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Abstract 
This study was to find the optimal conformations for the binding (Molecular Docking) 

between anti-inflammatory substances from Plai (Zingiber cassumunar Roxb.) rhizome and the 
enzyme cyclooxygenase 2 using simulating the binding enzyme cyclooxygenase 2 using 3 
isoforms with the ArgusLab 4.0.1 program. It was shown with the binding energy value. 
Additionally, the study considered the binding of substances and enzymes to find suitable 
conditions using ArgusDock and GADock methods. The study method began with creating a 2D 
structure of Plai rhizome extract and transforming into a 3D structure by adjusting the energy level 
to its lowest state. Binding simulation was performed on the ArgusLab 4.0.1 program by selecting 
the Argus Dock and GADock methods respectively. The obtained binding energy values were 
used to find the relationship between the cohesion energy values with the enzyme inhibition 
concentration (IC50) values of extracts from 5 types of Plai rhizome. The results found that the 
5JVZ enzyme and 5 types of ligands using both methods had correlation coefficients (r) equal to 
0.5029 and 0.6607, respectively. The results indicated that GADock was the ideal condition, 
which revealed good overlap and consistency. Therefore, it was found that the 5JVZ enzyme was 
the most suitable for docking to obtain the optimal conformation. It can be concluded that this 
method is useful for application in studying the effects and finding the optimal conditions of 
various substances in other herbs. 
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       [(E)-3,4- dimethoxystyryl]cyclohex-1-ene  กบักลุ่มกรดอะมิโนใน 
       เอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock (Phe518, Leu352 และ Try355) 
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4.4  แสดงการซอ้นทบักนัของ trans-3-(3,4-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-3,4    23 
       - dimethoxystyryl]cyclohex-1-ene  กบัสารลิแกนดใ์น Active Site ของเอน 
       ไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock 
4.5  แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-        23 
       [(E)-2′′′,4′′′,5′′′-trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบักลุ่มกรดอะมิโน 
      ในเอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock (Phe518, Ser353, Met522, Leu352  
       และ Try355) 
4.6  แสดงการซอ้นทบักนัของ trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-2′′′   24 

 ,4′′′,5′′′-trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบัสารลิแกนดใ์น Active Site  
       ของเอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock 
4.7  แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง 4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-but-1,   24 

3-dien กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock   
        (Arg120, Phe518, Met522 และ Try355) 
4.8  แสดงการซอ้นทบักนัของ 4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-but-1, 3-dien    25 
       กบัสารลิแกนดใ์น Active Site ของเอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock 
4.9  แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง Compound D กบักลุ่มกรดอะมิโน     25 
       ในเอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock (Met522, Leu352 และ Try355) 
4.10  แสดงการซอ้นทบักนัของ Compound D กบัสารลิแกนดใ์น Active Site    26 
        ของเอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock 
4.11 แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง DMPBD กบักลุ่มกรดอะมิโนใน    27 
         เอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock (Met522, Leu352, Phe518 และ Try355)  
4.12  แสดงการซอ้นทบักนัของ DMPDB กบัสารลิแกนดใ์น Active Site     27 
         ของเอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock 
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4.13  กราฟแสดงความสัมพนัธ์ระหวา่งค่า Binding Energy กบัค่า IC50 ดว้ย    28 
          วธีิ ArgusDock ของเอนไซม ์5W58 
4.14  กราฟแสดงความสัมพนัธ์ระหวา่งค่า Binding Energy กบัค่า IC50 ดว้ย    29 
         วธีิ GADock ของเอนไซม ์5W58 
4.15  แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง trans-3-(3,4dimethoxyphenyl)-4-    30 
         [(E)-3,4-dimethoxystyryl] cyclohex-1-ene กบักลุ่มกรดอะมิโนใน 
         เอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock (Try385 เท่านั้น) 
4.16  แสดงการซอ้นทบักนัของระหวา่ง trans-3-(3,4dimethoxyphenyl)-4-    30 
         [(E)-3,4-dimethoxystyryl] cyclohex-1-ene กบัสารลิแกนดใ์น Active Site  
         ของเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock 
4.17  แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-   31 
         [(E)-2′′′,4′′′,5′′′-trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบักลุ่มกรดอะมิโน 
        ในเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock (Try385, Met522 และPhe518) 
4.18  แสดงการซอ้นทบักนัของระหวา่ง trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-   31 

                       [(E)-2′′′,4′′′,5′′′-trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบัสารลิแกนดใ์น  
                       Active Site ของเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock 

