوکوک گروه نيترمهميک باکتری گرم مثبت و  a (GAS a) نوع وژنزيپ استرپتوکوکوس

 و یآلودگ بازمان هم عوارض و هاعفونت انتقال از یريجلوگ یبرا یاسترپتوکوک تيفارنژ. است

 یکيوانفورماتيببررسی  مطالعه، نيااز  هدف. دارد ازين مناسب یکيوتيبیآنت درمان به یبعد عواقب

 روش به پژوهش نيااست.  (SP - PTP) فسفاتاز نيروزيت ميآنزگونه دارويی بر  16 فعال باتيترک

 ۀگون 16 دييتأيی مورد ايميتوشيف بيترک 850 ابتدا منظور، نيبد. گرفت صورت یليتحل -یفيتوص

 ،یگل ميمر زوفا، ل،يزنجب پتوس،ياکال زرشک، ن،يدارچ خک،يم ورا،آلوئه شن،يآو شامل یاهيگ

شيميايی  و فرمولی آورجمعاز مقالات  حرا و، شيرين بيان پونه بنفشه، بارهنگ، زردچوبه، گزنه،

. شد دانلود PDBپروتئين مورد نظر از سرور  .شد افتيدر pubchem داده گاهيپا ازها آن

توسط  یمولکول نگيداک زيجهت آنال (گاندي)ل یعيطب باتيو ترک نيپروتئ یسازازآن آمادهپس

سپس تعيين جايگاه  .شدانجام  AutoDockToolsو  DS Visualizer ،Chimera5 یافزارهانرم

ی ترکيبات گياهی و مولکول نگيداک، PyMOL افزارنرم و  castpفعال با استفاده از سرور آنلاين

انجام شد. نتايج  Auto Dock Vina (Trott and Olson 2010) افزارنرمپروتئين مورد نظر با 

بررسی شد. پس از آن استخراج  Discovery Studio 2.1 و lig plot+ افزارنرمتوسط دو 

بر  باتيترک تيسم ن کلاسييو تعSwiss ADME خصوصيات فيزيکوشيميايی ترکيبات از سرور 

 19 ،یبررس مورد باتيترک نيب درانجام شد. Toxtree  افزارنرمانين ليپينسکی با استفاده از اساس قو

 ،Methoxyhydnocarpin،Linalyl acetate  ،1،3-diisopropylnaphthalene-′5 بيترک

Ellagic acid، Umbelliferon، Carnosol، Berberine، Berlambine، Tannin، 

Quercetin، Aesculetin،Apoatropine ، Coumarin، emodin  وalpha-Bourbonene 

 alpha-Bourbonene بيترک نشان دادند. را فسفاتاز نيروزيت ميآنزی مهارکنندگ زانيم نيبالاتر

 جهينت توانیم پژوهش نيا جينتا از .دارد ینييپا یگوارش جذب ن،ييپايی زاجهش تيمز داشتن با

 اهيگ در موجود Linalyl acetateب يترک ،مورد مطالعه باتيترک نيترمهم انيم از که گرفت

 یگوارش جذب ،کم يیزاجهش مانند یمناسب اتيخصوص داشتن و برهمکنش نيترشيب با بارهنگ

جهت مهار اين باکتری  مناسب بيترک کيعنوان به تواندیمی نسکيپيلاز قانون  یرويپو با  بالا

 .شود یمعرف

 های کلیدیواژه
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 توانندیم هانیکه اغلب ا دیرویم یاهیگ ۀهزاران گون رانیا در

م قلاادر حال حاضر  نکهیباشد؛ با توجه به ا ییاثرات دارو يدارا

و صنعت  شوندیساخته نم رانیدر ا ییدارو یۀاز مواد اول يادیز

واد ارزان م یۀته ازمندینخود  يهانهیکاهش هز يبرا يداروساز

 تواندیم هیعنوان مواد اولبه یاهیاست، استفاده از منابع گ هیاول

هور ظ. (Talei et al. 2007) باشد ازین نیکاهش ا يهااز راه یکی

 يهاکیوتیبیمقاومت در برابر آنت شیبا افزا زايماریب يهاکروبیم

 دیجد یکروبیکشف عوامل ضد م جهت یمهم زهیانگ ،موجود

 گریو از طرف د (Okiti and Osuntokun 2020) هستند

ه ب ییاز فساد مواد غذا يریجلوگ يکه برا ییایمیش يهانگهدارنده

 الیاکتریمواد آنت در مورد قیتحق تی، همه اهمشودیها افزوده مآن

 .(Talei et al. 2007) سازدیرا مطرح م یاهیو گ یعیطب

نسان در ا تیو معلول ریوممرگ لیاز دلا یکی یعفون يهايماریب

ن در سطح جها هايماریبکل  میزاندرصد از  22حدود  رایاست؛ ز

ناخته شاست که بشر  يماریب نیترعیگلودرد، شا. ردیگیرا در برم

تا  2درصد از مردم هر سال  2۵ باًیگزارش شده است که تقر .است

جه . با تو(Mehreen et al. 2016) کنندیدوره عفونت را تجربه م ۳

 یکیولوژیفعال ب يبه آنچه ذکر شد، اکنون توجه به سمت اجزا

مورد  یاهیگ يعنوان داروکه به یاهیگ يهاجدا شده از گونه

 یکروبیخواص ضد م ، جلب شده است.رندیگیاستفاده قرار م

 تیمتابول نیها در ارائه دادن چندآن ییمربوط به توانا اهانیگ

 یبکرویضد م تیفعال يدارا دهیچینسبتاً پ ياز ساختارها هیثانو

 .(Hemeg et al. 2020) است

گرم مثبت  يهاکوک نیتراز مهم یکی وژنزیاسترپتوکوکوس پ

گروه  نیترمهمa (GAS ) نوع وژنزیاست. استرپتوکوکوس پ

سالانه در . است تیفارنژ يهايباکتر تیفعال لیاسترپتوکوک به دل

 یاسترپتوکوک تیمورد فارنژ ونیلیم 600حدود  ،سراسر جهان

از  يریجلوگ يبرا یاسترپتوکوک تیگزارش شده است. فارنژ

به  يو عواقب بعد یزمان با آلودگعوارض هم ها وانتقال عفونت

 Wijesundara and)دارد  ازیمناسب ن یکیوتیبیدرمان آنت

Rupasinghe 2019) .بهداشتی و پزشکی استرپتوکوک  اهمیت

حاد چرکی بلکه به  يهاعفونت جادی( نه فقط به خاطر اA) گروه

دلیل پیامدهاي پس از عفونت استرپتوکوکی، از جمله تب 

هاي کلیه و آماس مفصلی روماتیسمی، آماس حاد، گلومرول

و  (Guilherme et al. 2006) واکنشی است. تب روماتیسمی حاد

 نیپیامدهاي خود ایمنی ا نیترمیوخ ،یقلب یسمبیماري رومات

اند و عفونت هستند که کودکان بسیاري را سراسر جهان مبتلا کرده

 یکروبیم يهگون نیاند. اموجب ناتوانی و مرگ مبتلایان شده

خط  نیاول کیوتیبیآنت نیاست و ا نیلیسیهمچنان حساس به پن

اما در باشد میبدون عارضه استرپتوکوک  يهاعفونت يبرا یدرمان

 است: تینکته حائز اهم چند هاکیوتیبیاستفاده از آنت

ار مورد توجه قر دیکه وجود دارد و با يابالقوه یعوارض جانب -1

)تهوع،  یاز علائم گوارش یبا برخ کیوتیبی. مصرف آنترندیگ

 و درد سیازیدیبرفک/کاند ،یاسهال(، بثورات پوست ایاستفراغ 

اوقات ممکن است  ی. گاه(Dancer 2004) مفاصل  همراه است

 و (Dancer 2004) کبد ای هیکل بیآس ای یمشکلات خون

که  حد از شیب تی)واکنش حساس یلاکسیشوک آناف طورهمین

کشنده  یکه گاه شودیم ی، شوک و فروپاشیدگیپر منجر به رنگ

 زین گرید يبا داروها یوجود داشته باشد. تداخل احتمال زین است(

 .(Gyte et al. 2014) ردیمورد توجه قرار گ دیبا

به  يریگطور چشمبه نیلیسیسال گذشته، کاهش اثر پن 1۵در  -2

 یاصل لیاست. دلا افتهی شیمناطق جهان افزا یدرصد در برخ 40

داخل  ي( ماندگار1اند از: )عبارت نیلیسیپن یکاهش اثربخش

به بافت لوزه،  نیلیسیپن فینفوذ ضع لیدل، بهS. pyogenes یسلول

 .S ي( حفاظت از باکتر2لوزه ) خاطم يهااز جمله سلول

pyogenes کننده  دیتول گرید يهايتوسط باکترβ-  لاکتاماز )مانند

Staphylococcus aureus Haemophilus ،Moraxella 

catarrhalis) دهان  يوتایکروبیاز م یکه معمولاً بخش يهوازیو ب

که  S. pyogenesو  M. catarrhalis نیب یشان( همپو۳هستند. )

