
 مقاله پژوهشي

016 

 دانشگاه علوم پزشكي ياسوجارمغان دانش، مجله علمي پژوهشي 
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 باغي گیاه آویشن ترکیبات زیستيداکینگ مولکولي 

(L. Thymus vulgarisبا آسپارتیل پروتئاز ترشحي ) 5ـ 

                                 برای یافتن  Candida albicansمخمر 

 ترکیبات مهاری احتمالي
 *4امیرعباس برزگری،  3، سپیده پرویزپور2جعفر رزم آرا ،1میلاد زارع

مرکز 1، گروه علوم کامپیوتر، دانشگاه تبريز، تبريز، ايران9 ،ارشد بیوتکنولوژی میکروبي، دانشگاه مراغه، مراغه، ايران کارشناسي3

  شناسي، دانشگاه مراغه، مراغه، ايران گروه زيست 4، تحقیقات نانوتکنولوژی دارويي، دانشگاه علوم پزشکي تبريز، تبريز، ايران

 31/40/3441 اريخ پذيرش:ت    32/43/3441تاريخ وصول: 

 چکیده

شاود، در شارايخ صاا      که به عنوان يک مخمر همسفره باا انساان در ن ار گر ماه ماي      رغم اين : کانديدا آلبیکنس عليزمینه و هدف

های حاد ياا مازمن شاودس اسامفاده از داروهاای راد  اار ي         تواند به يک عامل مهاجم تبديل شده و باعث انواع مخملفي از عفونت مي

به دلیل اثرات جانبي اين داروها و نیز مقاومت اين مخمر نسبت به آنها باا محادوديت هماراه اساتس بناابراين،       ،جود علیه اين مخمرمو

( با آساپارتیل پروتاااز   L. Thymus vulgaris) باغي گیاه آويشن ترکیبات زيسميداکینگ مولکولي تعیین و بررسي مطالعه اين هدف از 

 بودس برای يا من ترکیبات مهاری احممالي Candida albicansمخمر  5ا ترشحي
 

 LOTUSاز پايگااه داده   بااغي  آويشان  ثره گیاهيؤمواد مانجام شد، 3441که در سال   داکینگ مولکوليدر اين مطالعه : روش بررسي

مولکولي لیگانادها باا   س داکینگ ّوری شد جمع  RCSB PDB با جسمجو در بانک داده SAP5ساصمار پروتاین  و دست آمده ب NPASSو 

 تیا مو ع نیای اتصاال و تع  یمحاسبه انارژ  یبرا PyRx 0.8 یدر بسمه نرم ا زار AutoDock Vinaا زار  از نرمبا اسمفاده  SAP5آنزيم 

از ن ار   ،ترکیبااتي کاه بهمارين انارژی اتصاال را باا پاروتاین هادف داشامند         اسمفاده شادس   SAP5در برهمکنش با  بیاتصال هر ترک

 BIOVIA Discovery Studioاسمفاده از  با مورد بررسي  رار گر مند و در انمها لیگاندهای منمخبو سمیت  کینمیرماکوک اصصوصیات 

تجزياه و   مقالات  بل در اين زمینها زارهای مخملف و مقايسه با نمايج  آوری شده با اسمفاده از نرم های جمع داده تصويرسازی شدندس

 .تحلیل شدند
 

ممغیر بودس بیشمرين تمايل اتصال به جايگاه  -4/1تا  -2/2از   SAP5صال ترکیبات گیاه آويش به جايگاه  عال آنزيم : انرژی اتها یافته

و   ارماکوکینمیاک هاای   بودس اين ترکیبات از ن ر ويژگيEllagic Acid و  Eriodictin( ،-)-Taxifolin عال اين آنزيم مربوط به سه ترکیب 

نشااند دهناده صاوا      SwissADME نيسرور آنلا ارماکوکینمیک سه ترکیب منمخب با اسمفاده از  های وهشپژ سمیت مطلوب بودندس

 ProTox-IIو  ADMETlabهای باا اسامفاده از سارور    ترکیباتسمیت اين  بررسي ،دارويي امیدوار کننده اين ترکیبات بودس با وجود اين

  سنشان دهنده سمیت اريوديکمین بود
 

آساپارتیل پروتاااز   ترکیباات موجاود در گیااه آويشان تواناايي مهاار        برصاي   داکینگ نشاان داد کاه  های  پژوهشنمايج  :ریگی نتیجه

از  کانديادا آلبیکناز  آويشن باغي بار مخمار    رد گانديداييهای دصیل در اثرات  يکي از مکانیسم را دارندس بنابر اين، احممالًا 5- ترشحي

   باشدس طريق مهار اين پروتاین مي

 يمولکول نگیداک ، ارماکوکینمیک ،کانديدا آلبیکنس، باغي گیاه آويشن :یدیکلهای  واژه

   شناسي گروه زيستمراغه، دانشگاه مراغه،  ،امیرعباس برزگرینویسنده مسئول: *
Email: Barzegaridoctora@gmail.com 

يک نشريه با دسمرسي آزاد است و تمامي مقالات منمشر شده در اين نشريه به صورت نشريه علمي پژوهشي ارمغان دانش وابسمه به دانشگاه علوم پزشکي ياسوج، "

 دسمرسي آزاد منمشر مي شوندس"
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 مقدمه

