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บทคดัย่อ 
 

Helicobacter pylori แบคทีเรียท่ีเป็นสาเหตุของโรคหลายชนิด ตั้งแต่การติดเช้ือในกระเพาะอาหารไปจนถึง
มะเร็งในกระเพาะอาหาร วิธีรักษาการติดเช้ือคือการใชย้าปฏิชีวนะ แต่พบว่ามีเช้ือบางสายพนัธ์ุท่ีสามารถตา้นยา
ปฏิชีวนะได ้การมีขอ้มูลของสารประกอบท่ีสามารถใช้พฒันาเป็นยาปฏิชีวนะจึงมีความจ าเป็น ต่อการตา้นเช้ือ
เหล่านั้น การศึกษาคร้ังน้ีเป็นการคน้หาสารพฤกษเคมีในพืชทอ้งถ่ินท่ีสามารถจบักบัโปรตีนของ H. pylori คือ GyrA 
และ PBP2 โดยใชเ้ทคนิคโปรตีน-ลิแกนดด์อ็กกิง ผลการศึกษาพบวา่ จากสารพฤกษเคมีท่ีทดสอบ 24 ชนิด quercetin 
และ panduratin A เป็นสารพฤกษเคมีท่ีจบักบัโปรตีนทดสอบไดดี้ท่ีสุดสองอนัดบัแรก สารทั้งสองจึงมีศกัยภาพใน
การน าไปศึกษาและพฒันาเพ่ือใชเ้ป็นยาต่อไป 
 

ค าส าคัญ: Helicobacter pylori, สารพฤกษเคมี, โมเลกลุาร์ดอ็กกิง 
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ABSTRACT 
 

Helicobacter pylori is a bacterium responsible for several diseases from infection in the stomach to 
stomach cancer. The treatment for the infection is to use antibiotics, but some antibiotic-resistant strains are 
found. Therefore, the information of compounds for the new antibiotic candidates against those bacterial strains is 
crucial. The current study aimed to screen the plausible candidates from phytochemicals found in local plants that 
could bind to H. pylori proteins: GyrA and PBP2 This was implemented by using protein–ligand docking 
technique. The results showed that out of 24 phytochemicals tested, quercetin and panduratin A were the topmost 
favorable ligands. Thus, these ligands have potential for drug development. 
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บทน า 
Helicobacter pylori เป็นแบคทีเรียแกรมลบ

ท่ีเจริญไดใ้นระบบทางเดินอาหาร อาจน าไปสู่การ
เกิดโรคแผลในทางเดินอาหาร กระเพาะอาหาร
อกัเสบ จนถึงความเส่ียงในการเกิดมะเร็งกระเพาะ
อาหาร (Tsay and Hsu, 2018) การก าจดัเช้ือ H. pylori 
นั้นใชย้าปฏิชีวนะ เช่น levofloxacin และ amoxicillin 
(Chu et al., 2020) ยาปฏิชีวนะ levofloxacin มีการ
ออกฤทธ์ิแบบ broad-spectrum สามารถยบัย ั้งไดท้ั้ง
แบคทีเรียแกรมลบและแกรมบวก โดยเป็นตวัยบัย ั้ง
ของเอนไซม ์DNA gyrase (Gyr) (Trespalacios-Rangél 
et al., 2016) ส่วน amoxicillin เป็นยาปฏิชีวนะท่ีมี
การออกฤทธ์ิแบบ moderate spectrum สามารถป้องกนั 
การสร้างผนังเซลล์ส่วนเพปทิโดไกลแคนจากการ
บลอ็คโปรตีน penicillin binding proteins (PBP) (Mégraud 
and Lehours, 2007) ปัจจุบนัพบการด้ือยา levofloxacin 
และ amoxicillin ของเช้ือ H. pylori (Chu et al., 2020) 
การศึกษาเพ่ือหาสารท่ีสามารถใช้ต่อยอดเป็นยา
ปฏิชีวนะทดแทนสารชนิดเดิมจึงมีความส าคญั 

สารพฤกษเคมีเป็นสารออกฤทธ์ิทางชีวภาพ
ท่ีพบในพืชผ่านการสกดัดว้ยวิธีการต่างๆ และถูกใช้
ในการรักษาโรคมาเป็นเวลานาน การคัดเลือก