 قیرا از طر S. pyogenes تیجمع یکلون جادیممکن است با ا

( 4دهد. ) شیمخاط انسان افزا يهابه سلول یچسبندگ لیتسه

 يمواد مغذ يبرا تواندیکه م مشترک ییایباکتر ومیکروبیم رییتغ

جهت،  نیاز ا. (Pichichero and Casey 2007)رقابت کند 

 نیلیسیپن بهکه  يافراد يبرا ینیگزیعنوان جابه دهایماکرول

 .(Neyestani et al. 2007) شودیم هیدارند توص تیحساس

دست از  نیا دیموفق به تول يداروساز عیگرچه صنا

اند، اما در حال گذشته شده يدر سه دهه دیجد هايکیوتیبیآنت

  مقدمه
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 شیافزا هاسمیکروارگانیتوسط م زیداروها ن نیبه ا ومتحاضر مقا

انجام  لیکه در کشور برز يادر مطالعه .(Cohen 1992)است  افتهی

 يولوژیکروبیمقاوم در م يهاسمیکروارگانیم يبالا زانیم شده

 دهدیقرار م دییرا مورد تأ تیواقع نیگزارش شده است، ا ینیبال

در  یکروبیسراسر جهان مشکل مقاومت م یکه در مراکز درمان

در  یکروبیم يانداز استفاده از داروهااست و چشم شیحال افزا

 نیبنابرا. (Nascimento et al. 2000) نامعلوم است نده،یزمان آ

 Odonkor) کندیم جادیمشکل مهم ا کی زین یکیوتیبیمقاومت آنت

and Addo 2011) ساز امر مشکل نیکاهش ا يبرا یاقدامات دیبا و

یافتن ترکیبات ، جهیدرنت. (Nascimento et al. 2000) انجام شود

رات جانبی امري مهم و ضروري اث نیترضدمیکروبی جدید با کم

 .(Behbahani et al. 2014) رسدیبه نظر م

ظ کننده شکل عامل تحمل کننده و حف نیتریاصل یسلول ۀوارید

 تیاز اهم یسلول اتیح يآن برا یکپارچگیاست و  هايتردر باک

 يبرا هاياکثر باکتر .(Scheffers and Pinho 2005) دارد یاتیح

محافظ  یسلول ۀوارید کیخود را با  یطیمحستیز يهادفع چالش

در درجه اول از که  ،سفت یولسل يهاوارهید نیاند. ااحاطه کرده

عنوان بهشده است  لی( تشکPG) کانیدوگلیپپت یرونیاسکلت ب کی

 یکیولوژیو ب ییایمی، شیکیزیف داتیسد محافظ در برابر تهد کی

که ساختار  آنجا از و (Irazoki et al. 2019) کندیعمل م

 رفعالی، غرودیضعف آن به شمار مهمچنان نقطه  PGفردمنحصربه

منجر به مرگ  یطور کلبه کیوتیبیآنت ای میشدن آن توسط آنز

 ینقش اصل. (Liu and Breukink 2016) شودیسلول م عیسر

 یسلول میتقس يبرا PG بیتخر (CWH) درولازیه يهامیآنز

 نیتعادل ثابت ب کی، هايباکتر میدر طول رشد و تقس است.

 ۀواریآن وجود دارد. د وسنتزی( و بCW)ی سلول ۀوارید بیتخر

 تی، فعالشودیم يبازساز ییایباکتر يدرولازهایتوسط ه یسلول

منجر به  ای یسلول یکپارچگیحفظ  باعث تواندیم هادرولازیه

 Vermassen) از این رو باید به دقت تنظیم شود شود يمرگ باکتر

et al. 2019). 

 نیروزیکننده به نام ت درولازیه نیپروتئ کی وژنزیپ استرپتوکوکوس

 يکه دارا کندی، را کد م"" 5got ( با شناسهSP - PTPفسفاتاز )

 لهیفسفر نیروزیت نهیآم دیهر دو اس يفسفاتاز دوگانه برا یژگیو

خود  يفسفاتاز تیبا فعال SP-PTPاست.  نیترئون/نیسر يشده

 يهابه سلول يکتربا يهاو تهاجم سلول یچسبندگ، میرشد، تقس

 باًیتقر انیدر ب SP-PTP، نیعلاوه بر ا .کندیرا کنترل م زبانیم

از عوامل  ياریبس انیو در ب GAS يهااز کل ژن یمین

 .Ku et al) است لیها دخآن يهاژن انیب شیو ب يریپذتیسرا

و  PG بیمنجر به تخر یراحتبه تواندیم آن تیفعال. کنترل (2016

 نیبنابرا .(Irazoki et al. 2019) ( شودزی)اتول یسلول زیل جه،یدرنت

 یهدف مؤثر درمان کیعنوان ( بتواند بهSP - PTP) رودیانتظار م

 .(Ku et al. 2016) عمل کند

بالا،  سکیر يو دارا دهیچیدارو پ ۀمراحل کشف و توسع

 ییدارو يهاسودآور است. شرکت اریبالقوه، بس یول ر،یگوقت

تا آن را به بازار عرضه  کنندیم نهیهر دارو هز يدلار برا هاونیلیم

، منابع یتخصص يهايبه فناور ازین دیجد يدارو کیکنند. توسعه 

مستلزم  نیهمچناین مسئله، . دارد میعظ يگذارهیو سرما یانسان

 دیتول يو استانداردها شاتیمقررات مربوط به آزما قیدق تیرعا

استفاده در  يبازار است تا بتواند برا دیجد يقبل از ورود دارو

مجوز  یمدت يبراهر دارو درواقع،  .ردیدسترس عموم مردم قرار گ

 يهانهیهز شیعوامل منجر به افزا نیا ۀورود به بازار ندارد. هم

و  یقاتیتحق شاتیانجام آزما يبرا ییایمیواحد ش کی سیتأس

دارو  یطراح ندیفرآ بر یمثبتیر که تأث . دو شاخهشودیآن م ۀتوسع

 و کیوانفورماتیب گذارندیها مآن یکل ۀنیو کاهش هز

 يهاتیهستند. تکرار و ممارست در انجام فعال کسیفارماکوژنوم

 ریدارو با تأث یند طراحیدر فرآ کسیو فارماکوژنوم کیوانفورماتیب

در طول زمان،  نهیدارو و کاهش هز یطراح یثبت بر روند کلم

 عیرا تسر دیو مراحل مختلف تول ییتوسعه محصولات دارو

 يباکتر ضد خواص يمتعدد قاتیتحق در.(Katara 2013) کنندیم

 داده نشان وژنزیپ استرپتوکوکوس يباکتر يبررو مختلف اهانیگ

 يغربالگر کی در ، .Skariyachan et al(2014) .است شده

 ورا، آلوئه زردچوبه، جمله از اهیگ 2۵ نیب از کیوانفورماتیب

 نیب نیا از. کردند ییشناسا گاندیتولیف يتعداد خک،یم و نیدارچ

 مهار عنوانبه ورا آلوئه در موجود مانوز یپل بکیتر بات،یترک

 نیهمچن .شد ییشناسا باتیترک ریسا با سهیمقا در آلدهیا کننده

(2022) Mangal et al.  يسازمدل يسر کی انجام ازپس 

 عنوانبه را يدیجد یاهیگ باتیترک خک،یم اهیگ يرو بر ياسهیمقا

بر   streptolyzin-o ییدارو هدف برابر در بالقوه يهاکننده مهار
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 يباکتر کانیدوگلیپت وسنتزیب در یاساسکه نقش  Sortase C يرو

