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เคมีคอมพวิเตอร์กับสารออกฤทธิ�ในสมุนไพรไทย 
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บทคดัย่อ 
 การสร้างแบบจาํลองทางเคมีคอมพิวเตอร์ โดยใชก้ารจาํลองโมเลกุล (molecular modeling) ดว้ยโปรแกรม 

AutoDock ได้มีบทบาทอย่างมากต่อการอธิบายถึงความสัมพันธ์เชิงโครงสร้างของลิแกนด์กับโปรตีนที�สนใจ 

บทความนี�ไดส้นใจศึกษาสารออกฤทธิ� ในสมุนไพรที�มีสรรพคุณทางยาและฤทธิ� ทางเภสัช ในกลุ่ม diarylheptanoids 

จากสมุนไพรว่านชกัมดลูก (Curcuma comosa Roxb.) วงศ ์Zingiberaceae กบัเอนไซม์ ER-β estrogenic receptor และ 

สารในกลุ่ม 1-naphthol analogs จากสมุนไพรทองพนัชั�ง (Rhinacanthus nasutus Kurz) วงศ ์Acanthaceae กบัเอนไซม ์

COX-1 และ COX-2 โดยขอ้มูลที�ไดจ้ากการทดลอง การจัดวางตวัของสารในโพรงการจับของเอนไซม์หรือบริเวณ

ตาํแหน่งออกฤทธิ�  และค่าพลงังานอนัตรกิริยาของการจบั สามารถนาํมาอธิบายขอ้มูลเชิงโครงสร้างของสารออกฤทธิ�

ในสมุนไพรเพื�อนาํไปสู่ความเขา้ใจและการพฒันาเป็นสารชนิดใหม่ที�มีสรรพคุณทางยาและฤทธิ� ทางเภสัช เพื�อตา้น

โรคอื�นๆ ใหม้ีประสิทธิภาพมากขึ�น 

 

 

คาํสําคญั : สมุนไพรไทย, ว่านชกัมดลูก, ทองพนัชั�ง, โมเลคิวลาร์ดอกกิ�ง 

 

 

 

 

 

 

 

 

  ภาควิชาวิทยาศาสตร์ประยุกตแ์ละสังคม, วิทยาลยัเทคโนโลยีอุตสาหกรรม, มหาวิทยาลยัเทคโนโลยีพระจอมเกลา้พระนครเหนือ 
* ผูติ้ดต่อ, อีเมล:์ nathjananj@kmutnb.ac.th, njongkon@gmail.com   รับเมื�อ  17  กรกฎาคม  2557   ตอบรับเมื�อ  20  พฤศจิกายน  2557 



บทความวิชาการ                                                         วารสารวิชาการเทคโนโลยีอุตสาหกรรม ปีที� 10 ฉบบัที� 3  กนัยายน – ธันวาคม  2557 

The Journal of Industrial Technology, Vol. 10, No. 3 September – December  2014 

 

151 

Computational approach: an application on Thai medicinal herbs 

 
Nathjanan  Jongkon* 

 

 

Abstract 
 Computational modeling has been widely used to gain a better understanding of ligand-protein complex. 

In this study, molecular modeling program such as AutoDock has been exploited to gain an insight of some 

compounds isolated/synthesized from Thai medicinal herbs: Curcuma comosa Roxb. and Rhinacanthus nasutus 

Kurz. The aim of the study was to understand the three-dimensional aspects of diarylheptanoids from Curcuma 

comosa on ER-β estrogenic receptor and the synthesized 1-naphthol analogs on cyclooxygenase-I (COX-1) and 

cyclooxygenase-II (COX-2). Information of the binding alignment and the free energy of binding obtained from the 

program could help us to design a promising compound and could be applied in rational drugs design for further 

searchings of new compounds from Thai medicinal herbs to treat other diseases. 
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1. บทนํา 
 การแพทย์ทางเลือก (alternative medicine) หรือ