4.19  แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง 4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-but-1, 3-dien   32 
         กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock (Try385 เท่านั้น) 
4.20  แสดงการซอ้นทบักนัของระหวา่ง 4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-but-1 , 3-dien   32 
         กบัสารลิแกนดใ์น Active Site ของเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock 
4.21  แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง DMPDB กบักลุ่มกรดอะมิโนใน    33 
         เอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock (Try385 เท่านั้น) 
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4.22  แสดงการซอ้นทบักนัของระหวา่ง DMPDB กบัสารลิแกนด ์     33 
         ใน Active Site ของเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock 
4.23  แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง Compound D กบักลุ่มกรดอะมิโน    34 
         ในเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock (Try385 และMet522) 
4.24  แสดงการซอ้นทบักนัของระหวา่ง Compound D กบัสารลิแกนด์    34 
         ใน Active Site ของเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock 
4.25  กราฟแสดงความสัมพนัธ์ระหวา่งค่า Binding Energy กบัค่า IC50     36 
         ดว้ยวธีิ ArgusDock ของเอนไซม ์5JVZ 
4.26  กราฟแสดงความสัมพนัธ์ระหวา่งค่า Binding Energy กบัค่า IC50    36 
         ดว้ยวธีิ GADock ของเอนไซม ์5JVZ 
4.27  แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง trans-3-(3,4-dimethoxyphenyl)    37 
         -4-[(E)-  3,4-dimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบักลุ่มกรดอะมิโน 

ในเอนไซม ์5JVZ ดว้ยวธีิ GADock (Met523, Leu353, Try356 และTry386) 
4.28  แสดงการซอ้นทบักนัของระหวา่ง trans-3-(3,4-dimethoxyphenyl)    38 
         -4-[(E)-3,4-dimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบัสารลิแกนดใ์น 
         Active Site ของเอนไซม ์5JVZ ดว้ยวธีิ GADock 
4.29  แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)    38 
         -4-[(E)-2′′′,4′′′,5′′′-trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบักลุ่มกรด 

อะมิโนในเอนไซม ์5JVZ ดว้ยวธีิ GADock (Leu353, Phe519 และTry356) 
4.30  แสดงการซอ้นทบักนัของระหวา่ง trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)    39 
         -4-[(E)- 2′′′,4′′′,5′′′-trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบัสารลิแกนด์ 

                       ใน ActiveSite ของเอนไซม ์5JVZ ดว้ยวธีิ GADock 
4.31  แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ 4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-but-1, 3-dien    39 
         กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์5JVZ ดว้ยวธีิ GADock 
         (Met523, Leu353, Phe519 และTry386) 
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4.32  แสดงการซอ้นทบักนัของระหวา่ง 4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)    40 
         -but-1, 3-dien กบัสารลิแกนดใ์น Active Site ของเอนไซม ์5JVZ ดว้ย  
         วธีิ GADock 
4.33  แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ DMPDB กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์    40 
         5JVZ ดว้ยวธีิ GADock (Met523, Phe519, Leu353 และTyp386) 
4.34  แสดงการซอ้นทบักนัของ DMPDB กบัสารลิแกนดใ์นActive Site    41 
         ของเอนไซม ์5JVZ ดว้ยวธีิ GADock 
4.35  แสดงการเกิดปฏิสัมพนัธ์ Compound D กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์   41 

5JVZ ดว้ยวธีิ GADock (Leu353เท่านั้น) 
4.36  แสดงการซอ้นทบักนัของระหวา่ง Compound D กบัสารลิแกนด์    42 
         ใน Active Site ของเอนไซม ์5JVZ ดว้ยวธีิ GADock 
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บทที ่1 

 
บทน ำ 

 
1.1 ควำมเป็นมำและควำมส ำคญัของปัญหำ 
 

ในปัจจุบนัความเจ็บป่วยต่างๆมีมากมาย ในกลุ่มคนวยัท างานมกัพบ พฤติกรรมของการนัง่
ท างานในระยะเป็นเวลานานๆส่งผลท าให้เกิดอาการต่างๆตามมา เช่น โรคออฟฟิศซินโดรม (Office 
Syndrome) จดัอยูใ่นกลุ่มอาการปวดกลา้มเน้ือและเยือ่พงัผดื (Myofascial Pain Syndrome) ซ่ึงมกัเกิด
จากการท่ีตอ้งใช้กลา้มเน้ือมดัเดิมซ ้ าไปมา เป็นระยะเวลานานและต่อเน่ือง โดยผลจะท าให้เกิดการ
อกัเสบกล้ามเน้ือตามมา โดยการรักษามีหลายวิธี เช่น การนวด การรับประทานยาคลายกลา้มเน้ือ 
เป็นตน้ โดยเฉพาะการทานกลุ่มยาคลายกลา้มเน้ือบรรเทาอาการปวดซ่ึงเป็นท่ีนิยม วธีีน้ีออกฤทธ์ิได้
ค่อนขา้งเร็ว แต่มกัมีผลขา้งเคียงท่ีพบบ่อย เช่น การระคายเคืองต่อกระเพาะอาหาร ภาวะการแข็งตวั
ของเลือดบกพร่อง โดยกลุ่มยาท่ีพบ มกัจะเป็นยากลุ่มยาแกอ้กัเสบท่ีไม่ใช่สเตียรอยด ์(NSAIDs) เช่น  
ไอบูโพรเฟน ไพร็อกซิแคม ไดโคลฟีแนค เซเลค็อกสิบ เป็นตน้  (Blanca-Lopez, Soriano, Garcia-
Martin, Canto &Blanca, 2019) 