 هدف کی عنوانبه نیهمچنرا داراست و  وژنزیپ استرپتوکوکوس

 ییشناسا را ياکننده دواریام جینتا است، شده شناخته ییدارو مهم

 ۀمطالع کی در  Wijesundara- Rupasinghe (2019).کردند

 لمیوفیب ضد و يباکتر ضد تیفعال عنوان با یشگاهیآزما

 برابر در منتخب ییدارو اهانیگ از شده مشتق یاتانول يهاعصاره

 اثر یبررس به اهیگ نیچند يرو کانادا در وژنزیپ استرپتوکوکوس

. کردند گزارش را S. pyogenes لمیوفیب لیتشک و رشد بر يمهار

 و بنفشه سرخارگل، ،یگل میمر برگ يها عصاره که افتندیدر هاآن

 لمیوفیب لیتشک و یپلانکتون رشد توانندیم انیب نیریش ۀشیر

.pyogenes  S سمیمکان و دهند کاهش یتوجه قابل زانیم به را 

 که غشاء و یسلول ۀوارید بیتخر بر هاآن ریتأث از یناش یاحتمال

 شود؛یم لمیوفیب لیتشک و هايباکتر یپلانکتون رشد کاهش باعث

 نیگزیجا درمان کی عنوانبه هاآن تیاهم موکد مسئله نیا و باشد

 یاثربخش زین مطالعه نیچند .است نیلیسیپن کیوتیبیآنت يبرا

 بر علاوه. دادند نشان متعدد يهاپاتوژن برابر در را شنیآو اسانس

 مختلف يهاهیسو رشد برابر شنیآو اسانس یبازدارندگ اثرات نیا

 گرفته قرار یابیارز مورد سرد و گرم و یمنف گرم يهايباکتر

 يباکتر نوع دو هر برابر در يقو یکروبیم ضد تیفعال. است

 بود شتریب مثبت گرم يهايباکتر برابر در اما است شده مشاهده

 انواع برابر در شنیآو روغن که کردند اشاره زین محققان ریسا

 Tamas-Krumpe) است ثرؤم اریبس هم مخمرها و ها قارچ

مختلف در  باتیترک یاثربخش ینیبشیپ يهااز راه یکی(. 2020

منظور به زین باتیترک نیمحل اثر ا ییو شناسا هامیمهار آنز

 ،مهارکننده باتیترک ریتأث زانیم شیافزا يسازوکارها ییشناسا

از  یکیاست و  یکیوانفورماتیمختلف ب ياستفاده از ابزارها

 یدر طراح خصوص و نیدر ا یکیوانفورماتیب يابزارها نیترمهم

 "یمولکول نگیداک"مختلف  باتیمحل اثر ترک ییدارو و شناسا

 نیب يبرهمکنش مجاز یکیوانفورماتیروش ب نیدر ا .است

 انیشده و م یهدف بررس يهاو مولکول ییدارو باتیترک

محتمل مشخص  يهاکنش انیمؤثر و همچنین قدرت م يهاکنش

مکمل در  یعنوان روشبه تواندیم کیتکن نیا نیبنابرا شود؛یم

 ردیمختلف مورد استفاده قرار گ ییدارو باتیترک یاثربخش

(Nosrati and Behbahani 2016) .گري ترکیبات اصلی با غربال

از بین سایر ترکیبات  هاي زیستی باکتريفرآیندبر  گیاهی مؤثر

صورت خالص شده بهتوان از آن ترکیبات گیاهان مورد مطالعه می

در این طرح، با هدف بررسی لذا  .تجربی بهره برد يهادر پژوهش

ترکیب به سایت فعال آنزیم  8۵0و شناسایی دقیق مکانیزم اتصال 

 دستاجرا و نتایج به یمولکول ، روش داکینگفسفاتاز نیروزیت

 تحلیل قرار گرفت.  و آمده از آن مورد تجزیه

 

 نیا در .انجام شد یلیتحل -یفیتوص ۀویمطالعه حاضر به ش

 ۀگون 16 ییایمیتوشیف باتیترک از بیترک 8۵0 يمهار اثر پژوهش

 زرشک، ن،یدارچ خک،یم ورا،آلوئه شن،یآو شامل یاهیگ

 بارهنگ، زردچوبه، گزنه، ،یگل میمر زوفا، ل،یزنجب پتوس،یاکال

 ساختار درمؤثر  و مهم میآنز بر حرا و ، شیرین بیانپونه بنفشه،

 میآنز شامل Streptococcus pyogenes يباکتر در یسلول ۀوارید

( SP - PTP) فسفاتاز نیروزیت نام به یسلول وارهید کننده درولازیه

 .شد مطالعه

مورد   اهانیگ  یعیطب  باتیترک  يبعدسه  يساختارها ابتدا   در

به   Drugbank و   PubChem  داده  يهاگاهیپا از   یابیارز

و  https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov  آدرس

https://go.drugbank.com  در فرمتsdf آمدنددست به .

 در مطالعه موردي هامیآنز يهامولکول يهیاول يساختارها

 یهمچون بلورشناس یکیزیوفیب يهابا استفاده از روش نگیداک

رزونانس  یسنجفی(، طX-ra crystallography) کسیپرتو ا

 کروسکوپی( و مNMR spectroscopyهسته ) یسیمغناط

 يهاداده گاهیکه از پا ندیآیدست م( بهcryo-EM) ویکرا یالکترون

آن  از پس شوند؛یدانلود م https://www.ww.pdb.org ینیپروتئ

 زی( جهت آنالگاندی)ل یعیطب باتیو ترک نیپروتئ يسازآماده

 DS Visualizer ،Chimera5 يافزارهاتوسط نرم یمولکول نگیداک

 .شدانجام  AutoDockToolsو 

 Visualizer (Hanwell et al. 2012) ۵،۳ افزاراستفاده از نرم با

آب موجود در ساختار  يهاو مولکول یاضاف يکوفاکتورها

مورد  يگاندهایل يعمل برا نی. همشدندحذف  ی پروتئینستالیکر

برهمکنش  یبعد جهت بررس ۀ. در مرحلدشانجام  زین یبررس

و ساختار،  يحالت از لحاظ انرژ نیدارتریدر پا رندهیو گ گاندیل

  هامواد و روش
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با استفاده از  رندهیو مولکول گ گاندهایل یتمام يساختار سه بعد