สมุนไพรบําบัดนับเป็นหนึ� งในศาสตร์ที�ก ําลังได้รับ

ความสนใจเป็นอยา่งมากในปัจจุบนั เพราะคนไทยป่วย

ดว้ยโรคจากพฤติกรรมการกิน สภาพการจราจรที�ติดขดั 

ปัญหาดา้นสังคมเศรษฐกิจและการเมือง สมุนไพรไทย

จึงนับเป็นอีกหนึ�งทางเลือกของการดูแลสุขภาพในวิถี

ชีวิตที�รีบเร่งของคนในปัจจุบนั แต่สมุนไพรนอกจากจะ

ให้คุณอนันต์แลว้หากรับประทานอย่างไม่ระมัดระวัง

หรือไ ม่มีห ลักวิ ทยา ศาส ตร์ร องรั บสร รพคุ ณขอ ง

สมุนไพร เป็นเพียงการฟังตามกันมาจากรุ่นสู่ รุ่น ก็

อาจจะมีผลข้างเคียงตามมาได้ ดังนั� นจึงมีรวบรวม

แนวความคิดดา้นการประยุกต์ทางเคมีเชิงคาํนวณ หรือ

เคมีคอมพิวเตอร์ (computational chemistry approach) 

โดยการจําลองโครงสร้างเอนไซม์หรือโปรตีนที�เป็น

โมเลกุลเป้าหมายเพื�อศึกษาการเขา้ยบัย ั�งของสารออก

ฤทธิ� ในสมุนไพรที�มีสรรพคุณทางยาและฤทธิ� ทางเภสัช 

โดยมีเป้าประสงค์ในการสร้างข้อมูลเชิงวิชาการเพื�อ

รองรับการใช้ประโยชน์ของสมุนไพรไทยและยัง

สามารถเพิ�มมูลค่าผลิตภัณฑ์ที�ผลิตจากสมุนไพรนั�นๆ 

ไดด้ว้ย  

 โดยแนวคิดของการสร้างแบบจาํลองโดยระเบียบวิธี

ทางเคมีคาํนวณจะอาศัยการอธิบายถึงความสัมพันธ์

ระหว่างโครงสร้างของสารออกฤทธิ�  ลักษณะการเกิด

อนัตรกิริยา (interaction) และ การจัดเรียงตวัใน 3 มิติ 

(3D alignment) ของสารที�สนใจในบริเวณตาํแหน่งออก

ฤทธิ�  (active site) หรือ บริเวณโพรงการจับ (binding 

site) ของเอนไซมเ์ป้าหมายเหมือนแบบจาํลองแม่กุญแจ

กับลูกกุญแจ (lock and key model) ซึ� งการสร้าง

แบบจาํลองทางเคมีคอมพิวเตอร์ นบัเป็นหนึ�งในระเบียบ

วิธีที�มีความสําคญัอย่างมากในบริษทัยาชั�นนาํของโลก 

ที�ต้องมีการทาํวิจัยพื�นฐาน เช่น การรวบรวมข้อมูล

โครงสร้างทางเคมี เช่น Lipinski’s rule of five [1], 

ADMET (absorption, distribution, metabolism, 

excretion and toxicity) หรือ การทาํแบบจาํลองโมเลคิว

ลาร์ดอกกิ�ง (molecular docking) [2] เพื�อช่วยคดักรอง

สารที�มีโอกาสตกคา้ง มีพิษ หรือมีโอกาสพฒันาเป็นตวั

ยาได้น้อยออกไปก่อน (screening process) โดย

วตัถุประสงค์หลกัก็เพื�อช่วยลดขั�นตอนงานวิจัยลงและ

ยงัลดปริมาณการใช้สารเคมีในห้องปฏิบัติการหรือ 

green chemistry นอกจากนี�ยงัสามารถเพิ�มความรู้ในการ

ออกฤทธิ� ของสาร เพื�อใชใ้นการออกแบบสารสังเคราะห์

ใหม่ๆ ให้มีคุณภาพมากขึ� น อีกทั� งย ังเป็นการสร้าง