 
ไซโคลออกซิจีเนส  (Cyclooxygenase หรือ COX) โดยเอนไซม์ประกอบไปด้วย COX-1 

และ COX-2 โดยเอนไซม์ท่ีมีบทบาทมากท่ีสุดท่ีท าให้เกิดกระบวนการอกัเสบ คือ เอนไซม์ชนิด 
ค็อกซ์-2 (COX-2) โดยท าหน้าท่ีสร้างพรอสตาแกลนดิน (Prostaglandins) ท่ีท  าให้เกิดอาการปวด 
อาการอักเสบและไข้ (Salamat, 2018) ในขณะท่ีเอนไซม์ชนิดค็อกซ์-1 (COX-1) ท าหน้าท่ีสร้าง
พรอสตาแกลนดินท่ีช่วยปกป้องผนงักระเพาะอาหารและท าให้เกิดการเกาะกลุ่มของเกล็ดเลือด ใน
กลุ่มสมุนไพรท่ีช่วยในการลดการอกัเสบ พบว่า สารสกดัสมุนไพรท่ีสนใจมาทดสอบฤทธ์ิตา้นการ
อกัเสบ พบวา่ ไพล (Zingiber cassumunar Roxb.) มีสารท่ีช่วยตา้นการอกัเสบไดดี้ มีสารส าคญัหลาย
ชนิดท่ีช่วยตา้นการอกัเสบ (Pongsakorn, 1988) เช่น สารกลุ่ม Phenylbutanoids, Curcuminoids และ 
Sesquiterpenoids เป็นตน้ 
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ในการหาสภาวะท่ีเหมาะสมในการจบักนัระหว่างสารตา้นการอกัเสบกบัเอนไซม์ไซโค
ลออกซิจีเนส 2 นั้น ถา้มีการท าในหอ้งปฏิบติัการ หรือท าในสัตวท์ดลองจะเป็นการท าใหเ้กิดสูญเสีย
ทั้งทรัพยากร สารเคมี ส้ินเปลืองเวลา จ านวนชีวติของสัตวท์ดลอง และมีค่าใชจ่้ายท่ีสูง ดงันั้นการใช้
วธีิการท านายสภาวะท่ีเหมาะสมในการจบักนัระหวา่งสารตา้นการอกัเสบกบัเอนไซมไ์ซโคลออกซิ
จิเนส ดว้ยการใชว้ิธีการทางคอมพิวเตอร์ก่อนการทดสอบจริงในห้องปฏิบติัการ ยงัสามารถช่วยลด
ค่าใชจ่้ายต่างๆ และระยะเวลาได ้ในปัจจุบนัคอมพิวเตอร์มีบทบาท และความส าคญัเป็นอยา่งมากใน
วงการวิทยาศาสตร์ ท่ีสามารถคน้ควา้และวจิยักระบวนการทางเคมี โดยน าคอมพิวเตอร์มาค านวณใน
การออกแบบโมเลกุล สภาวะ และเอนไซมต่์างๆก่อนท าการทดลองจริง แลว้น าผลลพัท์ท่ีได้มาเป็น
แนวทางการเปรียบเทียบน าไปสู่การปฏิบติัและทดลองจริง (Jacob, Wahr, Pfeffer &Swenson, 2012) 

 
การจ าลองโมเลกุลได้กลายเป็นองค์ประกอบส าคญัของกระบวนการคน้พบยา นับตั้งแต่

ได้รับการพัฒนาในช่วงปี 1980 ความก้าวหน้าในด้านประสิทธิภาพของฮาร์ดแวร์คอมพิวเตอร์ 
ตลอดจนจ านวนท่ีเพิ่มข้ึนและความง่ายในการเขา้ถึงโครงสร้างของโมเลกุลและโปรตีนขนาดเล็ก มี
ส่วนช่วยในการพฒันาปรับปรุงวิธีการท่ีไดรั้บ ท าให้การใชก้ารจ าลองโมเลกุลไดรั้บความนิยมมาก
ข้ึนและแพร่หลายทั้งในภาคอุตสาหกรรมและในดา้นเชิงวชิาการ  