 Chimera (Pettersen et al. 2004) افزارنرم يسازنهیقسمت به

 يعنوان ورودبه شدهنهیبه يگاندهای. در ادامه لدشدن يسازنهیبه

و سپس استفاده  AutoDockTools (Morris et al. 2009) افزارنرم

 يهامولکول يبرا یبار جزئ Gasteiger-Marsiliبا استفاده از 

و  دشدنادغام  زین زهیونی ریغ يهادروژنیمهارکننده محاسبه شد. ه

قابل  يباندها یبعد از مشخص کردن مرکز ثقل مولکول تمام

 افزودن و يانرژ رساندن حداقل به با گاندهایلشد.  نییچرخش تع

 فعال يهاچشیپ تعداد میتنظ نیهمچن و بارها و دروژنیه يهااتم

 با يسازنهیبه جینتا. شدند آماده AutoDock Tools از استفاده با

 .شد رهیذخ pdbqt فرمت

افزار نرم يبه عنوان ورود یمورد بررس نیپروتئ طورنیهم

AutoDockTools  يهاتا بعد از اضافه شدن اتم دشاستفاده 

 Charge Kollmanآن با استفاده از  یبار کل ن،یبه پروتئ دروژنیه

جاور در اتم کربن م زهیونی ریغ يهادروژنیسپس ه. شود نییتع

 اتیدر عمل يرضروریغ يهاقسمت. بعد از حذف دشدنادغام 

 Auto Dock Vinaافزار نرم يبه عنوان ورود نیپروتئ نگ،یداک

(Trott and Olson 2010)  .استفاده شد 

ن است که در آ نیپروتئ ای میاز آنز ياهیناح ،فعال گاهیجا

رار ق ییایمیو تحت واکنش ش شوندیمتصل مهم ها بهمولکول

 نهیهب تمیبا استفاده از الگور نگیمحاسبات داک ی. تمامرندیگیم

گرفتن   نظر  در با  شونده   تکرار  یمحل  يجستجو کننده 

صورت به  گاندیل  و  ریناپذانعطاف صورت به  نیپروتئ

به آدرس  castp  تیسا از   .شد انجام   ریپذانعطاف

http://sts.bioe.uic.edu/castp/index.html از  طورنیو هم

 شد. تفادهاساتصال  گاهیمرکز جاجهت تعیین ( PyMOLافزار )نرم

مدلینگ  رمجموعهیز يهاکییکى از تکن یمولکول نگیداک

طور معمول روش به نی. اباشدیمولکولى در علم بیوانفورماتیک م

 کی نیرابطه ب ینیبشیدرک و پ يمدرن برا ییدارو قاتیدر تحق

استفاده  کروبیم کیهدف از  نیپروتئ کیمولکول دارو و 

و  هیمعرض تجز درشده در مرحله قبل انتخاب  باتی. ترکشودیم

و  باتیترک نیا نیبه منظور درک تعامل ب یمولکول نگیداک لیتحل

غالب  يهاحالت یمولکول نگیک. دادگرفتنهدف قرار  يهانیپروتئ

که  هیفرض نیا شنهادیرا با پ نیپروتئ کیو  گاندیل کی نیاتصال ب

 يگاندهایل جهیو در نت کنندیرا مهار م نیپروتئ گاندهایچگونه ل

 Morris and Lim-Wilby) کندیم ینیبشیپ و يبندرا رتبه دیکاند

 AutoDock Vinaوهش پژ نیافزار مورد استفاده در انرم .(2008

 يمعتبر در دسترس برا يافزارهااز جمله نرم نااتوداکیو .بود

که  باشدیم يمجاز شــاتیو آزما یمولکول نگیاکتشاف دارو، داک

طور به Autodock Vinaشد.  جادیتوسط دکتر اولگ تروت ا

طور واضح را به جیو نتا کندیشبکه را محاسبه م يخودکار نقشه

 .کندیم يبندکاربر دسته يبرا

 حالت نیبهتر. شد مشاهده Notepad در docking جینتا محاسبه

 مشخص اتصال آزاد يانرژ نیکمتر با رندهیگ يرو گاندیل بیترک

 تجسم. شد داده شینما txt فرمت با log لیفا کی در ریمقاد. شد

 و ها،رندهیگ فعال يهامکان در گاندهایل يریگجهت و هاتیموقع

 BIOVIA Discovery در نه،یآم يدهایاس کنشبرهم نیهمچن

Studio در  انفعالات و فعل نیا. شد انجام 2020 نسخه

 در ریدرگ يهانهیدآمیاسو  یبررس 2.2.5v. +lig plot افزارنرم

  .شدند داده شینمای و هیدروژنی هیدروفوب هايپیوند تشکیل

عنوان نـامزد ارزیابی یک مولکول به جهـتهاي مهم از شاخص

خصوصـیات فیزیکوشیمیایی مطلـوب و عـدم اشتن د ،دارویـی

این پژوهش لذا در ست. ا آن سـمیت در کنـار اثربخشی دارویی

پروتئین، ترکیبات گیاهی  -هاي لیگاندبرهمکنش ارزیابیاز  قبل

مورد نظر از لحاظ خصوصیات فیزیکوشیمیایی و همچنین عدم 

. این (Nosrati et al. 2018) دسمیت مورد بررسی قرار گرفتن

فاکتورهاي تأثیرگذار درخطر سمیت یک ترکیب دارویی شامل 

 و قابلیت نفوذ( TPSA) ، میزان قطبیدگی(logS) حلالیت در آب

(logP )بودند که با استفاده از سرور آنلاین SwissADME  به

 گرفتنرور بـا این سشدند.  تعیین www.swissadme.ch آدرس

امکــان SMILE یا  mol اطلاعات مولکول شیمیایی در قالب فایل

بینــی خصوصــیات فیزیکــوشیمیایی و سمیت سلولی را پیش

زایی ترکیبات گیاهی جهشعلاوه بر این، پتانسیل  .آوردفراهم می

C9، (CYP3A4 ) 4502سیتوکروم  4و همچنین قابلیت مهار 

CytochromeP 4503A4 ،CytochromeP 4501A2، (CYP2C9 )

CytochromeP یزن CytochromeP 4502C19،(CYP2C19) 

(CYP1A2 )عنوان قابلیت سمیت ژنتیکی و سلولی با استفاده از به
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ترتیب مورد به SwissADME و Toxtree-v2.6.13هاي افزارنرم

 بررسی قرار گرفتند. 

 
 يباکتر( SP - PTP) فسفاتاز نیروزیت میآنز يبعدسه ينما -1 شکل

 pdb تیسا از شده استخراج وژنزیپ استرپتوکوکوس

  

داکینگ  مانندگیري از ابزارهاي سریع و محاسباتی امروزه بهره

رسد و نظر میضروري بهداروها  بینی طراحیمولکولی جهت پیش

ها با یکدیگر بوده و همچنین این روش بر اساس برهمکنش اتم

آن لیگاند یا ترکیب شیمیایی موردنظر، جهت یافتن جایگاه  در

طور تصادفی و یا با الگوریتم اختصاصی در اتصال مطلوب، به

، تحقیقشود، لذا در این اي جابجا میسطح ماکرومولکول ویژه

 مهارات گیاهی مورد نظر در ایجاد برهمکنش و قابلیت ترکیب

روش به  وژنزیپ استرپتوکوکوس يباکتر فسفاتاز نیروزیت میآنز

 Auto Dock Vinaافزار داکینگ مولکولی و با استفاده از نرم

 .ارزیابی شد

طی  و صورت گرفت Vina تمام محاسبات داکینگ توسط برنامه

 در مؤثر در بروزپروتئین  به درون ساختار گیاهیترکیب  8۵0آن 

داک  وژنزیپ استرپتوکوکوس يباکتر فسفاتاز نیروزیت میآنز مهار

  mol/kcal هدف به صورت آنزیم انرژي تمایل ترکیبات به شدند.

 (1جدول )محاسبه شد، نتایج حاصل از داکینگ مولکولی در 

 نیا در یمولکول نگیداک به مربوط يهاداده آورده شده است.