สารพฤกษเคมีท่ีเหมาะสมนั้นอาจใชเ้ทคนิคโมเลกุลาร์ 
ดอ็กกิงซ่ึงเป็นเทคนิคการจ าลองทางคอมพิวเตอร์ (In 
silico) ท่ีทดสอบความสามารถในการจบักนัของลิ
แกนดก์บัโปรตีน มีการใชเ้ทคนิคน้ีเพ่ือหาสารพฤกษ
เคมีส าหรับใช้ต่อยอดเป็นยาหลายชนิด เช่น ยาตา้น
ไวรัส (Tahir ul Qamar et al., 2020) และมาลาเรีย 
(Chaturvedi et al., 2019) ส าหรับการศึกษาน้ีเป็นการ
ใชเ้ทคนิคโมเลกลุาร์ดอ็กกิงท านายการจบักนัระหว่าง
สารพฤกษเคมีท่ีพบไดใ้นพืชทอ้งถ่ินกบัโปรตีนใน
กระบวนการเมแทบอลิซึมของ H. pylori เพ่ือใหไ้ด้
ขอ้มูลส าหรับพฒันาเป็นยารักษาโรคต่อไป 
 

วธิีด าเนินการวจิัย 
1. โครงสร้างโปรตนีและลแิกนด์ที่ใช้ในการทดลอง 

ในการทดสอบอนัตรกิริยาระหว่างโปรตีน
จากเช้ือ H. pylori กบัสารพฤกษเคมีต่างๆ น้ี โปรตีน
ท่ีใชท้ดสอบ ไดแ้ก่ DNA gyrase A (GyrA) และ Penicillin 
-Binding Protein (PBP) เน่ืองจากโปรตีน GyrA น้ียงั
ไม่มีโครงสร้างในฐานขอ้มูล PDB โครงสร้างท่ีใชจึ้ง
ไดจ้ากการท าโมเดลเปรียบเทียบ (homology model) 
ซ่ึงดาวนโ์หลดไดจ้ากเซิร์ฟเวอร์ของ SWISS-MODEL 
(https://swissmodel.expasy.org/ SMR: P48370) (Waterhouse 
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et al., 2018; Bienert et al., 2017) โครงสร้างโปรตีน
ของ PBP ท่ีมีในฐานขอ้มูล Protein Data Bank เป็น
โครงสร้างของ PBP2 (PDB ID: 5LP4) ซ่ึงไดม้าจาก
การเทคนิค X-RAY diffraction (Contreras-Martel et 
al., 2017) โครงสร้าง 3 มิติของสารพฤกษเคมีท่ีใช้
เป็นลิแกนดใ์นการทดสอบทั้งหมด 24 ชนิด ซ่ึงพบใน
สมุนไพรไทย ไดแ้ก่ หอมแดง (Pan et al., 2018) ข่า 
(Wu et al., 2014) กระชาย (Kanjanasirirat et al., 2020) 
กวางตุง้ดอก (Ragasa et al., 2016) พริกข้ีหนู (Rivera 
et al., 2019) ข้ีเหลก็ ใบบวับก มะกรูด หม่อน (Siriamornpun 
et al., 2014) ยอ (Siriamornpun et al., 2014; Abou 
Assi et al., 2017) ผกัชี (Mandal and Mandal, 2015) 

ยี่หร่า (Li and Jiang, 2004) ตะไคร้ (Brügger et al., 
2019) สะระแหน่ (Nair, 2007) โหระพา (Purkayastha 
and Nath, 2006) พริกไทย (Meghwal and Goswami, 
2013) ขิง (de Lima et al., 2018) และโครงสร้าง 3 มิติ
ของลิแกนด์ควบคุม 3 ชนิด ไดแ้ก่ levofloxacin ซ่ึง
เป็นตวัยบัย ั้งของเอนไซม ์GyrA (Trespalacios-Rangél 
et al., 2016) penicillin และ amoxicillin ท่ีสามารถยบัย ั้ง 
PBP (Mégraud and Lehours, 2007) ดาวน์โหลดจาก
ฐานขอ้มูล PubChem (https://pubchem.ncbi.nlm. nih. 
gov/) โดยมีขอ้มูล PubChem CID ดงัแสดงในตาราง
ท่ี 1 

 
ตารางที่ 1  สารพฤกษเคมีท่ีใชเ้ป็นลิแกนดใ์นทดสอบ 

PubChem CID สารพฤกษเคม ี แหล่งทีพ่บ ช่ือภาษาไทย 
5280343 Quercetin Allium ascalonicum หอมแดง 