 
ArgusLab เป็นโปรแกรมจ าลองโมเลกุลท่ีถูกเขียน และพฒันาข้ึนโดย Mark Tompson ในปี 

ค.ศ.2004 (Tompson, 2004) โดยเป็นโปรแกรมท่ีติดตั้งและใชง้านไดโ้ดยไม่มีค่าใชจ่้าย โดยมีวธีิการ
ท างานได้ 2 รูปแบบ คือ แบบ GADock จะท างานโดยใช้ Genetic Algorithm และ ArgusDock จะ
ท างานโดยใช ้Shape-base search Algorithm งานวิจยัน้ีมีวตัถุประสงคเ์พื่อท าการศึกษาการหาสภาวะ
ท่ีเหมาะสมในการทดสอบการจบักนัระหว่างสารตา้นการอกัเสบจากเหงา้ไพลกบัเอนไซม์ไซโค
ลออกซิจีเนส2 โดยใช้โปรแกรม ArgusLab และเปรียบเทียบค่าการจบักนักบัฤทธ์ิตา้นการอกัเสบ 
(IC50) ซ่ึงคณะวิจยั พบวา่สารส าคญักลุ่ม Phenylbutenoids ท่ีสกดัไดจ้ากเหงา้ไพลมีส่วนช่วยในการ
ยบัย ั้งเอนไซม ์COX-2 (Han, Kim, Jeong, Lee &Seo, 2005) 

 
1.2 วตัถุประสงค์ของกำรวจิัย 
 

1) ทดสอบการจบักนัของเอนไซม์ Cyclooxygenase 3 ไอโซฟอร์ม (Isoforms) ไดแ้ก่ COX-
2 1CX2, COX-2 5JVZ  และ COX-2 5W58 กบัสารส าคญัท่ีพบในเหงา้ไพล 5 ชนิด 

2) เปรียบเทียบค่าการจบักนั (Binding Energy) ฤทธ์ิค่าการตา้นการอกัเสบ (IC50) ไดจ้ากสาร 
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ส าคญัจากเหงา้ไพล 
3) เปรียบเทียบสภาวะท่ีเหมาะสมการจบักนัดว้ยวธีิ ArgusDock และ GADock 

 
1.3 สมมติฐำนกำรวจิัย 
 
 การหาสภาวะท่ีเหมาะสมในการทดสอบการจบักนัระหว่างสารตา้นการอกัเสบจากเหง้า
ไพลกบัเอนไซมไ์ซโคลออกซิจีเนส2 เพื่อหาโครงสร้างท่ีเหมาะสมท่ีสอดคลอ้งกบัการออกฤทธ์ิท่ีดี 
สามารถจ าลองการจบักันโดยใช้โปรแกรม ArgusLab และเปรียบเทียบสภาวะ Docking ระหว่าง 
ArgusDock และ GADock ได ้

 
1.4 ขอบเขตงำนวจิัย 
 
 1) ศึกษาการจบักนัของเอนไซม ์Cyclooxygenase 2 โดยใชไ้อโซฟอร์ม 3 ชนิดกบัสารส าคญั
ท่ีพบสารจากเหงา้ไพล 5 ชนิด 
 2) ศึกษาเปรียบเทียบค่าการจบักนักบัฤทธ์ิตา้นการอกัเสบจากสารส าคญัจากเหงา้ไพล 
 3) ศึกษาเปรียบเทียบสภาวะท่ีเหมาะสมการจบักนัดว้ยวธีิ ArgusDock และ GADock 
 

1.5 นิยำมศัพท์ 
 
 ArgusLab คือ โปรแกรมทางคอมพิวเตอร์ใชใ้นการจ าลองโมเลกุลของสารเคมีกบัเอนไซม ์
 
 ไซโคลออกซิจีเนส 2   คือ เอนไซมท่ี์ก่อให้เกิด การอกัเสบ ปวด บวม ท่ีเกิดจากการอกัเสบ
ของเน้ือเยือ่ต่างๆของร่างกาย  
 
  ไพล (Zingiber cassumunar Roxb.) คือ ไพล เป็นพืชล้มลุกสูง 0.7-1.5 เมตร มีเหง้าใตดิ้น 
เปลือกสีน ้ าตาลแกมเหลือง เน้ือในสีเหลืองถึงเหลืองแกมเขียว แทงหน่อหรือล าตน้เทียมข้ึนเป็นกอ 
ซ่ึงประกอบดว้ยกาบหรือโคนใบหุม้ซ้อนกนั ใบเด่ียว เรียงสลบั รูปขอบขนานแกมใบหอก กวา้ง 3.5 
-5.5 เซนติเมตร ยาว 18-35 เซนติเมตร ดอกช่อ แทงจากเหงา้ใตดิ้น กลีบดอกสีนวล ใบประดบัสีม่วง 
ผลเป็นผลแหง้รูปกลม 
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บทที ่2 

 
ทบทวนวรรณกรรม ทฤษฎ ีและงานวจิยัทีเ่กีย่วข้อง 

 
การวิจยัเร่ือง การหาสภาวะท่ีเหมาะสมในการทดสอบการจบักันระหว่างสารต้านการ

อกัเสบจากเหง้าไพลกับเอนไซม์ไซโคลออกซิจีเนส2 โดยโปรแกรม ArgusLab ผูว้ิจ ัยได้ศึกษา
เอกสารและงานวจิยัท่ีเก่ียวขอ้ง ซ่ึงมีเน้ือหาท่ีจะน าเสนอดงัน้ี 
 