ความรู้พื�นฐานงานวิจัย โดยนาํองค์ความรู้หลากหลาย

ศาสตร์มาประกอบรวมกนัทั� ง เคมีคาํนวณ เคมีอินทรีย ์

เคมีเชิงฟิสิกส์ และความรู้ดา้นสารออกฤทธิ� ในสมุนไพร

ไทย เพื�อให้มีข้อมูลพื�นฐานของผู ้บริโภคในการใช้

สมุนไพรอยา่งถูกตอ้ง  

 สมุนไพรที�สนใจศึกษาในงานนี� คือ ว่านชักมดลูก 

(Curcuma comosa Roxb.) วงศ์ Zingiberaceae [3-7] 

และ สมุนไพรทองพนัชั�ง (Rhinacanthus nasutus Kurz) 

วงศ์  Acanthaceae [8-11] โดยว่านชักมดลูก เป็น

สมุนไพรที� นิยมใช้เหง้า รักษาอาการของสตรี  เช่น 

ประจาํเดือนมาไม่ปกติ ปวดทอ้งระหว่างมีประจาํเดือน 

ตก ข า ว  ซึ� งฤ ท ธิ� ดัง ก ล่ า ว เ ชื� อ ว่ า ม า จ า ก ส า ร ก ลุ่ ม 

phytoestrogen ในรายงานทางพฤกษเคมีและการ

ทดสอบฤทธิ� ทาง estrogenic activity ของ ศ.ดร. อภิชาต 

สุขสาํราญ และคณะ จากภาควิชาเคมี คณะวิทยาศาสตร์ 

มหาวิทยาลยัรามคาํแหง [3] สามารถแยกสารในกลุ่ม 

diarylheptanoids ที�มีฤทธิ� ต่อเอนไซม์เป้าหมาย estrogen 



บทความวิชาการ                                                         วารสารวิชาการเทคโนโลยีอุตสาหกรรม ปีที� 10 ฉบบัที� 3  กนัยายน – ธันวาคม  2557 

The Journal of Industrial Technology, Vol. 10, No. 3 September – December  2014 

 

153 

receptor (ER-β) ได้ใกล้เคียงกับสารฮอร์โมน 17β-

Estradiol และแอนาลอกในกลุ่ม 1-naphthol จาก

สมุนไพรทองพนัชั�ง ซึ� งมี รศ.ดร. บุญส่ง คงคาทิพย ์และ 

ศ.ดร. งามผ่อง คงคาทิพย ์ไดท้าํการศึกษาสารออกฤทธิ� ที�

สาํคญัต่อการยบัย ั�งการอกัเสบ (anti-inflammation) [6-9] 

และสารตา้นมะเร็ง (anti-cancer) [10-11] โดยมีเอนไซม์

เป้าหมายคือ เอนไซม์ Cyclooxygenase I (COX-1), 

Cyclooxygenase II (COX-2) และ Topoisomerase II ที�

หน่วยปฏิบัติการวิจัยผลิตภัณฑ์ธรรมชาติและเคมี

อิน ทรี ย์สั ง เ คร าะ ห์  (NPOS) ภ าค วิชา เ คมี  ค ณ ะ

วิทยาศาสตร์ มหาวิทยาลยัเกษตรศาสตร์  

 ว ัตถุประสงค์หลัก ก็เพื�อศึกษาลักษณะการจับตัว

ระหว่ างสารแอ นาลอกจากว่ าน ชักมดลูกในกลุ่ ม 

diarylheptanoids กับ เ อ น ไ ซ ม์ เ ป้ า ห มา ย  estrogen 

receptor (ER-β) (รูปที� 1) [3] และ สารแอนาลอก 

(analogs) จากสมุนไพรทองพันชั�งในกลุ่ม 1-naphthol 

analogs กบัเอนไซม ์COX-1 และ COX-2 (รูปที� 2) [8-9] 