 یبررس مورد باتیترک يهمه که کندیم مشخص زین پژوهش

 میآنز مهار موجب و ابندی اتصال میآنز فعال گاهیجا به توانندیم

 یبررس مورد باتیترک اتصال يانرژ نگ،یداک يهاداده طبق. شوند

 تا - ۳.0 از اتصال يانرژ زانیم که ياگونه به است متفاوت هم با

 مطالعه، مورد باتیترک همه در مول بر يلوکالریکبر اساس  -9.۳

( و رسپتور) میآنز انیم اتصال يانرژ سطح هرچه. است ریمتغ

 اتصال باشد،( تری)منفترنییپا مهارکننده ای (رندهیگ) بیترک

 است شده مشخص زین قیتحق نیا در. ردیگیم صورت يتريقو

 يدهاینواسیآم با شتریب دارند، يترنییپا اتصال يانرژ که یباتیترک

 . دهندیم برهمکنش يباکتر

 اهانیگ بیترتبه ها نشان داد کهاي برهمکنشبررسی مقایسه

 ،لیزنجب ،بنفشه ،نیدارچ، بارهنگ ،زردچوبه ،زرشکشیرین بیان، 

انرژي  با باتیترک نیشتریب يدارا گزنه و شنیآو ،خکیم ،ورائه آلو

 و زوفا ی،لگ میمر، پتوسیاکال ،پونه اهانیگتر و پایین و -۷ اتصال

 -۷ زبالاتر ا محدوده در انرژي اتصال و برهمکنش نیکمتر با حرا

-۵ .بودند -۷ا ت -6بین محدوده  برهمکنش يتعداد و

Methoxyhydnocarpin شیرین بیان با انرژي  اهیگ در موجود

 نگباره اهیگ در موجود Linalyl acetateو پس از آن – 9.۳اتصال 

موجود در زرشک  Tanninو  Berlambineو -9با انرژي اتصال 

ل بیشترین انرژي اتصا -۷.8و  -۷.9به ترتیب با انرژي اتصال 

 صال باها از لحاظ برقراري اتعنوان بهترین ترکیب( را به2)شکل 

 ریسا به نسبتترکیبات  انرژي اتصال نیکمتر با راح اهیگآنزیم و 

 میآنز با -6یتاً نها تا -۳.9 محدوده در ییهاکنش برهم و اهانیگ

ده هاي رخ داترین برهمکنشقويداشتند. در مجموع  یبررس مورد

 هگیاشیرین بیان و زرشک و از سوي دیگر، بین ترکیبات گیاهی 

اد مورد ارزیابی ایج آنزیمرا با تري ضعیف هايبرهمکنشحرا 

 و -۳.0برهمکنش  با Z)-9-Octadecenalترکیب  .کنندمی

و  -۳.6ا برهمکنش در گیاه گزنه بPentadecanoic acid ترکیبات 

Phytol  در گیاه زنجبیل و گزنه و Decanal  در آویشن با

 مورد آنزیمرا با  ي ضعیفهارهمکنشبدیگر  -۳.8برهمکنش 

 نشان دادند. بررسی

بینی خصوصیات فیزیکوشیمیایی ترکیبات از پیش نتایج حاصل

 ها، که از سرور آنلاینگیاهی و همچنین پتانسیل سمیت آن

SwissADME  افزارنرمو Toxtree-v2.6.13  در  واستخراج

 نیبالاتر که منتخب باتیترک نیب ازآورده شده است.  2جدول 

 Linalyl بیترک ،شوندیم شامل را نگیداک ندیفرا يهابرهمکنش

acetate ییزاجهش نامطلوب اثر نیترکم بارهنگ اهیگ در موجود 

 و کیزیف اتیخصوص نظر از بیترک نیبهترو جذب گوارشی بالا 

به ستون پتانسیل مرتبط با  با توجه به نتایج مربوط .است ییایمیش

-alphaدر گیاه زردچوبه و   Carnosolها، ترکیباتمهار سیتوکروم

Bourbonene  در گیاه آویشن وBerlambine  و Berberine در

و  ,Methoxyhydnocarpin Naringenin-'۵گیاه زرشک 

  نتایج
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Kaempferol  موجود در گیاه شیرین بیان یشترین مهار

علاوه بر این، نتایج نشان داد که  سیتوکرومی را دارا بودند.

-diisopropylnaphthalene ،alpha-1,3 ترکیبات گیاهی

Bourbonene  وTannin  وCoumarin در کمتري  جذب گوارشی

دارند. چنانچه ترکیبات دارویی منتخب  مقایسه با سایر ترکیبات

د به راحتی نتوانکی جذب گوارشی بالایی را داشته باشند، میخورا

توجه  توسط سیستم گوارشی جذب شده و بنابراین تأثیرات قابل

 .تري را از خود نشان دهندو سریع

ز نی logS بررسی میزان حلالیت ترکیبات مورد ارزیابی بر اساس

از گیاه شیرین حاصل  Glycyrrhizic acid نشان داد که ترکیب

 ترینگزنه بیش موجود در گیاهApoatropine و ترینیان کمب

ورد محلالیت را دارند. علاوه بر این مشخص شد که بین ترکیبات 

ترتیب، به Tanninو  diisopropylnaphthalene-1،۳ارزیابی،

 ندا داشتترین میزان قابلیت نفوذ ربالاترین و پایین ، logPبراساس

 (.2)جدول 

 قانون نظر ریز منتخب باتیترک تمام يدارو همانند يهایژگیو

 يدارو کی نکهیا يبرا قانون، نیا مطابق .گرفت صورت ینسکیپیل

 باشد، داشته یخوب يرینفوذپذ و جذب بتواند بدن در یخوراک

 یمولکول وزنازجمله  که باشد؛ دارا را هایژگیو يکسری دیبا

 يمساو ای کمتر یدروژنیه وندیپ ه يدهند دالتون، ۵00 از کمتر

 کی انتخاب اریمعاست.  (۵ از کمتر) آب به اکتانول میتسه بیضر

و عدم بروز  بیترک آن بودن امن ،ییدارو نامزد عنوانبه بیترک

 ب،یترک 19 ،یبررس مورد باتیترک نیب در. ی استتیسمگونه  چیه

 در کهگونه همان اما. هستند دارا را یمهارکنندگ زانیم نیبالاتر

-1،۳ مانند منتخب باتیترک شتریب است مشخص زین 2 جدول

diisopropylnaphthalene، Ellagic acid، Umbelliferon، 

Carnosol، Berberine، Berlambine، Tannin، Quercetin، 

Aesculetin، Apoatropine ، Coumarin، emodin، ۵′-

Methoxyhydnocarpin، Glycyrrhizic acid، Naringenin ،

Liquiritin ،Kaempferol بالا ییزاجهش تیخاص داشتن با 

 فسفاتاز نیروزیت میمهار آنز يبرا یمناسب يهانهیگز توانندینم

 ییزاجهش تیمز داشتن با زین alpha-Bourbonene بیترک .باشند

. دارد Linalyl acetate به نسبت ینییپا یگوارش جذب ن،ییپا

 جذب و کم ییزاجهش تیخاص با Linalyl acetat جهیدرنت

 باتیترک همه نیب از شده شناخته بیترک نیبهتر بالا یگوارش

 .است یبررس مورد
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 +Ligplotافزار نرم استفاده با ی و هیدروژنیهیدروفوب هايپیوند تشکیل در ریدرگ يهانهیدآمیاس یبررس -2شکل 

 
 منتخب باتیترک يهامولکول اتصال لیوتحلهیتجز -1 جدول

 Plant ID Hydrophobic interactions Hydrogen bonds Docking score (-) 

5'-Methoxyhydnocarpin 9.3   5281879 شیرین بیان 

Linalyl acetate 8294 بارهنگ CYS13,ARG14,CYS8,ASP115
,LEU9,TRP117,GLU42 

 9 

Kaempferol 8.4   5280863 شیرین بیان 

Glycyrrhizic acid 8   14982 شیرین بیان 

Berlambine 11066 زرشک TYR118,ELU9,ASP115,TRP1
17,CYS8,      

ARG14,GLY10,ASN11,CYS1

3,ILE12,GLU42 

 7.9 

Tannin 12969315 زرشک

3 
GLU42,GLY10,ILE12,ASP88,

LEU9,TRP41 
TRP117,CYS13,CYS8,ASN89,AS

P86,ARG14,ASP115,TYR118 
7.8 

Naringenin 7.7   932 شیرین بیان 

Quercetin  زردچوبه

وبارهنگ و 

زرشک و 

 شیرین بیان

5280343 GLY10,GLU42,TRP117,,CYS

8,LEU9,TRP41 
ASP115,ILE12,CYS13 7.6 

Umbelliferon 5281426 زردچوبه TRP41,LEU9,TRP117,ASP115

,CYS8,CYS13,ILE12,GLU42 
 7.4 

Berberine 2353 زرشک ARG14,CYS8,TRP117,LEU9,

ASP115,TYR118,GLU42, 
ILE12,CYS13,ASN11,GLY10 

 7.4 

Aesculetin 5281416 زرشک TRP117,GLU42,,LEU9,ASP11

5,GLY10,CYS8 
ILE12,CYS13 7.4 

Liquiritin 7.4   503737 شیرین بیان 
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1,3-