2.1 การเกิดการอกัเสบ 
2.2 กลไกการยบัย ั้งการอกัเสบของ COX-1 และ COX-2 
2.3 ไพล และสารตา้นการอกัเสบ 
2.4 เคมีสารสนเทศน์ (Cheminformatics) 
2.5 เคมีค านวณ หรือ เคมีเชิงคอมพิวเตอร์ (Computational Chemistry) 

 
2.1 การเกดิการอกัเสบ 
 

การอกัเสบ (Inflammation) คือ กระบวนการท่ีร่างกายมีการตอบสนองต่อส่ิงท่ีท าใหเ้น้ือเน่ือ
ร่างกายรับบาดเจ็บ บาดแผล เช่น  การตายของเซลล์ เน้ือเยื่อ การติดเช้ือโรคต่างๆ เป็นต้น 
กระบวนการอกัเสบจดัเป็นกลไกท่ีส าคญัในการก าจดัส่ิงแปลกปลอม ผลของการอกัเสบจะท าใหเ้กิด
การก าจดัส่ิงแปลกปลอมออกไป หากไม่เกิดกระบวนการอกัเสบ ร่างกายจะไม่สามารถก าจดัส่ิง
แปลกปลอมออกไปได้ เน้ือเยื่อจะไม่สามารถซ่อมแซม ท าให้การท างานของเน้ือเยื่อนั้นๆท างาน
ผิดปกติไปอย่างไรก็ตามกระบวนอกัเสบมีผลเสียเกิดข้ึนได้ด้วยเช่นกัน หากเกิดการอกัเสบมาก
เกินไป หรือเกิดการอกัเสบแบบเร้ือรังเป็นระยะเวลานาน จะเกิดการท าลายของเน้ือเยื่อท าให้เกิดการ
ท างานของเน้ือเยือ่นั้นผดิปกติไปไดเ้ช่นกนั 

 
กระบวนการอักเสบประกอบด้วยการปฏิกิริยาของเน้ือเยื่อหลักๆ 2 ชนิด คือ การ

เปล่ียนแปลงของหลอดเลือด และการตอบสนองของเซลล์ชนิดต่างๆ ไดแ้ก่ เซลล์อกัเสบ และเซลล ์
Fibroblasts ซ่ึงพบได้ในเน้ือเยื่อเก่ียวพนั กระบวนการอกัเสบสามารถแบ่งได้เป็น 2 ชนิด คือ การ
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อกัเสบเฉียบพลนั (Acute Inflammation) และการอกัเสบเร้ือรัง (Chronic Inflammation) การอกัเสบ
แบบเฉียบพลนัจะเกิดข้ึนรวดเร็ว ภายในระยะเวลาเป็นวินาทีหรือเป็นนาที หลงัจากไดรั้บส่ิงกระตุน้
และคงอยูป่ระมาณ 2 ถึง 3 วนั แต่มกัไม่เกิน 1 สัปดาห์  

 
การอกัเสบเฉียบพลนั คือ การบวมของเน้ือเยื่อ (Edema) มีสารน ้ าซ่ึงมีโปรตีน (Exudate) 

ภายในเน้ือเยื่อ และพบเซลล์อกัเสบชนิด Neutrophils ส่วนการอกัเสบแบบเร้ือรังนั้นจะเกิดนานกว่า 
อาจเกิดตามหลงัการอกัเสบแบบเฉียบพลนั หรือเกิดจากร่างกายตอบสนองต่อส่ิงแปลกปลอมบาง
ชนิดก็ได ้ข้ึนกบัปัจจยัในหลายๆ ดา้น (Salamat, 2010) 

 

 
รูปท่ี 2.1 ภาพการเปล่ียนแปลงของหลอดเลือดและเซลลอ์กัเสบในการอกัเสบเฉียบพลนั 

ท่ีมา : Salamat, 2010 
 

การอกัเสบเร้ือรัง คือ มีการสร้างเน้ือเยื่อพงัผืดข้ึน (Fibrosis) มีการสร้างหลอดเลือดข้ึน
จ านวนมากและพบเซลล์อกัเสบชนิด Macrophages และ Lymphocytes การเปล่ียนแปลงของหลอด
เลือดและเซลล์ท่ีพบในการอกัเสบทั้งชนิดเฉียบพลนัและเร้ือรัง เกิดจากการกระตุน้จากสารเคมี ซ่ึง
สารเคมีเหล่านั้นอาจพบในกระแสเลือดอยู่แล้ว หรือจากเซลล์ต่างๆท่ีหลั่งออกมา หลังจากเกิด
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กระบวนการอกัเสบและก าจดัส่ิงแปลกปลอมนั้นออกไปแลว้ ร่างกายจะมีกลไกยบัย ั้งเพื่อป้องกนั
ไม่ใหเ้กิดการอกัเสบมากจนเกินไป ซ่ึงอาจจะเกิดท าอนัตรายใหก้บัเน้ือเยือ่ได ้(Salamat, 2010) 