نفاار  ونیاالیم 5/0از  شیدر سراساار جهااان، باا

مرگ و  زانیهسمند که م تهاجمي سيازيديمبملا به کاند

 يعاوار  جاانب   س(3)اسات  درصاد  44 بااً يآنها تقر ریم

 بااه مقاوماات عيو تکاماال ساار یماادنااامطلوب، ناکارآ

 شيرا ا ازا  ديا جد یهاا  راد ارچ  یها، تقارا بارا   ارچ

 نیاز باا یهااا بااراSAPاز  آلبیکاانسکاندياادا داده اسااتس 

 زباان یم يمنا يا سامم یو  ارار از س  يبردن با ت صارج

 ا ااد  Candida albicans یهااا هيسااو سکنااد ياساامفاده ماا

SAP1 ،SAP2 و ،SAP3 ر تاا کاام يتااوجه  طااور  اباال  بااه

 يشگاهيبه مدل آزما یزینا  بیصطرناک هسمند و آس

  س(9و 1)کنند يم وارد

های همروترو اي هسامند کاه     ها ارگانیسم  ارچ

زا  توانند برای انسان بیماری های آنها مي برصي از گونه

سالولي   جازو مخمرهاای تاک    کانديادا س جنس (4)باشند

شود و از میاان اعااای ايان جانس کاه       بندی مي طبقه

برصاي از آنهاا    ،شاوند  گونه را شاامل ماي   354حدودا 

کاندياادا (، Candida albicans)کاندياادا آلبیکاانس ماننااد 

 کاندياادا تروپیکااالیس و  کاندياادا گلابراتااا ، کروزئااي

زا باشندس باا وجاود ايان،     توانند برای انسان بیماری مي

به عناوان  لاور طبیعاي انساان      کانديداهای جنس  گونه

تااوان در پوساات  و  يشااوند و آنهااا را ماا شاناصمه مااي 

غشاهای مخاطي لولاه گاوارش، واژن و حفاره دهااني     

 54شاود کاه حاادود    س تخماین زده ماي  (5اا 0)پیادا کارد  

درصد از جمعیت انساني حامال  ارم غیرپااتوژن ايان     

در  س با اين حال، در برصي شارايخ ما لاً  (8) ارچ باشند

، ايان  ا رادی که سیسمم ايمني آنها تاعیف شده اسات 

ساافره بااه يااک عاماال    موجااود هم مخمرهااا از يااک 

تواننااد باعااث ايجاااد  طلااب تبااديل شااده و مااي  رصاات

هاای  های مخملف در میزبان صود شودس عفونات  عفونت

تواناد   وسیله  رم پاتوژن اين مخمرها ميه ايجاد شده ب

های صطرناک سیساممیک   پوست، مخاط و حمي عفونت

)کانديدمي( را شامل شودس کانديدمي به علت شارايطي  

ماننااد  ،شااوند عااث تاااعیف سیساامم ايمنااي ماايکااه با

ساااااارطان، ديااااااالیز، دياباااااات، اساااااامفاده از    

تواناد   کورتیکواسمروئیدها، پیوند عاو و جراحاي ماي  

هاای باکمرياايي    س در مقايسه با عفونات (2)تسهیل شود

هاای   سیسممیک، احممال مرگ و میر ناشاي از عفونات  

س در میاان  (34)سسیممیک کانديدايي بسیار بالاتر اسات 

رساد کاه    باه ن ار ماي    کانديداهای مخملف جنس  نهگو

                           زاياااي  بیشااامرين بیمااااری کانديااادا آلبیکااانس گوناااه

 24تااا  84را داشاامه باشااد و در وا ااع مساااول ايجاااد 

                         باشااادس  هاااای کانديااادايي ماااي   درصاااد از عفونااات 

               يکااي از بااه عنااوان  کاندياادا آلبیکاانسعاالاوه باار اياان، 

هااای بیمارسااماني شااناصمه    عواماال اصاالي عفوناات  

 س1س (33)شود مي

ايان مخمار باه     (3)در تبديل شدن  رم همسافره 

توانناد    رم پاتوژن،  اکمورهای ويرولانس مخملفي ماي 

تاوان باه    نقش داشمه باشادس از جملاه ايان ماوارد ماي     

 باه وسایله  اشااره کارد کاه     SAPهايي به ناام   پروتاین

                                                      
1-Commensal 
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                   شااوندس اياان   هااايي بااه همااین نااام ساااصمه مااي     ژن

هاااا در وا اااع آساااپارتیل پروتاازهاااای      پاااروتاین 

بااه ( هساامند کااه Secreted aspartyl proteaseترشااحي)

شوند و با شاماره   اين  ارچ به محیخ ترشح ميوسیله 

هاا  SAPشوندس تولیاد   گذاری مي ( نامSAP1-10يک تا ده)

هاای ويارولانس از جملاه تولیاد      به تعدادی از ويژگاي 

ها و تغییر  نوتیپ نسابت داده   هیف،  سبیدن به سلول

  نشاان داده شاده   ،ها س از میان اين پروتاین(39)شود مي

کاندياديازيس   نقاش مهماي در   احمماالاً   SAP5است که

کاااهش بیااان اياان   زياارا ،سیسااممیک)کانديدمي( دارد

تس های سیسممیک هماراه اسا   پروتاین با کاهش عفونت

                       رسااد کااه اياان آناازيم   عاالاوه باار اياان، بااه ن اار مااي  

                            در کلااااااونیزه شاااااادن و نفااااااو  در سااااااطو    

 نین، بیان ايان پاروتاین    مخاطي نقش داشمه باشدس هم

هاااا و مسااایلیوم ا ااازايش  در هنگاااام تشاااکیل هیاااف

 س(39ا34)يابد مي

( ياک  .Thymus vulgaris Linn)بااغي  گیاه آويشن

اسات کاه     Lamiaceaeگیاه معطر از صاانواده نعناعیاان  

اين گیااه داروياي    س(35)پراکندگي زيادی در جهان دارد

دارای صوا   ارماکولوژيک زيادی است که از جملاه  

اکسایداني،   توان به صوا  رادالمهابي و آنماي   آنها مي

دهنده زصم، رداسپاسم، بادشکن، ردکرم و اثر   المیام

س عاالاوه باار اياان،  (31)کمريايي آن اشاااره کااردراادبا

 باغي اند که گیاه آويشن پیشین نشان دادههای  پژوهش

باشد و عصاره و اسانس  دارای صوا  رد ار ي مي

تواند اشکال مقاوم به دارو را در عفونت کانديدا آن مي

س داروهای رايج در درمان (30ا94)آلبیکنس از بین ببرد

اثرات جاانبي مخملفاي باوده و    عفونت کانديدايي دارای 

اين مخمر نسبت به آنهاا مقاومات داروياي پیادا کارده      

س اسامفاده از ترکیباات گیااهي در درماان     (93ا94)است

ها به دلیل اثرات جانبي کممر آنها رو به ا زايش بیماری

 لیباا پمانسا   يعا یمحصاولات طب  ييشناساا  س(95)است

شاامل   موانع نيهمراه استس ا یبا موانع ممعدد ييدارو

 ييدر اساامخراج و شناسااا  يمشااکلات  اباال تااوجه  

 یریگ بالقوه،  اندازه يياهداف دارو ييشناسا  بات،یترک

 یهاااااااااااا لیااااااااااادارو و تحل ياثربخشااااااااااا

س (91)باشد يم باتیترک کینامي/ ارماکودکینمی ارماکوک

مخملاااف در حاااوزه  يمحاسااابات یتوساااعه ابزارهاااا

موانااع را برطاارف کاارده و  نيااا کیاانفورماتي ارماکوا

و اهاداف   باات یترک ييدارو را از شناسا يطراح نديآر 

موجاود   یداروهاا  يباازطراح  ايا  یتا غربالگر ييدارو

س باا  (90)تار نماوده اسات    هدف صاا ، سااده   کي هیعل

توجه به اثرات رد کانديدايي اين گیااه و نقاش مهماي    

، لاذا  زايي ايان انگال دارد   در بیماری SAP5که پروتاین 

داکینگ مولکاولي  و بررسي تعیین مطالعه هدف از اين 

 L. Thymus) باااغي گیاااه آويشاان  ترکیبااات زيساامي 

vulgaris مخماار ( 3)  5( بااا آسااپارتیل پروتااااز ترشااحي

Candida albicans  برای يا من ترکیبات مهاری احمماالي 

 س2سبود

 