diisopropylnaphthalene 
CYS13,ILE12,ASP115,TYR11 92672 بارهنگ

8,TRP117, 
LEU9,TRP41GLU42,GLY10 

 7.3 

Ellagic acid 5281855 زردچوبه ILE12,TRP117,ASP115,LEU9 GLU42,TYR118 7.3 

Apoatropine 64695 گزنه ARG36,CYS67,LYS69,GLU34 LYS66,GLU19,SER35 7.3 

Coumarin 323 دارچین GLY10,GLU42,TRP117,ASP1

15,LEU9,CYS8 
CYS13,ILE12 7.3 

emodin 3220 آلوئه ورا TRP117,GLU42,TYR118,LEU
9,ASP115,ILE12, 

GLY10,CYS13,CYS8, 

ARG14 7.3 

alpha-Bourbonene 530816 آویشن ILE12,GLU42,GLY10,LEU9,
ASP115,TRP117,RTP41,TYR1

18 

 7.2 

Carnosol 442009 زردچوبه TRP41,GLY10,ASP115,LEU9,
TRP117 

GLU42 7.2 

 
 خبخصوصیات فیزیکوشیمیایی ترکیبات منت -2جدول 

وزن  باتینام ترک

 یملکول
g/mol 

 لیپتانس

 ییزاجهش

 کروم تویمهار س

۳A4 

 تویمهار س

 2C9 کروم

 تویمهار س

 کروم

2C19 

 تویمهارس

 1A2 کروم

جذب 

 یگوارش

logSتمیلگار 

 تیحلال

TPSA زانیم 

 تیقطب

logPنفوذ تمیلگار 

alpha-Bourbonene 204.35 4.47 0 3.86- کم یبل یبل یبل ریخ کم 

1,3-diisopropylnaphthalene 212.33 5.94 0 5.23- کم ریخ ریخ ریخ ریخ ادیز 

Linalyl acetate 196.29 3.93 26.3 3.14- ادیز ریخ ریخ ریخ ریخ کم 

Ellagic acid 302.19 1.1 141.34 2.49- ادیز یبل ریخ ریخ ریخ ادیز 

Umbelliferon 162.14 1.58 50.44 3.26- ادیز یبل ریخ ریخ ریخ ادیز 

Carnosol 330.42 4.38 66.76 2.46- ادیز ریخ ریخ یبل یبل ادیز 

Berberine 336.36 3.62 40.8 4.77- ادیز یبل ریخ ریخ یبل ادیز 

Berlambine 351.53 2.94 58.92 4.55- ادیز یبل ریخ یبل یبل ادیز 

Tannin 651.48 0.11- 336.68 4.19- کم ریخ ریخ ریخ ریخ ادیز 

Quercetin 302.24 1.54 131.36 3.44- ادیز یبل ریخ ریخ یبل ادیز 

Aesculetin 178.14 1.22 70.67 3.16- ادیز یبل ریخ ریخ ریخ ادیز 

Apoatropine 271.35 3.55 29.54 2.28- ادیز ریخ ریخ ریخ ریخ ادیز 

Coumarin 146.14 1.39 30.21 3.72- کم یبل ریخ ریخ ریخ ادیز 

emodin 270.02 2.72 94.83 2.29- ادیز یبل ریخ ریخ بله ادیز 

5'-Methoxyhydnocarpin 494.45 3.7 148.05 5.36- کم ریخ ریخ بله بله ادیز 

Glycyrrhizic acid 822.93 2.8 276.04 6.24- کم ریخ ریخ ریخ ریخ ادیز 

Naringenin 272.25 2.52 86.99 3.49- ادیز یبل ریخ ریخ بله ادیز 

Liquiritin 418.39 0.39 145.91 2.71- کم ریخ ریخ ریخ ریخ ادیز 

Kaempferol 286.24 1.9 111.13 3.31- ادیز یبل ریخ ریخ بله ادیز 

 

ها نیز در برهمکنشهاي درگیر علاوه بر این بررسی اسید آمینه

، اسید 5gotنشان داد که در برهمکنش ترکیبات گیاهی با آنزیم 

نقش GLU42,TRP117 LEU9,ILE12,ASP115 نظیر  هاییآمینه

هاي ترین اسید آمینهطور کلی بیشکنند. بهکلیدي را ایفاء می

و همچنین کمترین آن   GLU42وTRP117 درگیر در برهمکنش 

 ,ASP86, ASN89, SER35, LYS66, GLU34 هايآسید آمینه

LYS69CYS67, ARG36   هرکدام با یک درگیري در

 .(2 شکل)ها بودند برهمکنش

 ضد تیخاص يدارا یداروی اهانیگ از شده استخراج باتیترک

 از ياریبس برابر در و بوده یذات یکروبیم ضد و یاکسایش

 یعیطب یکروبیم ضد تیفعال تیمسموم و فساد عامل يهايباکتر

 و داروها مقابل در مقاومت ایجاد ن،یهمچن. دهندیم نشان خود از

  بحث
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 شده سبب حاد يهاعفونت ایجاد در هاسمیکروارگانیم یتوانای

 ایجاد یداروی اهانیگ یکروبیم ضد اثر یبررس به تمایل تا است

 اهان،یگ نیا باتیترک از. (Behbahani et al. 2014) دشو

 يدارا که یفعال مواد است ممکن دنشو هیتصف شتریب کهیدرصورت

 داروها توسعه يبرا دیمفو  دوارکنندهیام یکروبیم ضد يهاتیفعال

 معتبر یروش زین ییایمیش لیتحل و هیتجز. شوند استخراج ،هستند

 یکروبیم ضد تیفعال مسئول که بود خواهد ییاجزا ییشناسا يبرا

 یکروبیم ضد منبع توانندیم یاهیگ يهاگونه نیا .است اهیگ در

 Okiti and) باشند مختلف يهايماریب برابر در انسان يبرا یخوب

Osuntokun 2020) .مطالعات در تحقیق، این راستاي نتایج در 

 شده گزارشصورت تجربی صورت گرفته است، بهپیشین که 

 ساختار در دیشد راتییتغ باعثPlantago major   يهاعصاره

 نداهشد مختلف یاسترپتوکوک مثبت گرم يهايباکتر یسلول وارهید

(Ferrazzano et al. 2015) .بارهنگ هايبرگ یکروبیم ضد اثرات 

 ایکا توسط یمنف گرم و مثبت گرم يهايباکتر از يتعداد يرو بر

 تیجمع در یکشيباکتر و کیواستاتیباکتر اثر .شد یبررس

 يهايباکتر از زوژنیپ و استرپتوکوکوس اورئوس لوکوکوسیاستاف

 برگ در کیتان دیاس و کیگال دیاس .شد دأییت ثبت مثبت گرم

 ریسا به نسبت استرپتوکوکوس يباکتر يرو را اثر نیشتریب

 Kaya)نشان دادند  مطالعه نیا در یبررس مورد يهايباکتر

 ضد تیفعال عنوان با ی دیگريشگاهیآزما ۀمطالع در. (2011

 اهانیگ از شده مشتق یاتانول يهاعصاره لمیوفیب ضد و يباکتر

 يرو کانادا در وژنزیپ استرپتوکوکوس برابر در منتخب ییدارو

 را S. pyogenes لمیوفیب لیتشک و رشد بر يمهار اثر ،اهیگ نیچند

 ،یگلمیمر برگ يهاعصاره که افتندیدر هاآن. کردند گزارش

 انیبنیریش ۀشیر (Wijesundara et al. 2021)، بنفشه سرخارگل،

 Wijesundara and) یکوه پونه و شنیآو زرشک، شهیر

Rupasinghe 2019)  لیتشک و یپلانکتون رشد توانندیمنیز 

 و دهند کاهش یتوجه قابل زانیم به را S. pyogenes لمیوفیب

 و یسلول ۀوارید بیتخر بر هاآن ریتأث از یناش یاحتمال سمیمکان

 لمیوفیب لیتشک و هايباکتر یپلانکتون رشد کاهش باعث که غشاء

 درمان کی عنوانبه هاآن تیاهم مؤکد مسئله نیا و باشد شود؛یم

 مطالعه در نیهمچن. است نیلیسیپن کیوتیبیآنت يبرا نیگزیجا

 اثر یبررس به پژوهشگران یشگاهیآزما طیشرا در يگرید

 هاآن. اندپرداخته وژنزیپ استرپتوکوکوس يرو کارواکرول تیمتابول

 ضد يهاسمیمکان و رشد مهار يباکتر ضد اثر اندکرده گزارش

 تریلیلیم بر کروگرمیم 2۵0 غلظت با کارواکرول عیسر يباکتر

 S. pyogenes شده شیآزما هیسو ۀس برابر در( ی مولارلیم 1.0۵)

 نشت ،یسلول يغشا یکپارچگی انداختن خطر به با اول گام در

 .S يباکتر سلول مرگ به منجر تیدرنها یتوپلاسمیس يمحتوا

pyogenes شد یآن صورتبه (Wijesundara et al. 2021). در 

 ،شد مشخص .Salehi et al (2019) توسط زرشک هیاگ یبررس

 ییایباکتر ضد خواص يدارا اهیگ نیا دیآلکالوئ از یغن يهاشهیر

 يهاگونه شهیر ازکه  است يدیآلکالوئ نیبربر سولفات تند.هس

 تیفعال يدارا. این آلکالویید شودیم استخراج زرشک مختلف

 تیفعال .است يااختهی تک ضد و یقارچ ضد و ییایباکتر ضد

 .است شده گزارش هااسترپتوکوک برابر در نیبربر کیواستاتیباکتر

 زبانیم يهاسلول به هااسترپتوکوک دنیچسب از بیترک نیا

 .کندیم يریجلوگ

 شنیآو، هااسانس مختلف انواع يرو یقیتطب مطالعه کدر ی

 ضد و ییایمیوشیب خواص نییتع يبرا  يسور و ینیفلسط ی،اردن

 شد انجام وژنزیپ استرپتوکوکوس يباکتر يرو بر هاآن یکروبیم

 در یکشندگ غلظت حداقل و يمهار غلظت حداقل مطالعه نیا در

 تمام یفنول باتیترک وجود. بود بخشتیرضا ،یاردن شنیآو مورد

 .است یکروبیم ضد تیخاص دهنده نشان ،یررسب مورد يهاگونه

 که باشدی میسلول زیل يباکتر رشد مهار یاصل لیدل شنیآو در

 عوامل خروج و سمیکروارگانیم ياجزا تمام نشت به منجر

 با یاردن شنیآو اسانس مطالعه نیا در .شودمی آن يریپذتیسرا

 MAQBUL) داد نشان را یبازدارندگ غلظت حداقل متریلیم ۳1

et al. 2020). 