 

2.2 กลไกการยบัยั้งการอกัเสบของ COX-1 และ COX-2 
 

ในร่างกายจะมี เอนไซม์  Cyclooxygenase (COX) อยู่  2 ชนิด คือ COX-1 และ COX-2 
เอนไซมท์ั้ง2 ชนิดสร้างพรอสตาแกลนดิน พรอสตาแกลนดินเป็นสารเคมีคลา้ยฮอร์โมนท่ีท าให้เกิด
กระบวนการการอกัเสบ ปวดบวมแดง และเป็นไข ้ เอนไซม์ COX-1 เป็นเอนไซม์ท่ีสร้างพรอสตา
แกลนดินท่ีช่วยใหเ้ลือดแข็งตวั และปกป้องเยือ่บุกระเพาะอาหารและล าไส้จากกรดยอ่ยอาหาร แมว้า่
สารยบัย ั้ง COX-1 จะป้องกนัการอกัเสบ แต่ยงัมีท่ีส่วนท่ีช่วยในกระบวนการอ่ืนๆได้อีก เช่น การ
ป้องกนัเยือ่บุกระเพาะอาหารและล าไส้ และการควบคุมการแขง็ตวัของเลือด เป็นตน้ 

 

 
รูปท่ี 2.2  โครงสร้าง 3 มิติของ Cyclooxygenase-2 (COX-2) 

ท่ีมา : Smith & Malkowski, 2019 
 

เอนไซม ์COX-2 เป็นเอนไซมท่ี์สร้างพรอสตาแกลนดินซ่ึงส่วนใหญ่เก่ียวขอ้งกบัการอกัเสบ 
สารยบัย ั้ง COX-2 ส่วนใหญ่จะยบัย ั้งการอกัเสบ สารยบัย ั้ง COX-2 จะไม่ยบัย ั้งเอนไซม์ COX-1 ซ่ึง
หมายความวา่ การป้องกนัเยือ่บุกระเพาะอาหารและล าไส้และความสามารถในการแข็งตวัของเลือด
ของร่างกายจะไม่ไดรั้บผลกระทบอยา่งรุนแรง (Smith & Malkowski, 2019) 
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2.3 ไพลและสารต้านการอกัเสบ 
จากการสกัดสารจากเหง้าไพลพบว่า สารส าคัญในเหง้าของไพล (Z. cassumunar) 

ประกอบด้วยสารก ลุ่มฟี นิล บิ วทีนอยด์  (Phenylbutenoids) หลายช นิด  เช่น  Curcuminoids, 
Sesquiterpenoids และสารประกอบบางชนิด พบว่ามีส่วนช่วยในการต้านการอกัเสบ ต้านอนุมูล
อิสระ และเป็นพิษกบัเซลล์ เป็นตน้ จากการศึกษาและวิจยั พบว่าสารฟีนิลบิทีนอยด์ ท่ีแยกไดจ้าก
การสกดัดว้ย CHCl3 ของเหงา้ไพล ไดรั้บการศึกษาฤทธ์ิการยบัย ั้ง Cyclooxygenase2 (COX2) พร้อม
กบัแยกสารส าคญัชนิดใหม่ได ้7 รูปแบบ จากการสกดัดว้ย n-BuOH จากเหงา้ไพล และเม่ือไดท้  าการ
ทดสอบการยบัย ั้ง COX2 โดยการวดัการผลิตของ Prostaglandin E2 ในเซลล์ RAW 264.7 ของหนู
เมาส์ท่ีถูกกระตุน้ Lipopolysaccharide พบวา่สารฟีนิลบิวทีนอยด์ไดเมอร์สองตวั 1 และ2 แสดงดว้ย
ค่า IC50 ท่ี 2.71 และ3.64 µM สารโมโนเมอร์ฟีนิลบิวทีนอยด์สองตวั 3 และ4 แสดงฤทธ์ิไดป้านกลาง 
(IC50 14.97, 20.68 µM ตามล าดับ) และพบฟีนิลบิวทีนอยด์อีกสามตัว  คือ 5 - 7 ท่ีจะไม่ใช้งาน 
สารประกอบชนิดท่ี  7 ถูกอธิบายว่าเป็นฟีนิลบิวทีนอยด์ไกลโคไซด์ชนิดใหม่ คือ (E)-4-(3,4-
dimethoxy-phenyl)but-3-en-1-O-β-D-glucopyranoside ไดรั้บการวิเคราะห์สเปกตรัมรวมถึงการหา
มวลโมเลกุลโครงสร้างของ 1D และ 2D (Han et al., 2005)  

 