2758 Eucalyptol Alpinia galangal ข่า 
6483648 Panduratin A Boesenbergia rotunda กระชาย 
5281654 Isorhamnetin Brassica rapa var. parachinensis กวางตุง้ดอก 
689043 Caffeic acid Brassica rapa var. parachinensis กวางตุง้ดอก 
1548943 Capsaicin Capsicum frutescens พริกข้ีหนู 
23217 1-heptadecene Cassia siamea ข้ีเหลก็ 
7362 Furfural Cassia siamea ข้ีเหลก็ 

12533 Octadecanal Centella asiatica ใบบวับก 
5280435 Phytol Citrus hystrix มะกรูด 
638072 Squalene Citrus hystrix มะกรููด 

6549 Linalool Coriandrum sativum ผกัชี 
5280443 Apigenin Coriandrum sativum ผกัชี 

7461 γ - terpinene Cuminum cyminum ยีห่ร่า 
7463 P-Cymene Cuminum cyminum ยีห่ร่า 

638011 Citral Cymbopogon citratus ตะไคร้ 
1254 Menthol Mentha piperita สะระแหน่ 
984 Palmitaldehyde Morinda citrifolia ยอ 
998 Benzenacetaldehyde Morinda citrifolia ยอ 
6293 Alizarin Morinda citrifolia ยอ 
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ตารางที่ 1  (ต่อ) 
PubChem CID สารพฤกษเคม ี แหล่งทีพ่บ ช่ือภาษาไทย 

8063 Pentanal Morus alba หม่อน 
22311 Limonene Ocimum basilicum โหระพา 
638024 Piperine Piper nigrum พริกไทย 
442793 Gingerol Zingiber officinale ขิง 
149096 Levofloxacin  - (ลิแกนดค์วบคุม) 

2349 Penicillin  - (ลิแกนดค์วบคุม) 
33613 Amoxicillin  - (ลิแกนดค์วบคุม) 

 
2. โมเลกลุาร์ดอ็กกงิและการวเิคราะห์ผล 

ทดสอบอนัตรกิริยาระหว่างโปรตีน GyrA 
และ PBP กบัลิแกนดด์ว้ยวิธี blind docking แบบ flexible 
docking ดว้ย CB-Dock ท่ีสามารถท านาย binding 
site และขนาด cavity แลว้ด็อกดว้ยอลักอริทึมของ 
AutoDock Vina (Liu et al., 2020) โดยอพัโหลดไฟล์
โปรตีนและลิแกนดผ์า่นเวบ็เซิร์ฟเวอร์ (http://clab.labshare. 
cn/cb-dock/php/index.php)ใช ้ parameter ท่ีค่าเร่ิมตน้ 
คือ จ านวน cavities เท่ากบั 5 บนัทึกและเปรียบเทียบ
ค่าสัมพรรคภาพ (affinity) กบัลิแกนดค์วบคุม คดัเลือก 
ลิแกนดท่ี์มีค่า affinity ดีกวา่ลิแกนดค์วบคุมและตรวจสอบ 
กรดอะมิโนท่ีมีอนัตรกิริยากบัลิแกนดด์ว้ยภาพท่ีสร้าง
โดย NGL Viewer (Rose et al., 2018) ซ่ึงเป็นอินเตอร์เฟส 
ในหนา้แสดงผลของ CB-Dock 

 