                                                      
1-Secreted Aspartyl Protease 5(SAP5)   
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 روش بررسي

کاه در ساال    داکینگ مولکاولي  در اين مطالعه 

 ه آويشان گیاا  يسام ي عاال ز ترکیبات  انجام شد، 3441

 داده  ایها  هگاا ياز پا یمجااز  یگار  غرباال  یبرا باغي

LOTUS  وNPASS دست آمد و سپس سااصمار ساه   ه ب

باا   NCBI PubChemبعدی آنها با اسمفاده از پايگاه داده 

باه   باات یترک بارگیری شدس ساپس، انارژی   SDF رمت 

ده شد و برای داکینگ مولکولي باه  رمات   حدا ل رسان

pdbqt نیز کاه ياک مهاار کنناده      نیاتمسس پپ صیره شدند

بااه   درتمنااد آسااپارتیل پروتاازهااای ترشااحي اساات، 

 اسمفاده شدس SAPمهار  یبرا داروی کنمرلعنوان 

بااا ماارور منااابع آناازيم آسااپارتیل پروتااااز    

هااای مهاام در   بااه عنااوان يکااي از آناازيم   5ترشااحي 

 نيا بر اساا  ا ويرولانس کانديدا آلبیکنس انمخاب شدس 

 گااه ياز پا 9qzxباا شناساه    ميآناز  ، سااصمار ها پژوهش

RCSB PDB انمخااب باا توجاه باه      نيس ادياسمخراج گرد

 ي بلا هاای   بررساي سااصمار در   نيا و کااربرد ا  تیاهم

باا   SAP5سااصمار   ن،ی نا  هام س (98و 92)صورت گر ت

برای انجام  آب های مولکول و زنجیرهای ارا يحذف 

 نیساااصمار پااروتا  سداکینااگ مولکااولي آماااده شااد   

دالماون شاامل    لویک 85/05 وزن کل دارایده ش صالص

 5/9 سااااصماری آن اتااام اسااات کاااه وراااو   5093

به  کس،يروش پراش پرتو ا قيطر است و ازآنگسمروم 

 استس دست آمده

 (3)بااکس  ديا گر تن ایم  یبرا ميآنزجايگاه  عال 

 شادس اسامفاده   انجام داکینگ مولکاولي  نیدر ح داکینگ

اساااا   بااار SAP5جايگااااه  عاااال   آمینواسااایدهای

 س(14)شد تعیین ي بل های پژوهش

ا زاری  بسمه نرمدر  AutoDock Vinaا زار  از نرم

PyRx 0.8 تیمو ع نییاتصال و تع یمحاسبه انرژ یبرا 

اسامفاده شادس     SAP5در برهمکنش با بیاتصال هر ترک

 نياز پرکااااربردتر يکاااي AutoDock Vinaا ااازار  نااارم

بارهمکنش   مطالعاه  یبارا  يجامعه علما  در ا زارها نرم

بااکس   ديا گر يمخمصات دکارت استس گاندیل ا  نیپروتا

  z=231/91و  x ،491/19=y=810/2 به صاورت  داکینگ

در  19در ابعااد   داکیناگ  بااکس  ديگراندازه شدس  میتن 

باار  AutoDock vinaس ناارم ا اازار تن اایم شااد 98در  14

سااصمه شاده    يلاماارک  کیا ژنم ممياسا  اصل الگاور 

هادف   رندهیو گ گاندیل نیصال بات های برهمکنشاستس 

بار   يتوساعه دارو مبمنا   ناد يرآو   يکه منجر به طراح

نارم ا ازار انجاام     نيا با اسمفاده از ا ،شود يساصمار م

اتصاال   یانارژ  نيبا کممار  یها کمپلکس س3س(13)شود يم

 ی/مول( بارا یکاالر  لاو یکتار بار حساب    مقادير منفاي )

اتصااال بااا  انمخااب شاادندس  یدر مراحاال بعااد يبررسا 

 ار  برناماه    شیپا  یکربندیپ یاسمفاده از پاراممرها

PyRx از نارم ا ازار    ن،يا انجام شدس علاوه بر اBIOVIA 

Discovery Studio Visualizer کانش   مشااهده بارهم   یبرا

ا ازار   اين نارم  اسمفاده شدس نیپروتا-گاندیل نیاتصال ب

 کيا اسات،   شده منمشرتوسعه و  Accelrysبه وسیله که 

 تصويرسااازی یاساات کااه باارا  انگاايناارم ا اازار را 

                                                      
1-Grid box  
2-Pharmacophore 
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س شااود ياساامفاده ماا نیپااروتاا گانداایل هااای باارهمکنش