 
รูปท่ี 2.3 เหงา้ไพล 
ท่ีมา : Le et al., 2023 

 
นอกจากน้ีจากการศึกษาต่างๆ มีการน าสารสกดัจากเหงา้ไพลไปพฒันาในรูปแบบต่างๆเพื่อ

ใชใ้นการตา้นการอกัเสบ เพื่อลดอาการฟกบวม ช ้า และบรรเทาอาการปวดเม่ือยกลา้มเน้ือ โดยมกัจะ
ท าออกมาในรูปแบบ ครีม น ้ามนัและยาข้ีผึ้ง ท่ีมีส่วนผสมจากสารสกดัท่ีไดจ้ากเหงา้ไพล เช่น น ้ ามนั
ไพล ครีมไพล ข้ีผึ้ งไพล ซ่ึงให้ผลในการยบัย ั้ง Prostaglandins และท าการทดสอบความเป็นพิษ 
พบว่าไม่มีพิษเฉียบพลนัหรือก่ึงเฉียบพลนั ไม่ระคายเคือง และไม่ก่อให้เกิดอาการแพต่้อผิวหนัง
(Koontongkaew et al., 2014) ซ่ึงผลิตภณัฑ์ดงักล่าว คือ ครีมไพลจีซาล ซ่ึงน ามาพฒันาต่อยอดเป็น



8 
 

รูปแบบครีม ซ่ึงในครีม 100 กรัม ประกอบไปดว้ยสารสกดัจากเหงา้ไพล 14 กรัม ซ่ึงสามารถลดการ
อกัเสบในสัตวท์ดลองได้ อีกทั้งยงัมีการศึกษาความเป็นพิษจากสารสกดัเหงา้ไพลพบวา่ ไม่มีพิษต่อ
หนูทดลอง (Kiatiyingungsulee et al., 1979, Panyathanya et al., 1989) หรือแม้แต่ผิวหนังของหนู
ทดลองโดยตรง (Mokkhasmit, Sawasdimongkol & Sartravaha, 1971) ในการศึกษาทางเภสัชจล
ศาสตร์พบว่า สารท่ีได้จากการสกดัของเหงา้ไพล สามารถดูดซึมเขา้สู่กระแสเลือดได้ดีสูงสุดท่ี 1 
ชัว่โมง (Pongsakorn, Koysukoo, Pinthong & Molasakul, 1988) และยงัมีการพบว่าในน ้ ามนัไพล มี
ฤทธ์ิการตา้นอนุมูลอิสระท่ีสูงท่ีสุด เม่ือน าสารสกดัจากเหงา้ไพลมาพฒันาในรูปแบบของนีโอไพลท่ี
ความเขม้ขน้ 0.1% ซ่ึงพบวา่ สามารถช่วยท าใหอุ้ณหภูมิและอตัราการไหลเวียนเลือดของการอกัเสบ
มีค่าลดลงอยา่งมีนยัส าคญั  

 
2.4 เคมสีารสนเทศน์ (Cheminformatics) 
 

เคมีสารสนเทศน์ (Cheminformatics) คือ การใช้คอมพิวเตอร์และใชท้กัษะในการให้ขอ้มูล
ท่ีใชใ้นดา้นเคมี Cheminformaticsไดมี้การน ามาใชอ้ยา่งแพร่หลายในวงการเคมีโดยเฉพาะดา้นการ
วิจยัและพฒันาเทคโนโลยีชีวภาพ โดยเทคนิคดงักล่าวไดน้ ามาใชใ้นการออกแบบรูปแบบโมเลกุล
และรูปแบบการออกแบบของยาโดยใช้การหาโมเลกุลท่ี มี คุณสมบัติ เฉพาะทางชีวภาพท่ี
เฉพาะเจาะจงโดยเทคนิคดงักล่าวมกัถูกน ามาใช้กนัแพร่หลาย เช่น การพฒันากระบวนการทาง
เทคโนโลยชีีวภาพ และผลิตภณัฑย์า เป็นตน้ (Noordik, 2004) 

 

2.5 เคมคี านวณ หรือ เคมเีชิงคอมพวิเตอร์ (Computational  Chemistry) 
 

เคมีค านวณ หรือ เคมีเชิงคอมพิวเตอร์ เป็นวิชาเคมีแขนงหน่ึงท่ีมีการน าเอาคอมพิวเตอร์มา
ใช้ในการศึกทางทฤษฎี ซ่ึงใชใ้นการค านวณโครงสร้างและคุณสมบติัต่างๆของโมเลกุล โดยอาศยั
หลกัการท่ีว่าคุณสมบติัท่ีค านวณได้น้ีข้ึนอยู่กับโครงสร้าง3 มิติของโมเลกุล การศึกษาน้ีเรียกว่า 
แบบจ าลองเชิงโมเลกุล (Molecular Modeling) ผลการค านวณท่ีได้จากการศึกษาน้ี จะใช้ในการ
อธิบายผลการทดลองในหอ้งปฏิบติัการซ่ึงเป็นการอธิบายในระดบัโมเลกุล รวมถึงการท านายผลการ
ทดลองท่ีสามารถท าไดย้ากในหอ้งปฏิบติัการ ผลลพัธ์เชิงโครงสร้างไดรั้บการวเิคราะห์ทางสถิติโดย
ไดรั้บการพิสูจน์แลว้ว่ามีประสิทธิภาพ และเป็นทางเลือกท่ีดีส าหรับการหาความสัมพนัธ์ระหว่าง
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โปรตีนและลิแกนด์ในการหาความสัมพันธ์ของโมเลกุล  (Leonhart, Spieler, Ligabue-Braun & 
Dorm, 2018) 