ผลการวจิัยและวจิารณ์ผล 
เม่ือทดสอบการจบักนัระหว่าง GyrA กบั 

ลิแกนดท์ั้ง 24 ชนิด ดว้ยวิธีโมเลกุลาร์ด็อกกิง ไดค่้า 

affinity ระหว่าง -3.5 ถึง -8.0 kcal/mol (ภาพท่ี 1A) พบว่า 
quercetin, alizarin, panduratin A และ piperine เป็น 
ลิแกนดท่ี์มีค่า affinity ดีกว่า levofloxacin ท่ีเป็นลิแกนด ์
ควบคุม โดยลิแกนดท์ั้งส่ีมีค่า affinity เท่ากบั -8.0 kcal/mol 
ในขณะท่ี levofloxacin มีค่า -7.9 kcal/mol ส าหรับค่า 
affinity ของ PBP2 กบัลิแกนดท่ี์ทดสอบ พบว่าอยู่
ระหว่าง -4.0 ถึง -9.0 kcal/mol (ภาพท่ี 1B) โดย panduratin 
A, alizarin,  quercetin และ isorhamnetin มีค่า affinity 
อยู่ท่ี -9.0, -8.6, -8.5 และ -8.5 kcal/mol ตามล าดบั 
ในขณะท่ี penicillin มีค่า -7.9 kcal/mol และ amoxicillin 
-8.3 kcal/mol จากค่า affinity ขา้งตน้จึงตรวจสอบ
อนัตรกิริยาระหว่าง quercetin, alizarin, panduratin A 
และ piperine กบักรดอะมิโนของ GyrA และตรวจสอบ 
อนัตรกิริยาระหว่าง panduratin A, alizarin, quercetin 
และ isorhamnetin กบักรดอะมิโนของ PBP2 ต่อไป 
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ภาพที่ 1  ค่า affinity ของการจบักบัลิแกนดข์อง GyrA (A) และ PBP2 (B) 

 
เม่ือตรวจสอบกรดอะมิโนของ GyrA ท่ีมี

อนัตรกิริยากบั quercetin, alizarin, panduratin A และ 
piperine จาก interactive 3D viewer พบว่า quercetin, 
alizarin และ panduratin A จบักบั GyrA บนเพปไทด์
สาย A ในขณะท่ี piperine จบักบัเพปไทด์สาย B 
เช่นเดียวกับ levofloxacin ท่ีเป็นลิแกนด์ควบคุม 
(ตารางท่ี 2) 

แรงท่ีลิแกนด์ใช้จับกับโปรตีนมีทั้ งแรง
ไฮโดรโฟบิก พนัธะไฮโดรเจน และ π-π stacking 
แตกต่างไปตามชนิดของลิแกนด์ จ านวนพันธะ
ไฮโดรเจนพบไดต้ั้งแต่ 3-9 พนัธะ โดยลิแกนด ์quercetin 
เกิดพนัธะไฮโดรเจน 9 พนัธะ กบักรดอะมิโน Gln98, 
Phe100, Ser101 (2 พนัธะ), Gly118 (2 พนัธะ), Asp119, 

Asn120 และ Gln269 ส่วน alizarin เกิดพนัธะไฮโดรเจน 
6 พนัธะ กบักรดอะมิโน Phe100 (2 พนัธะ), Ser101 
(3 พนัธะ) และ Gln269 ส าหรับ panduratin A เกิด
พนัธะไฮโดรเจน 3 พนัธะท่ีกรดอะมิโน Asp91 และ 
Gln98 (2 พนัธะ) ลิแกนด์ piperine ท่ีจบักบัโปรตีน
บนเพปไทดส์าย B พบวา่มีการจบัดว้ยพนัธะไฮโดรเจน 
3 พันธะ ท่ีกรดอะมิโน Met102 (2 พันธะ) และ 
Asn176 ส่วนลิแกนดค์วบคุม levofloxacin เกิดพนัธะ
ไฮโดรเจน 5 พนัธะ กบักรดอะมิโน Arg95, Ser101 
และ Gln269 (3 พันธะ) (ตารางท่ี 2) นอกจากน้ียงั
พบวา่ piperine มีอนัตรกิริยากบักรดอะมิโนท่ีมีอนัตร
กิริยากับ levofloxacin ทั้ งหมด 3 อะมิโน ได้แก่ 
Arg95, Phe268 และ Gln269 (ตารางท่ี 2 ตวัหนา) 
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ตารางที่ 2  Affinity, ภาพจ าลอง 3D และกรดอะมิโนของ GyrA ท่ีมีอนัตรกิริยากบัลิแกนด ์

ลแิกนด์ 
Affinity 

(kcal/mol) 
ภาพจ าลอง 3D 

กรดอะมโินของ GyrA  
ที่มอีนัตรกริิยากบัลแิกนด์ 

จ านวน
พนัธะ H 

Quercetin -8.0 

 
 

(Chain A) 
Hydrogen bond Gln98, Phe100, Ser101, 
Gly118, Asp119, Asn120, Gln269 
Weak Hydrogen bond Ser101, Gly118 
π-π stacking Phe100 

9 

Alizarin -8.0 

 
 

(Chain A) 
Hydrogen bond Phe100 (x2), Ser101 
(x2), Gln269 
Weak Hydrogen bond Ser101 
π-π stacking Phe100 

6 

Panduratin A -8.0 

 
 