بر  يمبمن يا زار شامل طراح نرم نيا ياصل کاربردهای

 يمهندساا گانااد،یل يطراحاا ،یساااز هیساااصمار، شااب 

مااکرومولکول   يو اعمبارسانج  يماکرومولکول، طراح

اتصااال  ،یباااد يآنماا یساااز نااهیو به ي)اباازار طراحاا

 (4) ارماااکو ور  یساااز  ( و ماادل نیتاپاارو -نیپااروتا

 (س19ا14)باشد يم

 يابيا رز)اکینمیمطالعه  ارماکوکدر مرحله بعد، 

ترکیبات باا  و د ع  سمیممابول ع،يجذب، توز یها يژگيو

يک  اين مرحلهصورت گر تس  بیشمرين نیروی اتصال(

 کياا یو تجااار ينیبااال تیاامو ق نیتااام در گااام مهاام

ای  ارماکوکینمیاک  ها  ويژگاي  راي، زداروی بالقوه است

 عباور از  و يدوسام  ي رب ،یزيگر آببر  تواند يمدارو 

ادرار و  قيا  بال از د اع دارو از طر   یمغزا   يسد صون

 صاوا   يابيا ارز یبگاذاردس بارا   ریمد وع از بادن تا ث  

ADME  نياااز ساارور آنلا بااات،یترک Swiss-ADME 

 س(15) شد هاسمفاد

باا  منمخب گیاه  ترکیبات يمنياز ا نانیاطم یبرا

، SAP5بیشمرين میال ترکیباي باا جايگااه  عاال آنازيم       

مرحلاه   کيا  تیسام  شيشدس آزما يها بررس آن تیسم

بااه  يابیبااه دساام رايااز ،مهاام در توسااعه دارو اساات 

س کنااد يکمااک ماا  بیااترک یباارا يمناايمشخصااات ا

 ينا یب شیباا هادف پا    ينیباال  شیپا  تیسام  یها شيآزما

 ،ياايزا جهااش ؛ماننااد ،ترکیباااتدر  يصطاارات احممااال

و  يهم از ن ار کما   ،يمیسیمونوتوکسيو ا ييزا انرطس

 ترکیبااات تیس ساامشااود يانجااام ما  ،يفاایهام از ن اار ک 

 ADMETlab 2.0 نياابااا اساامفاده از ساارور آنلا منمخااب

باا اسامفاده از    شامر یب هاای  پاژوهش س (11)شد يابيارز

 بیا ترک نيا ا ياثار سام   يبررس یبرا ProTox-IIسرور 

ف مانناد  مخملا  يسا سام شنا  یرهایانجام شد کاه مسا  

 یرهایو مسا  یا هسامه  رناده یگ يده گنالیس یرهایمس

 س(10) کند يپاسخ اسمر  را  راهم م

ا ازاری   دسات آماده از بسامه نارم    ه بهای  داده

PyRx ا ازار   با اسمفاده از نرمBIOVIA Discovery Studio 

تجزياه و  مقايسه با نمايج مقالات  بل در ايان زمیناه   و 

 تحلیل شدندس

 

 ها یافته

از  بااغي  آويشان  اهیا گ يسام ي عاال ز  تترکیبا

 به دست NPASSو  LOTUS يشناس اهیگ داده یها گاهيپا

و  نيتااار از جاااامع يکاااي، LOTUSداده  گااااهيپا سآماااد

است  يعیو وع محصولات طب یمنابع برا نيتر مشرو 

در دسامر    تيو بدون محادود  گانيکه به صورت را

ز ا شیشامل با  NPASSداده  گاهيپا ، نین همس (18)است

 يعاایمحصااول طب 21483 بااايو تقر ساامیارگان 19980

 باات یبه دست آوردن ترک یجسمجو برادر س  (12)است

 بیااترک 454از  يمااورد ن اار،  هرساام  اهیااموجااود گ

باا  باه دسات آماده     باات ی(س ترک3)جدول شد ييشناسا

مراحال   يبرص قياز طر AutoDockاسمفاده از نرم ا زار 

داکینااگ  یشاادند و سااپس باارا نااهیبهي پردازشاا شیپاا

  شدندس لي" تبدpdbqt" ليبه  رمت  ا مولکولي
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تاااوالي ،  بلاااي هاااای پاااژوهشاساااا   بااار