โดยใชก้ารจาํลองโมเลกุล ดว้ยโปรแกรม AutoDock [2]

  

17-Estradiol

A CB
Diarylheptanoid skeleton

 
รูปที� 1 โครงสร้างของ 17β-estradiol  และโครงสร้าง

หลกัของสารในกลุ่ม diarylheptanoids  

SC-558

1-naphthol analogs
 

 

รูปที� 2 โครงสร้างของ SC-558 และโครงสร้างหลกัของ

สารแอนาลอกในกลุ่ม 1-naphthol analogs  

 

2. ท ฤ ษ ฏี แ ล ะ ก า ร ป ร ะ ยุ ก ต์ ง า น ด้ า น เ ค มี

คอมพวิเตอร์กบัสมุนไพรไทย 

2.1 ระเบียบวิธีโมเลควิลาร์ดอกกิ�ง  

 เป็นระเบียบวิธีทางเคมีคอมพิวเตอร์ที�นิยมใช้กัน

อย่างแพร่หลายในการออกแบบยาให้มีประสิทธิภาพดี

ยิ�งขึ�น โดยอาศยัสูตรการคาํนวณทางคณิศาสตร์ เพื�อใช้

ศึกษาระบบที�มีลกัษณะแม่กุญแจกบัลูกกุญแจ เช่น ยา 

หรือ เอนไซม์ หรือแม้แต่โปรตีนจับกับโปรตีน โดย

หลกัการคือการนาํโมเลกุลที�กาํลงัออกแบบมาลองสวม

เขา้กบัเอนไซม์เป้าหมาย (รูปที� 3) โดยก่อนการทดลอง

ทุ ก ค รั� งจ ะ ต้อ งห า ส ภ า ว ะ ก า ร ท ด ล อ ง  (validation 

process) โดยการทดสอบการเข้าจับกันของโมเลกุล

อา้งอิง (reference ligands) ที�เหมาะสมก่อนทดลองกบั

สารตัวอื�น ๆ ที� เ ราส นใจ  โด ยจะมีโปร แกร มย่อ ย 

AutoGrid ซึ� งใช้ประมาณค่าพลงังานของเอนไซม์ ซึ� ง
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จาํลองออกมาเป็นกล่องของพลงังานการจับกนั โดยใช ้

Lennard Jones Potential และพลังงานศักย์ไฟฟ้า 

(electrostatic potential) ซึ� งเป็นสมการที�คาํนวณแรง

ผลกัและแรงดึงดูดระหว่างโมเลกุลที�คาํนวณไดข้ณะนั�น 

อธิบายออกมาในรูปของค่าพลงังานอิสระของการจบักนั 

(binding free energies, Gbind) หากมีพลงังานตํ�า แสดง

ว่าสารที�เราสนใจสามารถจบักบัโพรงของเอนไซมไ์ดด้ี 

 

 

รูปที� 3 ตวัอยา่งหลกัการของโมเลคิวลาร์ดอกกิ�ง 

 

2.2 สาร diarylheptanoids จากว่านชักมดลูก 

 จากการศึกษาการสร้างแบบจําลองสารในกลุ่ม 

diarylheptanoids กบั เอนไซม์เป้าหมาย ER-β receptor 

ผลการศึกษา พบว่าหมู่ phenol ของสารหมายเลข 3 และ 

4 มีความสาํคญัต่อการจับกบั ER-β active site (รูปที� 4) 

โดยสามารถเกิดอนัตรกิริยาในตาํแหน่งเดียวกนักบัหมู่ 

3-hydroxyl ของ 17β-estradiol พบว่า ลักษณะการ

วางตัวและอันตรกิริยาของสารกลุ่มนี�  สามารถสรุป

ตาํแหน่งที�สําคญัที�ส่งผลต่อกระบวนการจับและอนัตร

กิริยาได ้3 ประการ  

 ประการที� 1 หมู่ phenol ที�มาจาก Ring C (รูปที� 1 ) 