(Chain A) 
Hydrophobic contact Arg95, Ile116, 
Asn271 
Hydrogen bond Gln98 (x2) 
Weak Hydrogen bond Asp91 
π-π stacking Phe100 

3 

Piperine -8.0 

 

(Chain B) 
Hydrophobic contact Arg95, Ile116, 
Phe268 (x2), Gln269 
Hydrogen bond Asn176 
Weak Hydrogen bond Met102 (x2) 
π-π stacking Phe100 

3 
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ตารางที่ 2  (ต่อ) 

ลแิกนด์ 
Affinity 

(kcal/mol) 
ภาพจ าลอง 3D 

กรดอะมโินของ GyrA  
ที่มอีนัตรกริิยากบัลแิกนด์ 

จ านวน
พนัธะ H 

Levofloxacin 
(Ctrl.) 

-7.9 

 

(Chain B) 
Hydrophobic contact Arg95, Phe268 
(x2), Gln269 
Hydrogen bond Gln269 (x2) 
Weak Hydrogen bond Arg95, Ser101, 
Gln269 

5 

 
ส าหรับลิแกนดท่ี์มีอนัตรกิริยากบั PBP2 นั้น 

พบว่าทั้ง panduratin A, quercetin และ isorhamnetin 
มีอนัตรกิริยากบัเพปไทด์ทั้งสองสายเช่นเดียวกบัลิ
แกนดค์วบคุม ส่วน alizarin มีอนัตรกิริยากบัเพปไทด์
สาย A เพียงสายเดียว  จากการวิเคราะห์พบพนัธะ
ไฮโดรเจนตั้งแต่ 2 - 9 พนัธะ โดยอนัตรกิริยาระหว่าง 
panduratin A กบั PBP2 มีพนัธะไฮโดรเจนมากท่ีสุด 
คือ 9 พนัธะท่ีกรดอะมิโน His116 (2 พนัธะ) และ 
Asn117 บนเพปไทดส์าย A Leu113, Asn115, His116 
(2 พนัธะ), Gln184 และ Tyr205 บนเพปไทดส์าย B ลิ

แกนด์ alizarin, quercetin และ isorhamnetin จับกับ 
PBP2 ด้วยพันธะไฮโดรเจน  5,  8 และ 8 พันธะ
ตามล าดบั (ตารางท่ี 3) 

เม่ือพิจารณากรดอะมิโนท่ีมีอนัตรกิริยากบัลิ
แกนด ์พบว่า panduratin A ท่ีมีค่า affinity นอ้ยท่ีสุด 
มีกรดอะมิโนท่ี เ กิดอันตรกิ ริยาในรูปแบบและ
ต าแหน่งเดียวกบั penicillin (ตวัหนา) และ amoxicillin 
(ตวัเอียง) ทั้งหมด 3 อะมิโน ไดแ้ก่ Tyr205, His116 
และ Gln184 

 
ตารางที่ 3  Affinity, ภาพจ าลอง 3D และกรดอะมิโนของ PBP2 ท่ีมีอนัตรกิริยากบัลิแกนด ์

ลแิกนด์ 
Affinity 

(kcal/mol) 
ภาพจ าลอง 3D 

กรดอะมโินของ PBP2  
ที่มอีนัตรกริิยากบัลแิกนด์ 

จ านวน
พนัธะ H 

Panduratin A -9.0 

 
 

(Chain A) 
Hydrophobic contact Leu49, Gln184, 
Tyr205 
Hydrogen bond His116 (x2), Asn117 
 

(Chain B) 
Hydrophobic contact Leu49, His116, 
Asn117, Gln184, Tyr205 
Hydrogen bond Asn115, His116 
Weak Hydrogen bond Leu113,  

9 
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ตารางที่ 3  (ต่อ) 

ลแิกนด์ 
Affinity 

(kcal/mol) 
ภาพจ าลอง 3D 

กรดอะมโินของ PBP2  
ที่มอีนัตรกริิยากบัลแิกนด์ 

จ านวน
พนัธะ H 

  
 
 

His116, Gln184, Tyr205 
π-π stacking His116 

 

Alizarin -8.6 

 
 

(Chain A) 
Hydrophobic contact Trp349, Thr498 
Hydrogen bond Ser311 (x2), Ser366, 
Asp368 (x2) 
π-π stacking Trp349 (x2) 

5 

Quercetin -8.5 

 