مشاخص   SAP5های حارر در جايگاه  عال  اسیدآمینه

دهناده    نشان رزيدوها شماره(س 3و شکل  3)جدول شد

 يباار اسااا  تااوال نااهیآم هایدیاساامحاال  رارگیااری 

 ديا گر تیا ، مو عتاوالي  نيا استس بار اساا  ا   نیپروتا

در ناحیه کاتالیمیک و  عال آنازيم تن ایم    داکینگ کسبا

 سشد

ات با یاتصاال ترک  ليا که تما دهد ينشان م جينما

 نیبا  یا در محادوده  SAP5به جايگاه  عاال آنازيم    گیاه

(س در 9ماول اسات)جدول    بار  یلوکالریک ا2/2و  ا 4/1

برتار بار    بیا ترک ساه  اه،یا گ ييایمیمااده شا   454 نیب

به جايگااه  عاال    نیپسماتپ بیشمر ازاتصال  لیاسا  م

ساه ترکیاب برتار    اتصاال   یانرژ انمخاب شدندسآنزيم 

نشااان داده  9در جاادول  حاصاال از داکینااگ مولکااولي

را  بیا ترک کيا  يبازدارنادگ  تیا  عال نیای تع شده استس

 نیای آن تع وناد یپ یتوان تنها بر اسا  مقدار انارژ  ينم

 ييایمیبرهمکنش شا  اي وندینوع پ بررسي نيکرد، بنابرا

درگیار هام    ناه یآم دیاسا  تعدادو  پروتاین و لیگاند نیب

 ساه باا   SAP5 نیتعامال پاروتا   س رار بگیارد مورد  بايد

 BIOVIAباا اسامفاده از    ي و ترکیب کنمارل انمخاب گاندیل

Discovery Studio Visualizer ااارار  يماااورد بررسااا 

 یدهاینواسا یباا آم  Ellagic Acid ترکیاب س (3)شکل گر ت

GLY85، ASP32، TYR225  وASP86 يدروژنیااه وناادیپ 

بااا  taxifolin-(-) نااین ترکیااب  هاام کناادس يبر اارار ماا 

 TYR84و  GLY220، ASP86، THR221 یدهاینواسااااایآم

باا   ن،يا کنادس عالاوه بار ا    يبر ارار ما   يدروژنیه وندیپ

 جاااديا زیاان کیالکمرواساامات وناادیپ ASP86 دینواساایآم

 یدهاینواسا یباا آم  Eriodictin در نهايت ترکیاب  کندس يم

THR222، TYR225، ARG299  وASP86 يدروژنیه وندیپ 

 ASP86 یدهاینواسا یبا آم ن،يکندس علاوه بر ا يبر رار م

 جاااااديا زیاااان کیالکمرواساااامات وناااادیپ ASP218و 

 س(1)جدول کند يم

بااا  ارماکوکینمیااک ترکیبااات منمخااب  يابيااارز

مطلوب و نامطلوب  ييدارو یها يژگيو ييهدف شناسا

جاذب،   یهاا  يژگا يو ؛ه، شاامل بالقو ييدارو ینامزدها

 يي( انجام شدس شناساا ADMEو د ع) سمیبولمما ع،يتوز

رد باه  دارو  کاشافان باه   تواند ينامطلوب م یها يژگيو

دارو  يطراحاا هیاانامناسااب در مراحاال اول ینامزدهااا

 نياامطالعااه، ساارور آنلا نيااس در ا(44)کنااد ييراهنمااا

SwissADME  يابيارز یابزار ارزشمند برا کيبه عنوان 

 4شاادس جاادول  ادهاساامف ADMEمخملااف  یهااا يژگاايو

دهدس  يرا نشان م منمخب بیترک سه ADME های ويژگي

و  کیااانمیصاااوا  شاااامل صاااوا   ارماکوک  نياااا

در آب،  تیاااحلال ،يدوسااام ي ربااا ،ييایمیکوشااايزی 

استس بر  ييدارو يمیش یها يژگيشباهت به دارو و و

اسات کاه    روشان ، 4ه شده در جدول يارا جياسا  نما

 Eriodictinو  taxifolin ،Ellagic Acid-(-) بیااارکساااه ت

اياان دهنااد و  يرا نشااان ماا  یا دوارکنناادهیصااوا  ام

بالقوه  ييدارو نامزدهایرا به عنوان  شمریبها  پژوهش

  کندس يم يید ت

 یدارو ياز مراحال مهام در طراحا    گار يد يکي

 يمنا يا ايان کاار   استس تیسم شيآزما ،ایرايانهدرون 
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                    یباارا کناادس يماا نیاایرا تع ياايدارو نامزدهااای کياا

 نيااباه سارور آنلا   منمخااب باات ی، ترکتیسام  يبررسا 

ADMETlab 2.0    انااواع  ساارور اياان وبارسااال شاادس

 از جملهکندس  يم بررسيرا  تیسمهای  لفهؤماز  يمخملف

 ،ياي زا ، سارطان hERG ،AMES تاوان باه   اين موارد ماي 

 کشاانده دردوز و  P (PGI)نیکااوپروتایمهارکننااده گل

             ساارور ن،يااس عاالاوه باار ااشاااره کاارد (LD50مااوش)

ProTox-II يمنا يا تیسام  ،یکباد  تیسام  يابيارز یبرا، 

و  ليا آر دروکربنیه رندهیگ ،يسلول تیسم ،ييزا جهش

 یبارا  9شاکل  در  جيآندروژن اسمفاده شدس نماا  رندهیگ

در اياان  ،نشااان داده شااده اساات منمخااب بیااترک سااه

زايي است و  دارای جهش taxifolin-(-)ها ترکیب بررسي

 رناده یگو  اسمروژن آلفا رندهیگهای   نین به گیرنده هم

دهناده    شود که از نشاان  ممصل مي ليآر يدروکربنیه

 های سمیت اين ترکیب استس ويژگي

 

 

 

 

 شنیآو اهیبرتر گ بیو سه ترک SAP 5 نیب يمولکول نگیحاصل از داک جینتا :1 جدول
 

 ساصمار دو بعدی
 انرژی اتصال 

 )بر حسب کیلوکالری بر مول(
  رمول شیمیايي

 شناسه

PubChem 
 لیگاندها

 

 2.4- C21H22O10 343082411 Eriodictin 

 

 8.1- C15H12O7 039131 (-)-Taxifolin 

 

 8.4- C14H6O8 5983855 Ellagic Acid 

 

 0.4-   
C34H63N5O9 

 نیپپسمات 5408881
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 SAP 5و ترکیب کنترل پپستاتین با پروتئین باغي های بین سه ترکیب منتخب گیاه آویشن  نشفهرست برهمک :2جدول 

 توضیح پیوند نوع پیوند فاصله )آنگستروم( آمینواسید لیگاند

Ellagic Acid GLY85 31/1 پیوند هیدروژني معمولي هیدروژني 

 ASP32 54/9 

TYR225 80/9 

TYR225 43/9 

ASP86 44/4 لکمرواسماتیکا Pi-Anion 

ASP86 01/1 

ASP86 99/1 

ASP86 05/1 

ASP86 40/4 هیدروژني Pi-Donor Hydrogen 
Bond 

(-)-taxifolin GLY220 95/1 هیدروژن-پیوند کربن هیدروژني 

ASP86 53/1 الکمرواسماتیک Pi-Anion 

THR221 89/1 هیدروژني Pi-Donor Hydrogen 
Bond 

TYR84 90/5 هیدرو وب Pi-Pi T-shaped 

ALA119 21/4 هیدرو وب Pi-Alkyl 

ILE123 14/5 هیدرو وب Pi-Alkyl 

Eriodictin THR222 88/9 پیوند هیدروژني معمولي هیدروژني 

TYR225 48/1 

ARG299 40/1 

ASP86 10/1 الکمرواسماتیک 

 

Pi-Anion 

ASP218 93/4 

ILE12 44/4 آلکیل هیدرو وب 

ILE223 14/5 

 پیوند هیدروژني معمولي هیدروژني ARG120 83/9 )کنترل( نیپپستات

ARG120 25/9 

THR222 33/1 

THR222 41/1 

TYR225 49/1 

ARG297 84/9 

ARG299 94/1 

TYR225 84/9 

THR222 11/1 هیدروژن-پیوند کربن هیدروژني 

TRP51 51/1  وبهیدرو Pi-Sigma 

TRP51 10/1 Pi-Sigma 

ILE12 14/4 آلکیل 

ILE123 89/4 آلکیل 

TRP51 29/4 Pi-Alkyl 

TRP51 41/4 Pi-Alkyl 

TRP51 42/5 Pi-Alkyl 

TYR84 18/4 Pi-Alkyl 
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 خواص فارماکوکینتیک سه ترکیب منتخب گیاه آویشن :3جدول 

 

 نام ترکیب           تیناریودیک تاکسیفولین الاژیک اسید

 ها                     ویژگي

 وزن مولکولي 12/414 95/144 11/302

 های سنگین اتم 13 99 22

 های سنگین آروماتیک اتم 39 39 11

  رصش پیوندهای  ابل 1 3 0

 های پیوند هیدروژني پذيرنده 34 0 8

 های پیوند هیدروژني گیرنده 1 5 4

 Log Po/wدوسمي   ربي 9 14/3 91/0

 Log S (ESOL)پذيری در آب انحلال پذير انحلال پذير انحلال پذیر انحلال

 جذب دسمگاه گوارش پايین بالا بالا

 دسمرسي سنممیک 43/5 53/1 19/3

 مغزی-نفو  در سد صوني صیر صیر خیر

 Lipinski بله بله بله

 Ghose بله بله بله

 

 

 

 

 

 

 