หมู่ hydroxyl ของสารกลุ่ม diarylheptanoids สามารถ

เกิดพนัธะไฮโดรเจน (hydrogen bonding) กบัหมู่อะมิ

โนที�มีขั�วเช่น Glu305 และ Arg346 (รูปที� 4) ขอ้มูลนี�

เป็นข้อมูลพื�นฐานเพื�อสร้างแบบจําลองของสารให้มี

ลกัษณะของหมู่ isosteres หรือหมู่ที�มีความเหมือนกัน

ของวาเลนซ์อิเลก็ตรอน พบว่าหมู่ที�ค่าความสามารถใน

การดึงอิ เล็กตรอนสูง จะมีความสามารถในการเกิด

อนัตรกิริยาไดใ้นลกัษณะคลา้ยกนักบัหมู่ hydroxyl ของ

สารหมายเลข 3, 4 และ 17β-estradiol ส่วนสาร

หมายเลข 2 ที�ไม่มีหมู่ phenol จะมี binding energy และ

มีฤทธิ� ในการกระตุน้ ER-β ต ํ�ากว่า เช่นกนั  

 ประการที� 2 พบว่าหมู่ heptyl หรือส่วนสายโซ่ตรง

กลาง (ตารางที� 1) เป็นหมู่ที�ตอ้งมีความยืดหยุ่นได ้โดย

ฤทธิ� ในการกระตุน้ transcriptional activation ของ ER-

β มีค่าเท่ากับ 90.56% และ 87.75% (ตารางที� 2) ของ

สารหมายเลข 3 และ 4 ตามลาํดบั และค่าการกระตุน้จะ

ลดลงเมื�อดูจากขอ้มูลของสารหมายเลข 1 เทียบกบัสาร

หมายเลข 2  

 ประการสุดทา้ย หมู่ phenyl ของ ring A จะพบว่าหมู่ 

phenyl สามารถเกิดอนัตรกิริยากบัหมู่อะมิโนที�ไม่มีขั�ว 

ไดแ้ก่ Ile373, Ile376 และ Leu380 เป็นตน้ 

 

SC-558

SC-558

Gbind
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สารหมายเลข 1 สารหมายเลข 3

สารหมายเลข 4สารหมายเลข 2

 
รูปที� 4 ผลที�ไดก้ารคาํนวณและลกัษณะการวางตวัใน 3 มิติ ของสารหมายเลข 1, 2, 3 และ 4 

 

ตาราง ที� 1 โครงสร้างของสาร diarylheptanoids และ สารอา้งอิง 

 

สาร โครงสร้าง สาร โครงสร้าง 

17β-estradiol 

 

สารหมายเลข 2 

 

Genistein 

 

สารหมายเลข 3 

 

สารหมายเลข 1 

 

สารหมายเลข 4 

 
 

H

H

H

OH

O H
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ตารางที�  2 พลังงานอันตรกิ ริยาที�ค ํานวณโดยใช้

โปรแกรม AutoDock ของสารกลุ่ม diarylheptanoids 

เทียบกบัค่าทางการทดลอง [3] 

 

สาร ER-β activity [3] 
Gbind 

kcal/mol [4] 

17β-estradiol 100 -9.29 

สารหมายเลข 1 85.45 -9.06 

สารหมายเลข 2 33.72 -8.37 

สารหมายเลข 3 90.56 -9.13 

สารหมายเลข 4 87.75 -8.67 

 