(Chain A) 
Hydrogen bond Asn117 
π-π stacking His116 
 
(Chain B) 
Hydrophobic contact Tyr182 
Hydrogen bond His116, Tyr182 (x2), 
Ser183, Gln200, Val203 (x2) 
π-π stacking Tyr205 

8 

Isorhamnetin -8.5 

 

(Chain A) 
Hydrogen bond Asn117 
Weak Hydrogen bond His116 
π-π stacking His116 
 
(Chain B) 
Hydrophobic contact Tyr182 
Hydrogen bond His116, Ser183, 
Gln200, Val203 
Weak Hydrogen bond Ser183 (x2) 
π-π stacking Tyr205 

8 
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ตารางที่ 3  (ต่อ) 

ลแิกนด์ 
Affinity 

(kcal/mol) 
ภาพจ าลอง 3D 

กรดอะมโินของ PBP2  
ที่มอีนัตรกริิยากบัลแิกนด์ 

จ านวน
พนัธะ H 

Penicillin 
(Ctrl.) 

-7.9 

 
 

(Chain A) 
Hydrophobic contact Tyr182, Ile185, 
Tyr205 
Weak Hydrogen bond His116 
Ionic Interaction His116 
 
(Chain B) 
Hydrogen bond Gln184 
Ionic Interaction His116 

2 

Amoxicillin 
(Ctrl.) 

-8.3 

 
 

(Chain A) 
Hydrophobic contact Tyr182 
Hydrogen bond Tyr182, Tyr205 
Weak Hydrogen bond His116 
π-π stacking His116, Tyr205 
Ionic Interaction His116 
 
(Chain B) 
Hydrogen bond His116 

4 

 
จากผลการทดลองขา้งตน้ซ่ึงใชเ้ทคนิคโมเล

กุลาร์ด็อกกิงระหว่างโปรตีนเป้าหมายกบัสารพฤกษ
เคมีจากสมุนไพรทั้ งหมด 24 ชนิด พบว่ามี 5 ชนิด 
ไดแ้ก่ quercetin, panduratin A, alizarin, isorhamnetin 
และ piperine ท่ีสามารถจบักบัโปรตีนเป้าหมายได้
ใกลเ้คียงหรือดีกวา่ลิแกนดค์วบคุมซ่ึงเป็นยาปฏิชีวนะ 
สารพฤกษเคมีท่ีจบัไดท้ั้ง GyrA และ PBP2 แลว้เกิด
พนัธะไฮโดรเจนระหว่างลิแกนดก์บักรดอะมิโนไดดี้ 
2 อนัดบัแรก คือ quercetin และ panduratin A แมว้่า
จากผลการศึกษาจะเห็นไดว้่าพบ ionic interaction 
ระหว่างลิแกนดค์วบคุมทั้ง penicillin และ amoxicillin 
ท่ีต าแหน่ง His116 ของ PBP2 ก็ตาม แต่ค่า affinity 