 ترکیب منتخب. نتایج تست سمیت سه : 4جدول 

 ترکیب                               اریودیکتین تاکسیفولین الاژیک اسید

 ویژگي مورد بررسي 

 زايي سرطان - - -

   hERGمسدودکننده  - - -

 آسیب به  شم - - -

 زايي  جهش - + -

 گلیکوپروتاین-Pمهارکننده  - - -

 گلیکوپروتاین-Pسوبسمرای  - - -

 کبدیسمیت  - - -

 حساسیت پوست - + -

 (41)گیرنده هیدروکربني آريل  - + -

 (ARگیرنده آندروژن ) - - -

 آروماتاز - + -

 (ERگیرنده اسمروژن آلفا ) - + -
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 PDB 2QZXبا شناسه  را   C. albicansي ( ترشحSAP 5) 5ـ يپروتئاز ترشح لیآسپارت میآنز ساختارکه  یبعد سه شینما :1شکل 

 دهنده موقعیت جایگاه فعال آنزیم است. ناحیه بنفش رنگ نشان دهد. ينشان م

 

 .SAP 5 نیبا پروتئ نیکنترل پپستات بیو ترک باغي شنیآو اهیمنتخب گ بیسه ترک نیبرهمکنش ب یو دو بعد یسه بعد ینما :2شکل
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 بحث 

 بل نشاان دهناده صاصایت راد     های  پژوهش

 Candida albicansه کانديدايي گیاه آويشن باغي بر علیا 

هاااای مهااام در  س يکاااي از پاااروتیان(30)باااوده اسااات

آناازيم آسااپارتیل پروتااااز  ،اياان مخمااري زاياا بیماااری

س بناابراين،  (3و 9)باشاد  ( ماي  SAP-5)5ترشحي شماره 

هااای رااد کاندياادايي گیاااه  يکااي از مکانیساام احممااالًا

لاذا هادف از   آويشن از طريق مهار اين پروتاین اساتس  

ترکیباات  داکینگ مولکولي بررسي عیین و تاين مطالعه 

( بااا L. Thymus vulgaris)باااغي گیاااه آويشاان زيساامي

 ،Candida albicansمخمار   5ا آسپارتیل پروتااز ترشحي

 احممالي مهار کننده اين آنزيم بودس  برای يا من ترکیبات

ترکیباات  که  دهد يحارر نشان م قیتحق جينما

در صااوبي  یوناادیپ لیاامباااغي  منمخااب گیاااه آويشاان

با توجاه باه    دارندس SAP5 ميآنز اتصال به جايگاه  عال

توان اين طاور   مي در ويرولانس اين انگل SAP5اهمیت 

نامزدهاای   باه عناوان  ، باات یترکنمیجه گر ات کاه ايان    

توانناد ماد ن ار    مي کنسیآلب دايکاند هایعفونتدرمان 

و  Ellagic Acidدر میااان اياان ترکیبااات،   س اارار گیرنااد

Eriodictin   به دلیل داشمن میل اتصال بیشمر و نداشامن

 هاای   پاژوهش های دارويي بهماری بارای    سمیت، گزينه

 آينده هسمندس

 يماکرومولکول یها شده داده یآور مخزن جمع

 یمنبااع ارزشاامند ،(PDB)نیپااروتا یهااا در بانااک داده

حوزه  رد ژهيو به ،يمحاسبات یها سممیکاربرد س یبرا

هادف   یهاا  نیباا پاروتا   لیگاندهای  برهمکنش ينیب شیپ

 یبرا ی را و بسمر کي ن،يس علاوه بر اايجاد کرده است

به ارمغاان  دارو  يدر حوزه توسعه و طراح ها بررسي

 یبااارا شااار مهیپ یهاااا مااادل اماااروزه ساساات   آورده

و به  ندنک يم فايرا ا یمحور ينقش in silico های بررسي

را در حااوزه  يابيااارز تیااظر  يتااوجه طااور  اباال 

 یابزارهاا  نيا ا انیس در مدنده يم شيا زا یرماکولوژ ا

 ابل  امکان یولوژیکروبیم در داکینگ مولکولي ،يلیتحل

در  يناااایدر اکمشاااااف اهااااداف پروتا را  يتااااوجه

کاه بااا   ييهااا مولکاول  صیو تشااخ هاا  سام یکروارگانیم

کنناد، ايجااد    يي با اين اهداف برهمکنش ميبالا لاتيتما

 یهاا  تالاش  ييکاارا باه د ات و    کارد يرو نيا س اکناد  مي

 یهااا ماااکرومولکول دهیااچیدر تعاماال پهااايي  پااژوهش

 س(43و 49)کند يکمک م يکيولوژیب

 AutoDock Vinaا ازار   از نارم  ،يدر مطالعه کنون

  .Thymus vulgaris Linn باتیترک يبیترک لیم نییتع یبرا

 عااال  گاااهيداصاال جا یدوهايااباارهمکنش بااا رز یباارا

 نياااساامفاده از ا لیااهاادف اساامفاده شاادس دل نیپااروتا

پردازش آن بودس  یسرعت و د ت بالا ،يا زار راحم نرم

 نیپژوهش پپسامات  نيکنمرل مورد اسمفاده در ا یدارو

 اسات   یپروتااز لیآسپارت یمهار کننده  و کيبود که 

 قیا تحق جيشاودس نماا   يسانمز ما   هاا  یباکمربه وسیله  و

 باغي شنيآو اهیمنمخب گ باتیحارر نشان داد که ترک

دارندس همان طور که  SAP5 ميبا آنز ييبالا یوندیپ لیم

 نيا ا رولانسيا در و ينقش مهما  SAP5شد،  انیب شمریپ

اثر  ياحممال یهاسمیاز مکان يکي جه،یمخمر داردس در نم

از  احممالًا کنسیآلب دايبر کاند باغي شنيآو اهیگ یمهار

س باشديم اهیگ نيا باتیترک لهیوسه ب SAP5مهار  قيطر

 لیا باه دل  Eriodictinو  Ellagic Acid باتیترک نيا انیدر م
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 یهاا  نهيگز ت،یو نداشمن سم شمریاتصال ب لیداشمن م