2.2 แอนาลอกของ 1-naphthol จากทองพันชั�ง  

 หน่วยปฏิบตัิการวิจัยผลิตภัณฑ์ธรรมชาติและเคมี

อินทรีย์สั ง เค ราะห์  (NPOS) ได้ท ํา การแ ยกแล ะ

สังเคราะห์สารในกลุ่ม 1-naphthol และ naphthoquinone 

จากทองพันชั�ง เพื�อทดสอบฤทธิ� ต้านการอักเสบและ

ฤทธิ� ต้านมะเ ร็ง โดยได้ท ําการศึกษาความสัมพันธ์

ระหว่างโครงสร้างของสารสังเคราะห์กับฤทธิ� ทาง

ชีวภาพโดยแบบจําลองโมเลกุลทางคอมพิวเตอร์ของ 

COX-1 และ COX-2 ซึ� งเป็นเอนไซม์เป้าหมายของยา

ตา้นการอกัเสบ โดยทาํการศึกษาเทียบกบัสารอา้งอิง คือ 

SC-558 (รูปที� 5) โดยรูปที� 5 ก. แสดงโครงสร้างของ

สาร SC-558 ที�อยู่โพรงเอ็กซเรย์และกรดอะมิโน

โดยรอบ ที�สาํคญัต่อการเกิดอนัตรกิริยากบัสาร SC-558 

(รหัส  1CX2 จากฐานข้อมูลเอนไซม์และโปรตีน 

www.pdb.org) รูปที� 5 ข. แสดงโครงสร้างที�ไดจ้ากการ

ทด ลอ งด้ว ยร ะเ บีย บ วิ ธี โม เล คิ วล า ร์ ดอ ก กิ� ง  จ า ก

กระบวนการหาสภาวะการทดลองก่อนทดสอบกบัสาร

ตวัอื�นๆ ที�เราสนใจ 

 จากการศึกษาลกัษณะการเขา้จับ (mode of action) 

ของแอนาลอกของ 1-naphthol ที�ออกฤทธิ�  กบัเอนไซม ์

COX-2 พบว่าสารสัง เคราะห์ที�มีหมู่  hydroxyl ที�

ตาํแหน่ง C-1 ออกฤทธิ� ยบัย ั�ง COX-2 ไดด้ีกว่าสารที�ไม่มี

หมู่ hydroxyl ในขณะที�เมื�อเปลี�ยนไปเป็น หมู่ methoxy 

ที�ตาํแหน่งเดียวกนั พบว่าจะออกฤทธิ� ไดล้ดลง (ตารางที� 

3) 

 

รูปที� 5 โครงสร้างของสาร SC-558 ที�อยู่โพรงเอ็กซเรย ์

และโครงสร้างที�ได้จากการทดลองด้วยระเบียบวิ ธี      

โมเลคิวลาร์ดอกกิ�ง 

 

ก.

ข.
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จากการศึกษาความสัมพนัธ์ระหว่างโครงสร้างกับ

การออกฤทธิ�  โดยใช้การศึกษาอันตรกิริยาระหว่างตัว 

ยบัย ั�งกบัเอนไซมด์ว้ยวิธีโมเลคิวลาร์ดอกกิ�ง ไดแ้สดงให้

เห็นว่า หมู่ hydroxyl ที� ตาํแหน่ง C-1 ของโครงสร้าง 

naphthalene ซึ� งทาํให้ออกฤทธิ� ต่อเอนไซม์ COX-2 เกิด

ไดด้ีนั�น สามารถเกิดพนัธะไฮโดรเจนกับกรดอะมิโน 

Val523 ในโครงสร้างของเอนไซม์ COX-2 ได ้(รูปที� 6) 

โดยระยะห่างของพนัธะไฮโดรเจนจะอยู่ที� 1.74 - 1.79 

องัสตรอม (Å) 

 

H-bonding

H-bonding

H-bonding

สารหมายเลข 5

สารหมายเลข 6

สารหมายเลข 7

สารหมายเลข 8

สารหมายเลข 9

สารหมายเลข 10

  
รูปที� 6 ผลที�ไดก้ารคาํนวณและลกัษณะการวางตวัใน 3 มิติ ของ 1-naphthol analogs 
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ตารางที� 3 โครงสร้างของสาร 1-naphthol analogs และ สารอา้งอิง SC-558 

 