ของ quercetin และ panduratin A ยงัคงต ่ากว่า penicillin 
และ amoxicillin อาจมีสาเหตุจากอนัตรกิริยาท่ีต าแหน่ง 
อ่ืนสามารถจบัไดดี้กว่าลิแกนดค์วบคุม เม่ือ quercetin 
จบักบั GyrA เกิดพนัธะไฮโดรเจน 9 พนัธะ และเม่ือ
จบั PBP2 เกิดพนัธะไฮโดรเจน 8 พนัธะ ช้ีว่า quercetin 
มีศกัยภาพในการจบักบัทั้ง GyrA และ PBP2 และยบัย ั้ง
เช้ือ H. pylori ได ้quercetin เป็นสารกลุ่มโพลิฟีนอลท่ี
พบไดใ้นพืช เช่น A. ascalonicum หรือหอมแดง (Pan 
et al., 2018) ความสามารถของ quercetin มีทั้งฤทธ์ิ
ตา้นการอกัเสบ ตา้นไวรัส และมีส่วนช่วยในระบบ
ภูมิคุม้กนั (Li et al., 2016) นอกจากความสามารถใน
การจบั GyrA ของ H. pylori แลว้ ยงัพบว่า quercetin 
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สามารถจบักบั gyrase B ของ Escherichia coli (Plaper 
et al., 2003) สามารถยบัย ั้ง H. pylori ผา่นกระบวนการ 
membrane disruption ยบัย ั้งเอนไซมใ์นกระบวนการ
สร้างกรดไขมนัของเช้ือ (Baker, 2020) และจบักบั 
HsrA ท่ีเป็นแอคทิเวเตอร์ในกระบวนการถอดรหัส  
(González et al., 2019) ส าหรับ panduratin A เม่ือจบั
กบั GyrA เกิดพนัธะไฮโดรเจน 3 พนัธะ เม่ือจบักบั 
PBP2 เกิดพนัธะไฮโดรเจน 9 พนัธะ และมีการเกิด
อนัตรกิริยากบักรดอะมิโนเดียวกนักบัต าแหน่งท่ียา
ปฏิชีวนะซ่ึงเป็นลิแกนดค์วบคุมจบัไดร้วม 3 อะมิโน 
และเป็นลิแกนด์ท่ีมีค่า affinity ดีท่ีสุดในลิแกนด์ท่ี
ทดสอบ จึงเป็นลิแกนด์ท่ีมีศักยภาพในการจับกับ
โปรตีนทั้งสองชนิดและยบัย ั้งเช้ือ H. pylori ได ้panduratin 
A เป็นสารออกฤทธ์ิทางชีวภาพท่ีพบในไรโซมของ 
B. rotunda หรือกระชาย (Kanjanasirirat et al., 2020) 
มีการศึกษาช้ีว่า panduratin A มีความสามารถในการ
ยบัย ั้งเช้ือจุลินทรีย ์Staphylococcus aureus (Rukayadi 
et al., 2009) ยบัย ั้งการเจริญของจุลินทรียช่์องปาก 
และมีประสิทธิภาพในการยบัย ั้งเช้ือกลุ่ม Enterococci 
ท่ีพบในล าไส้  (Eng-Chong et al., 2012) นอกจากน้ี
ยงัมีการศึกษาพบว่าสารสกดัจาก B. rotunda ช่วยลด
การอกัเสบและยบัย ั้งเช้ือ H. pylori ได ้(Rosdianto et 
al., 2020; Bhamarapravati et al., 2006) ซ่ึงสอดคลอ้ง
กบัความสามารถของ panduratin A ในการจบักบั
โปรตีนท่ีส าคญัของ H. pylori ช้ีว่า panduratin A เป็น
สารท่ีมีศกัยภาพในการยบัย ั้ง H. pylori ได ้และ quercetin 
และ panduratin A อาจเป็นลิแกนดท่ี์สามารถใชต่้อ
ยอดเพ่ือยบัย ั้งเช้ือ H. pylori สายพนัธ์ุด้ือยา โดยอาจ
ยืนยนัผลดว้ยเทคนิค molecular dynamics simulation 
ก่อนการทดสอบในหอ้งปฏิบติัการและในสตัวท์ดลอง 

นอกจาก quercetin และ panduratin A แลว้ 
สารพฤกษเคมีท่ีน่าสนใจอีกชนิดคือ alizarin ท่ีจบักบั 
PBP2 ได้ดีแมจ้ะจบัในต าแหน่งท่ีต่างกับลิแกนด์
ควบคุม หากการกลายพนัธ์ุของ H. pylori สายพนัธ์ุ

ด้ือยาเกิดในต าแหน่งท่ีเกิดอนัตรกิริยากบัยาปฏิชีวนะ 
การใชลิ้แกนด์ท่ีจบัในต าแหน่งอ่ืนอาจช่วยยบัย ั้งเช้ือ
แทนยาปฏิชีวนะเดิมได ้alizarin จึงเป็นตัวเลือกท่ี
น่าสนใจส าหรับการศึกษาในหอ้งปฏิบติัการต่อไป 
 

สรุป 
การทดสอบการจบักนัระหวา่งสารพฤกษเคมี 

24 ชนิด กบัโปรตีน GyrA และ PBP2 ของเช้ือ H. pylori 
ด้วยเทคนิคโมเลกุลาร์ด็อกกิง พิจารณาค่า affinity 
จ านวนพนัธะไฮโดรเจน และกรดอะมิโนท่ีมีอนัตรกิริยา 
กบัลิแกนดท์ดสอบ พบว่า quercetin และ panduratin A 
เป็นสารท่ีมีความสามารถจบักบัโปรตีนทั้งสองชนิด
ไดดี้ท่ีสุด 2 อนัดบัแรก จึงเป็นสารท่ีมีศกัยภาพต่อยอด 
เพ่ือใชเ้ป็นยาปฏิชีวนะส าหรับสายพนัธ์ุด้ือยาต่อไป 
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