، ارزیابی هند در حاضر مطالعه با تطابق دردیگر  يامطالعه در

 زردچوبه جمله از اهیگ 2۵  فعال ستیز باتیترک بیوانفورماتیکی

 احتمال با یباتیترک انتخاب به منجربود، که در نهایت  ورا آلوئهو 

 در. شد شتریب اتصال يانرژ و خوب ییدارو تیخاص بودن دارا

 اتیخصوص اساس بر هامولکول نیبهتر مطالعه نیا

 معرض در آن از حاصل جیونتا شدند غربال کینتیفارماکوک

 يگاندهایتولیف که داد نشان جینتا. شد قرارداده یکیوتیب يهاتست

 عفونت درماني رایج داروها به نسبت يبهتر یمهارکنندگ متعدد
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 Skariyachan) دارند وژنزیپ استرپتوکوک يباکتر تیفعال از یناش

et al. 2014). 

 Hyssopusییدارو اهانیگ در موجود یاهیگ باتیترک ریتأث

officinalis L.، Tragopogon graminifolius وAvicennia 

marina L ی آنت مقاومت در بروز مؤثر هاينیپروتئ مهار در

 in silicoصورت ، بهAcinetobacter baumannii در یکیوتیب

 .H گیاه ترکیبات که داد نشان مطالعه شد. نتایج این یابیارز

officinalis و A. marina هايپروتئین با را قویتري هايبرهمکنش 

 ترکیبات مشخص شد سوي دیگر از می دهند. انجام بررسی مورد

 با را تريضعیف هايبرهمکنش T. graminifolius گیاه

. در (Etehadpour 2021)کنند می ایجاد ارزیابی مورد هايپروتئین

 تريفیضع هايبرهمکنش حرا اهیگپژوهش حاضر، ترکیبات 

باکتري  میآنز با رانسبت به سایر گیاهان مورد بررسی 

 یکیوانفورماتیمطالعه بدر  کنند.یم جادیااسترپتوکوکوس پیوژنز 

 ریتأث یبررس، Shakeran and Nosrati (2019) توسطمشابهی 

 Ferulago angulat،ییدارو اهانیموجود در گ یاهیگ باتیترک

Laurus nobilis  وScrophularia striata هاينیدر مهار پروتئ 

اورئوس،  لوکوکوسیدر استاف یکیوتیبیمؤثر در بروز مقاومت آنت

 ،یمورد بررس باتینشان داد که اکثر ترک جیگرفت. نتا صورت

 ژهیومورد مطالعه به يهانیپروتئ یبا تمام یمناسب يهابرهمکنش

VanX بینشان داد که دو ترک جینتا نیهمچن. دارندPalmitic 

acid  وBis(2 -ethylhexyl) Phthalate ي تريقوي هابرهمکنش

هاي شدت برهمکنش دارند. یهاي مورد بررسنیپروتئ یرا با تمام

 بیانرژي برهمکنش مربوط به ترک نیشتریکه باست  يابه گونه

 نام با S.striata اهیگمشتق شده از   Bis2-ethylhexyl یاهیگ

با  (Ayobi et al. 2014) مونیگل م رهیت از يدارتشنه یمحل

عملکرد ضد  که باشدیم β-Lactamaseو  PBP2 نیپروتئ

شده  دیتائ زین نیشیپ یشگاهیمطالعات آزما لهیوسآن به ییایباکتر

 . (Shakeran and Nosrati 2019) بود

 یکشف و معرف يبرا يمتعدد یکیوانفورماتیمطالعات بهمچنین 

انجام شده است  COVID_19 یروسیضد و يداروها

(Mohammadi and Shaghaghi 2020) یبررسیک . در 

 هیثانو تیمتابول ن،یکه کورکوم شده استش گزار کیوانفورماتیب

دارد.  COVID_19پروتئاز  میتعامل را با آنز نیتريزردچوبه قو

 يهامهار کننده دهد،یمطالعات متعدد نشان م حاصل از جینتا

در  دنتوانیم دهند؛یم لیرا تشک اهیاز گ ياپروتئاز که بخش عمده

 Mohammadi) موثر باشد اریبس روسیاز و یکنترل عفونت ناش

and Shaghaghi 2020). 

 ان،یب نیریش است شده مشخص آمده دستبه جینتا به توجه با

ترتیب داراي ترکیباتی با بالاترین برهمکنش به زرشک و بارهنگ

با  بارهنگ اهیگ در موجود Linalyl acetateبهترین گیاهان بودند و 

 ,CYS13, ARG14, CYS8 يهانهیدآمیاس گاهیجا در مذکور میآنز

ASP115, LEU9, TRP117, GLU42 را برهمکنش نیشتریب 

 اتیخصوص داشتن با Linalyl acetate نیهمچن .دهدیم انجام

 با و بالا یگوارش جذب ،کم ییزاجهش تیخاص مانند یمناسب

( مناسب اتصال يانرژ و تیسم نداشتن)ی نسکیپیل قانون از يرویپ

 نیروزیت میمهار آنز يبرا مناسب بیترک کیعنوان به تواندیم

 .شود یمعرف وژنزیپ استرپتوکوکوس يباکتر فسفاتاز

 

 
Ayobi H, Jamalifar H, Pour Mohammadi F, et al. (2014) 

Antibacterial effects of Scrophularia striata extract on 

Pseudomonas aeruginosa. Journal of Medicinal Plants 

13:73-80.  
Behbahani BA, Yazdi FT, Mortazavi A, Gholian MM, 

Zendeboodi F, Vasiee A (2014) Antimicrobial effect of 

Carboxy Methyl Cellulose (CMC) containing aqueous and 

ethanolic Eucalyptus camaldulensis L. leaves extract 

against Streptococcus pyogenes, Pseudomonas aeruginosa 

and Staphylococcus epidermidis. Archives of Advances in 

Biosciences 5. 
Cohen ML (1992) Epidemiology of drug resistance: 

implications for a post—antimicrobial era. Science 

257:1050-1055.  