สาร โครงสร้าง สาร โครงสร้าง 

SC-558  1-naphthol  

สารหมายเลข 5  สารหมายเลข 8  

สารหมายเลข 6  สารหมายเลข 9  

สารหมายเลข 7  สารหมายเลข 10 

 

 

 

 

 

รูปที� 7 การวางตวัใน 3 มิติของสารหมายเลข 5 ในโพรงการจบัของ COX-2 (ซ้าย) และ COX-1 (ขวา) 
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 นอกจากนี�  เมื�อนําไปทดสอบการออกฤทธิ� ยบัย ั�ง

เ ที ย บ กั บ เ อ น ไ ซ ม์  COX-1 แ ล ะ  COX-2 พ บ ว่ า

สารประกอบนี� เมื�อมีหมู่ hydroxyl ที�ตาํแหน่ง C-1 ของ

โครงสร้าง naphthalene จะออกฤทธิ� ต่อเอนไซม์ COX-2 

ไดด้ีกว่า โดยพบว่าตาํแหน่งพันธะไฮโดรเจน ของ 1-

naphthol ที�อยู่ในโพรงมีการจับของ COX-2 มีระยะสั� น

กว่าหรือมีความแขง็แรงในการเขา้จับมากกว่าเมื�อเทียบ

กบั COX-1 (รูปที� 7) 

 

3. สรุปผล 
บทความนี� ไดก้ล่าวถึงการนําแบบจําลองโมเลกุล

ทางคอมพิว เตอร์  ด้วยวิ ธีโมเลคิวลา ร์ดอกกิ�ง  เพื�อ

ประยุกต์ใช้กับสมุนไพรไทย คือ ว่านชักมดลูก โดยมี

สารในกลุ่ม diarylheptanoids กับ เอนไซม์เป้าหมาย 

estrogen receptor (ER-β) [4] โดยเปรียบเทียบการจับ

กบัสารอ้างอิง และ แอนาลอกของ 1-naphthol จาก

ทองพนัชั�ง [8-9] ซึ� งป็นสารตั�งตน้ของแอนาลอกในกลุ่ม 

naphthoquinone โดยมีฤทธิ� ยบัย ั�งเซลล์มะเร็งหลายชนิด 

[10-11] จากการศึกษาสมุนไพรทั� ง 2 ชนิดด้วยการ

จาํลองโมเลกุล พบว่าสามารถนาํมาอธิบายกระบวนการ

เขา้จับหรือการวางตวัของสารที�มีฤทธิ� ทางเภสัชที�ใน 3 

มิติได ้รวมทั�งสามารถระบุตาํแหน่งของกรดอะมิโนที�มี

ความสําคญัในโพรงการจับได ้เช่น หมู่ hydroxyl ของ

สารกลุ่ม diarylheptanoids จะเกิดพนัธะไฮโดรเจน กบั 

Glu305 และ Arg346 และ หมู่ hydroxyl ของ 1-naphthol  

analogs ที� ตาํแหน่ง C-1 สามารถเกิดพนัธะไฮโดรเจน

กับกรดอะมิโน Val 523 ในโครงสร้างของเอนไซม ์

COX-2 ได ้ 

โดยใช้การจําลองโมเลกุลด้วยโปรแกรมทางเคมี

คอมพิวเตอร์เป็นอีกหนึ�งวิธีที�สามารถช่วยอธิบายการ

ออกฤทธิ� ของสารในสมุนไพรอย่างเป็นวิทยาศาสตร์ 

เหมาะกับการนาํมาประยุกต์ใชใ้นศึกษาการออกฤทธิ�

ของสมุนไพรไทย โดยความรู้ดงักล่าวนี�  เป็นความรู้ที�

สามารถนาํไปต่อยอดสร้างแบบจาํลองทางเคมีคาํนวณ 

กบัสารออกฤทธิ� ในสมุนไพรอื�นๆ ที�มีฤทธิ� ทางเภสัช ที�มี

ต่อเอนไซมก์่อโรคอื�นๆ ได ้
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