 ناده يدر آ شامر یبهاای   پاژوهش  یبارا  یبهمار  ييدارو

جاتبخش و همکاران  به وسیله که  یامطالعه هسمندس در

 ييتوانا Ellagic Acidانجام شده است نشان داده شد که 

آن را  یها لمیو یب لیو تشک کنسیبال دايمهار رشد کاند

بار    Ellagic Acidاثار   گار يد قیا تحق کيا س در (41)داشت

 يبررسا  سيا اور دايا کاند یمقاوم باه دارو  یها هيسو

عالاوه   Ellagic Acidنشان داد کاه   قیتحق نيا جيشدس نما

 کنسیآلب دايبردن کاند نیاز ب ييتوانا سياور دايبر کاند

 ييتوانااا دیاا لاونوئ نيااا ن،يااداردس عاالاوه باار ا زیاارا ن

 کنسیآلب دايآلوده به کاند یطول عمر نماتودها شيا زا

 نيکه ا ييها سمیکاناز م يکي ديس شااز صود نشان دادرا 

مهار  قياز طر ،دارد کنسیالب دايدر مهار کاند دی لاونوئ

SAP5  س(44)باشد يم 

و  گانادها یل نیبا  یهاا  برهم کنش یسازريتصو

 BIOVIA Discoveryا ازار  هادف باه کماک نارم     نیپروتا

Studio Visualizer  باات ینشان داد کاه ترک Ellagic Acid  و

Eriodictin هادف،   نیممعادد در پاروتا   یدهاینواسیبا آم

 یونادها یپ ؛شاامل  ونادها یپ نيا س اکنناد  يبر رار م وندیپ

 بیهسمندس ترک درو وبیو ه کیمرواسماتالک ،يدروژنیه

Ellagic Acid نیاپاروت  دینواسیبا  هار آم SAP 5 وناد یپ 

 ؛عبارتناد از  دهاینواسیآم نيس اکند يبر رار م يدروژنیه

GLY85 ،ASP32  ،TYR225 و  تیااااادر دو مو عASP86 س

 وندیپ ASP86 دینواسیبا آم Ellagic Acid بیترک نی ن هم

  جاااديا تیاادر سااه مو ع Pi-Anion نااوع کیالکمرواساامات

 دهاینواسا یآم نيا ا ياست که تمام نينکمه مهم ا ،کند يم

  رار دارندس نی عال پروتا گاهيدر جا

  نیپاروتا  دینواسا یبا ساه آم  Eriodictin بیترک

THR222 ،TYR225  وARG299، بر رار  يدروژنیه وندیپ

 دینواسیبا دو آم Eriodictin بیترک ن،يعلاوه بر اسکند يم

ASP86  وASP218 ناوع   کیالکمرواسامات  وندیپPi-Anion 

باا دو   Eriodictin بیا ترک نی نا  س هام کناد  يما  جااد يا زین

 لینوع آلک درو وبیه وندیپ ILE223و  ILE12 دینواسیآم

 5/14529و  4/44421 بیاااباااه ترت یهاااا باااا  اصاااله

 نيااا انیاام نيااس در اکنااد يماا جاااديا زیااآنگساامروم ن

 عال  گاهيدر جا ARG299و  ILE12 ،ILE223 دهاینواسیآم

 یدهاینواسا یآم هیا بق يولا  ، رار ندارند SAP5 نیپروتا

ها  اين يا مه  رار دارندس نی عال پروتا گاهيذکور در جام

صواني دارد، به طوری که در  پیشین همهای  پژوهشبا 

های  بلاي نیاز مشاخص شاده اسات کاه ايان         پژوهش

اسیدهای آمینه نقش کلیدی در برهمکنش با لیگانادهای  

ا  کنناد و در پاياداری کماپلکس پاروتاین     مشابه ايفا مي

 س(45ا40)هي دارندلیگاند سهم  ابل توج

 TYR225 دینواسیدر آم Pepstatinکنمرل  بیترک 

 کناد،  يبر ارار ما   يدروژنیا ه وناد یهادف پ  نیبا پاروتا 

 نياا بااا ا زیاا ن Ellagic Acidو  Eriodictin یهااا بیااترک

 نی نا  س  هام کنند يبر رار م يدروژنیه وندیپ دینواسیآم

، ARG299 دینواسااایدر آم Pepstatinطاااور کاااه  هماااان

THR222  وARG299  يدروژنیاا ه وناادیپ نیبااا پااروتا 

 دهاینواسیآم نيبا ا زین Eriodictin بیترک کند، يبر رار م

 بیا هار دو ترک  ن،يا داردس عالاوه بار ا   يدروژنیه وندیپ

Eriodictin  وPepstatin درو وبیااه وناادیپ یدر بر اارار 

اشمراک دارندس به طور کلي،  ILE12 دینواسیبا آم يلیآلک

شاده میاان لیگانادها و     دههاای مشااه   کانش  اک ر بارهم 
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ای  عال آنازيم ر   ه هآمینواسیدهای پروتاین در جايگا

