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α-Глюкозидаза є ключовим ферментом у перетравленні вуглеводів і біосинтезі 

глікопротеїнів, який відіграє важливу роль у лікуванні дегенеративних захворювань, таких як 

діабет 2 типу та ВІЛ-інфекція. Інгібітори α-глюкозидази можуть зменшити ускладнення 

цукрового діабету, зменшуючи вивільнення глюкози в кровотік шляхом перешкоджання 

ферментативної дії кишкової α-глюкозидази. Крім того, враховуючи важливість α-
глюкозидази в глікозилюванні білків оболонки вірусу, які необхідні для інфекційності ВІЛ, 

інгібування цього ферменту є багатообіцяючою стратегією в розробці нових засобів проти 

ВІЛ. Тому розробка нових інгібіторів α-глюкозидази є привабливою метою в галузі медичної 

хімії. 
Піримідини є привілейованими каркасами, які містяться в багатьох біологічно активних 

сполуках. Було показано, що ці гетероцикли володіють широким діапазоном біоактивності : 
протипухлинна, антибактеріальна, противірусна, антифолатна та інші види активності. 
Нещодавно в літературі повідомлялося, що кілька похідних піридо[2,3-d]піримідинів 

проявляють себе, як потужний інгібітор α-глюкозидази.  
Будову досліджуваних сполук представлено на рис. 1. Молекулярний докінг проводили 

за допомогою програми AutoDock 4.2.6. Підготовлені ліганди та рецептори докували за 

допомогою AutoDock Vina для розрахунку афінності зв‘язування та спостереження за типами 

незв‘язуючих взаємодій між досліджуваними комплексами. Скринінг проводився на основі 

кристалографічної структури ферменту «Alpha-glucosidase GSJ», отриманого з RCSB Protein 

Data Bank (кристалічний код 2ZE0). Візуалізацію проводили за допомогою програми 

Discovery Studio Visualizer. Активні сайти в оброблених рецепторах були визначені за 

допомогою програмного забезпечення AutoDock перед стикуванням. Сітка для поля 

зв'язування мала розміри 40 Å × 40 Å × 40 Å, що було достатньо великим, щоб охопити всю 

область ферменту. Усі використовувані програми були загальнодоступними. 
Аналіз молекулярного докінгу на ферменті «Alpha-glucosidase GSJ» показав (табл.), що 

всі досліджувані сполуки мають нижчу енергію зв‘язування, ніж метформін, що свідчить про 

їхню сильнішу взаємодію з білком. Найкращі результати продемонстрували DKP148 (-7,4482 
kcal/mol) та DKP147 (-7,4079 kcal/mol), що робить їх найбільш перспективними 

кандидатами для подальших досліджень. Інші сполуки мають подібні значення енергії 

зв‘язування, коливаючись у межах від -7,0780 до -7,3313 kcal/mol, що свідчить про їхню 

подібну спорідненість до ферменту. Метформін, із енергією -6,9581 kcal/mol, взаємодіє з 

ферментом слабше, ніж усі інші сполуки. Отримані результати вказують на доцільність 

подальшого дослідження, зокрема їхньої взаємодії у зв‘язуючому сайті, типів 

міжмолекулярних контактів та структурної стабільності комплексів. 
Таблиця 

Результати молекулярного докінгу на ферменті «Alpha-glucosidase GSJ» 

№ 
Binding 
energy 

(kcal/mol) 
Будова досліджуваних сполук 

Метформін -6,9581 

             

1 -7,3313 
2 -7,1266 
3 -7,3227 
4 -7,0780 
5 -7,4079 
6 -7,4482 
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