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งานวิจยัน้ีศึกษาประสิทธิภาพการยดึจบัระหวา่งโปรตีนฮีแมกกลูตินินของเช้ือไวรัสไขห้วดัใหญ่สาย

พนัธ์ุ H1N1 ท่ีระบาดในปี 2009 กบัสารแอนโดรกราโฟไลด์และอนุพนัธ์ในฟ้าทะลายโจร ดว้ยวิธีโมเลคิว

ลาร์ด๊อกก้ิง ผลการคาํนวณพบว่าตวัยบัย ั้ง 1,4 – deoxyandrographolide_1 สารมารถจบักบัโปรตีนฮีแมกกลูติ

นินไดดี้ท่ีสุด ดงันั้นจึงเลือกสารดงักล่าวมาทาํการศึกษาดว้ยระเบียบวิธีโมเลคิวลาร์ไดนามิกส์ซิมุเลชนั จาก

ผลของการคาํนวณการเกิดพนัธะไฮโดรเจนพบว่าตวัยบัย ั้ง 1,4 - deoxy andrographolide_1  สามารถเกิด

พนัธะกบักรดอะมิโนของโปรตีน HA ในตาํแหน่งท่ีสาํคญัและมีเปอร์เซ็นการเกิดพนัธะท่ีค่อนขา้งสูงนัน่คือ

การเกิดพนัธะมีความแขง็แรงและเกิดตลอดเวลาของการทาํซิมุเลชนัโดย เกิดพนัธะกบั Y95 H183 D190 

E227 และ G228 และผลการคาํนวณค่าพลงังานยดึจบัพบว่าการยดึจบัระหว่างฮีแมกกลูตินินกบัตวัยบัย ั้ง 1,4 

- deoxy andrographolide_1 สามารถยดึจบักนัไดดี้และมีความเสถียรเน่ืองจากมีค่าเป็นลบโดยมีค่าพลงังาน

การยดึจบัเท่ากบั -72.33 kcal/mol แสดงใหเ้ห็นว่าการยดึจบัระหว่างฮีแมกกลูตินินกบัยบัย ั้งมีความแขง็แรง

เป็นการยนืยนัว่าตวัยบัย ั้ง 1,4 - deoxy andrographolide_1  มีโอกาสท่ีจะพฒันาเป็นยาเพื่อยบัย ั้งการทาํงาน

ของโปรตีนฮีแมกกลูตินินได ้

 

คาํหลกั : ฮีแมกกลูตินิน สารแอนโดรกราโฟไลดแ์ละอนุพนัธ์ โมเลกลุาร์ด๊อกก้ิง ไขห้วดัใหญ่ โมเลคิวลาร์

ไดนามิกส์ซิมุเลชนั 

 

 

 

 

 



Abstract 
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In the present study, molecular docking was performed on the 2009 human H1N1 

complexed with andrographolide and derivatives from Andrographis paniculata, to investigate the 

fundamental structural characteristics and binding affinity of the inhibitors. The result of the interaction 

energy between the inhibitors and hemagglutinin revealed that the 1,4 – deoxyandrographolide_1  led to 

the strongest binding to hemagglutinin active site. Therefore, 1,4 – deoxyandrographolide_1  was selected 

to study H-bond and free energy using molecular dynamics simulation. The result of the % occupation of 

hydrogen bonding calculations showed that 1,4 - deoxy andrographolide_1 inhibitor can be bound to the 

key positions of HA amino acid (Y95, H183, D190, E227 and G228) with high percentage of interaction. 

The binding energy ( bindingG ) result between hemagglutinin and 1,4 - deoxy andrographolide_1 showed 

that this complex can be well bound together with bindingG  of -72.33 kcal/mol. Therefore, 1,4 – 

deoxyandrographolide_1 has a chance to develop for inhibit hemagglutinin.  
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