دهناده اهمیات ايان     ، کاه نشاان  (45، 41و  48)دهناد  مي

نواحي در اتصاال لیگانادها و اثارات بیولاوژيکي آنهاا      

 یاعااا  يکا يباه عناوان    Eriodictin ن،يعلاوه برا .است

 هااا شااناصمه گااروه  االاون ريااو ز دهایااگااروه  لاونوئ

 Eriodictinس مطالعاه حارار نشاان داد کاه     (42)شود يم

 وناد ی عاال پ  گاهيجا نهیآم یدهایبا اس که نيعلاوه بر ا

در  ناه یآم یدهایاز اس يتواند با برص يم ،کند يبر رار م

 یونادها یپ نيا دهادس ا  وناد یپ زیا ن ال ع گاهيصارج از جا

 یمهاار  تیا تواناد  عال  يم  عال احممالًا گاهيصارج از جا

هاای   بررساي  گار يد یدهدس از سو رییرا تغ بیکتر نيا

 الاون  اادر باه مهاار      باات یاند کاه ترک   بل نشان داده

س (45و  54)هسامند  In Vitro خیدر محا  کانس یآلب دايکاند

به عناوان   زین Eriodictin مي توان امیدوار بود ن،يبنابرا

داشامه باشاد و    یاثر مهاار  SAP5 مي لاون  بر آنز کي

باه   Eriodictin باه وسایله   ميآناز  تیا  عال ياحممال رییتغ

حاال   نيا آن باشدس با ا ياثرات بازدارندگ شيسمت ا زا

                      هاااای  بررساااي ژهياااوه بااا شااامریبهاااای  پاااژوهش

 In Vitro خیدر محااهااا  پااژوهشدينامیااک ملکااولي و  

 ناده يرا در آ هی ررا  نيا ا ينادرسم اي يتواند درسم يم

 سديمشخص نما

 جيراسااما بااا نمااا  هاام مطالعااه حاراار  جينمااا

باشاد کاه نشاان    يم  In vitro خیدر مح گريدانشمندان د

 کانس یآلب دايا مرزنجاوش بار کاند   یدهنده اثرات مهار

و همکاااران نشااان داد کااه  یمطالعااه اکباار باشااندس يماا

عصاااره تااام ممااانولي آويشاان توانااايي مهااار رشااد   

كانديدا البیكنس مقاوم به  لوكوناازول را در   یها گونه

باه  کاه   یا در مطالعه نی ن هم س(38)دارد  In vitro خیمح

 دنیا اثارات  ن  يو همکاران در مورد بررس باجوسیله 

صاورت گر ات،    بااغي  شنياز جمله آو ياهیعصاره گ

 ااادر بااه مهااار  باااغي شاانيکااه آو ا منااديمحققااان در

 یها هيسو نی ن مرجع كانديدا البیكنس و هم یها هيسو

 گريد يدر پژوهشس (32)بود يدهان هاز حفر شده  زولهيا

از  يبرصا  یرا بر بر رو شنيمحققان اثرات عصاره آو

از جملاااه بااااکمری هاااای    يدهاااان یهاااا پااااتوژن

 پور یرومونا  ژنژياوالیس اسمرپموکوکو  پبوژنز و 

 جيکردنادس نماا   يبررسا و نیز مخمر کانديدا آلبیکنس را 

تا  31 یها در غل ت باغي شنيپژوهش نشان داد که آو

بار   ی او  یمهاار  تیا  عال مر،یل يلیبر م کروگرمیم 951

 49تاا   5/0 يباا منااطق بازدارنادگ    هاا  هيتمام سو یرو

باه وسایله    کاه  یا در مطالعاه   س(53)داشات   ممار،  يلیم

اثار   يو همکاران انجام شد، محققاان باه بررسا    جفری

کانديادا  از  يناش یها لمیو یبر ب مولیو تباغي  شنيآو

 نيااا جياصمنااد، نماااپرد Candida tropicalisو   آلبیکاانس

 شان يرسما با مطالعاه حارار باود و آو    هم زیمطالعه ن

 کانديادا آلبیکانس   یهاا  لمیو یا ب هيا  اادر باه تجز   باغي

 ينیباال  ييمطالعاه کارآزماا   کيا در  نی نا  همس (30)بود

 درصد 9که اسمفاده مداوم از اسانس  ا منديمحققان در

 دايا کاند يتعاداد کلاون   يبه طاور  ابال تاوجه    ،شنيآو

کااهش   يممحارک ارتودنسا   یهاا  را در پلاک نسکیآلب

  س(59)دهد يم

 یابازار  ناگ یداکهاای   بررساي  که نيبا وجود ا

هادف   نیو پروتا گاندیل نیتعامل ب ينیب شیپ یبرا دیمف

 ييهاا  تيمحادود  یروش دارا نيا حاال، ا  نيا است، با ا
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ماده را باه طاور    کيتواند اثرات  ينم يياست و به تنها

 شااود يماا شاانهادیپ ن،يبراکناادس بنااا يناایب شیکاماال پاا

 inی  اها   شيدر آزماا  شيآزماا  نيحاصل از ا یها داده

vivo  وin vitro شااوندس   يبررساا ناادهيآ قاااتیدر تحق

 یهاا  يژگا يشاود باا توجاه باه و    يما  شنهادیپ نی ن هم

 اهیا گ باتیترکداکینگ مطالعه  ،هاSAP ريسا رولانسيو

انجاام   زیا ن های اين گاروه  آويشن باغي با ساير آنزيم

 شودس
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Abstract 
 

Background & aim: Despite being considered a common yeast among humans, Candida albicans 
can become an invasive agent under certain conditions and cause various types of acute or 
chronic infections. The use of existing antifungal drugs is limited due to their side effects and the 
resistance of this yeast to them. Previous in vitro studies have demonstrated that thyme plant 
possesses antifungal properties and its metabolites have the ability to kill the candida strains 
resistant to azole antifungal drugs. Secreted aspartyl protease 5 (SAP5) plays a crucial role in the 
pathogenicity of this yeast. Therefore, the aim of the present study was to determine and 
investigate the molecular docking of biological compounds of garden thyme (L. Thymus vulgaris) 
with secreted aspartyl protease-5 of Candida albicans yeast to find possible inhibitory compounds. 
 

Methods: In the present molecular docking study conducted in 2024, the active phytochemical 
compounds of the Thymus vulgaris plant were obtained from the LOTUS and NPASS databases. 
The structure of the SAP5 protein was retrieved from the RCSB PDB database. Molecular docking 
of ligands with the SAP5 enzyme was performed using AutoDock Vina in the PyRx 0.8 software 
package to calculate binding energies and determine the docking position of each compound in its 
interaction with SAP5. The compounds with the best binding energy to the target protein were 
further evaluated for pharmacokinetic properties and toxicity, and the selected ligands were 
visualized using BIOVIA Discovery Studio. The collected data were analyzed using different 
software and compared with the results of previous articles in this field. 
 

Results: The binding energies of Thymus vulgaris compounds to the active site of the SAP5 

enzyme ranged from -9.9 to -3.4 kcal/mol. The highest binding affinities to the active site were 

observed for the compounds Eriodictin, (-)-Taxifolin, and Ellagic Acid. These compounds also 

demonstrated favorable pharmacokinetic and toxicity profiles. Pharmacokinetic studies of three 

selected compounds using the SwissADME online server showed their promising medicinal 

properties. Despite this, investigating their toxicity using ADMETlab and ProTox-II servers showed 

the toxicity of eriodictin.  
 

Conclusion: The results of the present study indicated that some compounds in thyme plant may 
inhibit SAP5. Therefore, probably one of the mechanisms involved in the anti-candidal effects of 
garden thyme on Candida albicans yeast is through the inhibition of this protein. 
 

Keywords: Thymus plant, Candida albicans, Pharmacokinetics, Molecular docking 

*Corresponding author: Barzegari AM, Department of Biology, University of Maragheh, Maragheh, Iran 
Email: Barzegaridoctora@gmail.com 

 

Please cite this article as follows: Zare M, Razmara J, Parvizpour S, Barzegari AM. Molecular Docking of 
Thymus Vulgaris Biochemical Against Candida Albicans Secreted Aspartyl Protease 5 to Find Possible 
Inhibitory Compounds. Armaghane-danesh 2024; 29(4): 610-627. 
 

The scientific research journal Armaghan Danesh, affiliated with Yasuj University of Medical Sciences, is an open-access 
publication. All articles published in this journal 

627 