Dancer SJ (2004) How do we assess hospital cleaning? A 

proposal for microbiological standards for surface hygiene 

in hospitals. Journal of Hospital Infection 56:10-15.  
Etehadpour M (2021) Bioinformatics evaluation of the 

compounds effect of medicinal plants Hyssopus officinalis 

L. Tragopogon graminifolius and Avicennia marina L. on 

the inhibition of effective proteins against antibiotic 

resistance in Acinetobacter baumannii. Agricultural 

Biotechnology Journal 13:147-170.  
Ferrazzano GF, Cantile T, Roberto L, et al. (2015) 

Determination of the in vitro and in vivo antimicrobial 

activity on salivary Streptococci and Lactobacilli and 

chemical characterisation of the phenolic content of a 

  منابع

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 m

g.
ge

ne
tic

s.
ir

 o
n 

20
26

-0
2-

12
 ]

 

                            11 / 13

https://mg.genetics.ir/article-1-1802-en.html


 پور و همکارانمرضیه اتحاد  ...گونه 16 فعال باتيترک یکيوانفورماتيب یابيارز

 

 172 1402تابستان  /2شماره  /هجدهمژنتیک نوین/ دوره 

 

Plantago lanceolata infusion. BioMed research 

international 2015.  
Guilherme L, Kalil J, Cunningham M (2006) Molecular 

mimicry in the autoimmune pathogenesis of rheumatic 

heart disease. Autoimmunity 39:31-39.  
Gyte GM, Dou L, Vazquez JC (2014) Different classes of 

antibiotics given to women routinely for preventing 

infection at caesarean section. Cochrane Database Syst 

Rev 2014:Cd008726  
Hanwell MD, Curtis DE, Lonie DC, Vandermeersch T, 

Zurek E, Hutchison GR (2012) Avogadro: an advanced 

semantic chemical editor, visualization, and analysis 

platform. Journal of cheminformatics 4:1-17.  
Hemeg HA, Moussa IM, Ibrahim S, et al (2020) 

Antimicrobial effect of different herbal plant extracts 

against different microbial population. Saudi Journal of 

Biological Sciences 27:3221-3227.  
Irazoki O, Hernandez SB, Cava F (2019) Peptidoglycan 

muropeptides: release, perception, and functions as 

signaling molecules. Frontiers in microbiology 10:500.  
Katara P (2013) Role of bioinformatics and 

pharmacogenomics in drug discovery and development 

process. Network Modeling Analysis in Health Informatics 

and Bioinformatics 2:225-230.  
Kaya Ö (2011) Investigation of antioxidant and 

antimicrobial effects of Plantago major leaves. Middle 

East Technical University. 
Ku B, Keum CW, Lee HS, et al. (2016) Crystal structure 

of SP-PTP, a low molecular weight protein tyrosine 

phosphatase from Streptococcus pyogenes. Biochemical 

and biophysical research communications 478:1217-1222.  
Liu Y, Breukink E (2016) The membrane steps of bacterial 

cell wall synthesis as antibiotic targets. Antibiotics 5:28. 

Mangal P, Jha RK. Jain M, Singh AK, & Muthukumaran J 

(2022) Identification and prioritization of promising lead 

molecules from Syzygium aromaticum against Sortase C 

from Streptococcus pyogenes: an in silico investigation. 

Journal of Biomolecular Structure and Dynamics 1-18. 
Maqbul MS, Bokhari YA, Gumman S, et al. (2020) A 

comparative study of different types of thyme essential 

oils against Streptococcus pyogenes to determine their 

biochemical and antimicrobial properties. Orient J Chem 

36. 

Mehreen A, Waheed M, Liaqat I, Arshad N (2016) 

Phytochemical, antimicrobial, and toxicological evaluation 

of traditional herbs used to treat sore throat. BioMed 

research international. 
Mohammadi N, Shaghaghi N (2020) Inhibitory effect of 

eight secondary metabolites from conventional medicinal 

plants on COVID_19 virus protease by molecular docking 

analysis.  
Morris GM, Huey R, Lindstrom W, et al. (2009) 

AutoDock4 and AutoDockTools4: Automated docking 

with selective receptor flexibility. Journal of 

computational chemistry 30:2785-2791.  
Morris GM, Lim-Wilby M (2008) Molecular docking. 

Methods Mol Biol 443:365-82.  

Nascimento GG, Locatelli J, Freitas PC, Silva GL (2000) 

Antibacterial activity of plant extracts and phytochemicals 

on antibiotic-resistant bacteria. Brazilian journal of 

microbiology 31:256. 
Neyestani TR, Khalaji N, Gharavi AA (2007) Selective 

microbiologic effects of tea extract on certain antibiotics 

against Escherichia coli in vitro. The Journal of 

Alternative and Complementary Medicine 13:1119-1124. 
Nosrati M, Behbahani M (2016) In Vitro and in Silico 

Evaluation of Antibacterial Effect of Methanolic Extracts 

of Prangos Ferulacea on Single and Biofilm Structure of 

Streptococcus Mutans. The Journal of Shahid Sadoughi 

University of Medical Sciences 23:1049-1062.  
Nosrati M, Shakeran Z, Shakeran Z (2018) Frangulosid as 

a novel hepatitis B virus DNA polymerase inhibitor: a 

virtual screening study. In silico pharmacology 6:1-9 . 
Odonkor ST, Addo KK (2011) Bacteria resistance to 

antibiotics: recent trends and challenges. International 

Journal Of Biological and Medical Research 2:1204-1210. 
Okiti A, Osuntokun O (2020) Antimicrobial, 

phytochemical analysis and molecular docking (In-silico 

Approach) of Tithonia diversifolia (Hemsl.) A. Gray and 

Jatropha gossypiifolia L on selected clinical and multi-

drug resistant isolates. Journal of Advances in 

Microbiology20 6:1-18.  
Pettersen EF, Goddard TD, Huang CC, et al. (2004) UCSF 

Chimera—a visualization system for exploratory research 

and analysis. Journal of computational chemistry 25:1605-

1612. 
Pichichero ME, Casey JR (2007) Systematic review of 

factors contributing to penicillin treatment failure in 

Streptococcus pyogenes pharyngitis. Otolaryngology-Head 

and Neck Surgery 137:851-857.  
Salehi B, Selamoglu Z, Sener B, et al. (2019) Berberis 

plants—drifting from farm to food applications, 

phytotherapy, and phytopharmacology. Foods 8:522.  
Scheffers D-J, Pinho MG (2005) Bacterial cell wall 

synthesis: new insights from localization studies. 

Microbiology and molecular biology reviews 69:585-607. 
Shakeran Z, Nosrati M (2019) Bioinformatics Study of the 

Effects of Some Phytocompounds Found in Ferulago 

Angulat, Scrophularia Striata and Laurus Nobilis 

Medicinal Plants on Inhibition of the Proteins Causing 

Antibiotic Resistance in Staphylococcus Aureus: A 

Descriptive Study. Journal of Rafsanjan University of 

Medical Sciences 18:177-192. 
Skariyachan S, Narayan NS, Aggimath TS, Nagaraj S, 

Reddy MS, Narayanappa R (2014) Molecular modeling on 

streptolysin-O of multidrug resistant Streptococcus 

pyogenes and computer aided screening and in vitro assay 

for novel herbal inhibitors. Current computer-aided drug 

design 10:000-000. 
Talei G, Meshkatalsadat M, Mosavi Z (2007) Antibacterial 

Activity and Chemical Composition of Essential Oils from 

Four Medicinal Plants of Lorestan, Iran. Journal of 

Medicinal Plants 6:45-52.  
Tamas-Krumpe O, Doștețan Abălaru C, Grosu R, Buta A, 

Mărgăoan R, Ognean L (2020) Medicinal properties of 

Thymus vulgaris essential oil: a review. 
Trott O, Olson AJ (2010) AutoDock Vina: improving the 

speed and accuracy of docking with a new scoring 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 m

g.
ge

ne
tic

s.
ir

 o
n 

20
26

-0
2-

12
 ]

 

                            12 / 13

https://www.biomedscidirect.com/
https://www.biomedscidirect.com/
https://mg.genetics.ir/article-1-1802-en.html


 پور و همکارانمرضیه اتحاد  ...گونه 16 فعال باتيترک یکيوانفورماتيب یابيارز

 

 1402تابستان  /2شماره  /هجدهمژنتیک نوین/ دوره  173

 

function, efficient optimization, and multithreading. 

Journal of computational chemistry 31:455-461. 
Vermassen A, Leroy S, Talon R, Provot C, Popowska M, 

Desvaux M (2019) Cell wall hydrolases in bacteria: insight 

on the diversity of cell wall amidases, glycosidases and 

peptidases toward peptidoglycan. Frontiers in 

microbiology 10:331.  
Wijesundara NM, Lee SF, Cheng Z, Davidson R, 

Rupasinghe H (2021) Carvacrol exhibits rapid bactericidal 

activity against Streptococcus pyogenes through cell 

membrane damage. Scientific reports 11:1-14. 
Wijesundara NM, Rupasinghe HV (2019) Bactericidal and 

anti-biofilm activity of ethanol extracts derived from 

selected medicinal plants against Streptococcus pyogenes. 

Molecules 24:1165.  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 [
 D

ow
nl

oa
de

d 
fr

om
 m

g.
ge

ne
tic

s.
ir

 o
n 

20
26

-0
2-

12
 ]

 

Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)

                            13 / 13

https://mg.genetics.ir/article-1-1802-en.html
http://www.tcpdf.org