 

 
รูปท่ี 2.4 กระบวนการทางเคมีเชิงคอมพิวเตอร์ 

ท่ีมา : Leonhart et al., 2018 
 

2.5.1 กระบวนการจบักนั (Docking Algorithms) 
  2.5.1.1 Algorithm คือ กระบวนการแกปั้ญหาท่ีสามารถอธิบายออกมาเป็นขั้นตอน
ท่ีชดัเจน กระบวนการประกอบดว้ย วิธีเป็นขั้นๆและมีส่วนท่ีตอ้งท าแบบวนซ ้ าอีก จนกระทั้งเสร็จ
ส้ินการท างาน Algorithm ไม่ใช่ค าตอบแต่เป็นชุดค าสั่งท่ีท าใหไ้ดม้าซ่ึงค าตอบ 
  2.5.1.2 Docking Algorithms คือ กระบวนการท่ีจะหาค่าจ าลองการจบักนัระหว่าง
เอนไซม ์โปรตีน กบัยา หรือลิแกนด์ เพื่อให้ไดค้่า Binding Energy ท่ีต  ่าท่ีสุด สามารถแบ่งไดเ้ป็น 2 
แบบ ดงัน้ี 
   1) Deterministic Algorithm เป็ น กระบ วนการ ท่ี ส าม ารถให้ ผลก าร 
Docking ท่ีเหมือนเดิมในทุกๆคร้ังท่ีท าการ Docking โปรตีน กบัยา หรือลิแกนดเ์ดิม 
   2) Stochastic Approach เป็นกระบวนการท่ี เอา Random Factor มาคิด
ค านวณ โดยสุ่มเอาโครงสร้าง หรือช้ินส่วนโครงสร้างมาเร่ิมท าการ Docking ดงันั้นผลท่ีได้จะไม่
เหมือนกันทุกคร้ัง เน่ืองจากโครงสร้างเร่ิมต้นท่ีไม่เหมือนกัน วิธีน้ีได้รับความนิยมมีโปรแกรม 
ArgusLab, AutoDock เป็นตน้  
  2.5.1.3 Incremental Construction Method เป็นวิธีท่ีโครงสร้างยา หรือลิแกนด์ ถูก
แบ่งออกเป็นส่วนเล็กๆ ตรงพนัธะท่ีหมุนไดจ้ะเรียกว่า Rigid Fragment และถูกสุ่มน าเขา้สู่ Active 
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Site ทีละช้ิน โดยโครงสร้างช้ินแรกจะพยายามเขา้ไปหาต าแหน่งการจดัเรียงตวัท่ีดีท่ีสุด และเม่ือได้
กลายเป็น Anchor Fragment หลงัจากนั้นช้ินส่วนถดัไปจะน าเขา้สู่ Active Site และจะพยายามเขา้ไป
หาต าแหน่งการจดัเรียงตวัท่ีดีท่ีสุด ในระหวา่งการจบักนัโปรแกรมจะค านวณค่าการจบักนัเพื่อให้ได้
ค่าท่ีดีท่ีสุด ท าเช่นน้ีไปเร่ือยๆจนครบทั้งหมดของทุกโครงสร้าง 
  2.5 .1 .4 Genetic Algorithm (GA) เป็ น ก ระบ วน ก าร  Docking ท่ี เลี ยน แบ บ
กระบวนการวิวฒันาการ เรียกแต่ละโครงสร้างวา่ Chromosome ซ่ึงถูกใส่รหสัไว ้โดยโปรแกรมจะมี
การจดัการโครงสร้างให้อยู่ในรูปแบบของตวัแทนท่ีถูกสุ่มข้ึนมาโครงสร้างเร่ิมตน้ เรียกว่า Parent 
Chromosome จากนั้นกระบวนการจะมีหลักการเปล่ียนแปลงโครงสร้าง 2 จุดใหญ่ๆ คือ การท า 
Crossing Over และการท า Mutation ผลจากการทดลองจะไดโ้ครงสร้างรุ่นต่อมา เรียกว่า Children 
Chromosome การ Crossing Over จะใช้ 2 Parent และโครงสร้าง 1 Children ในขณะท่ีการท า 
Mutation จะใช ้1 Parent และสร้าง 1 Children  

 
รูปท่ี 2.5 วธีิการของเทคนิค Genetic algorithm 

ท่ีมา : Ferreira, dos Santos, Oliva & Andricopulo, 2015 
 

การท า Crossing Over จะรวมส่วนประกอบของ 2 Chromosome ท่ีแตกต่างกนั ไดม้าเป็น 1
โครงสร้างในขณะท่ีการ Mutation จะเกิดการเปล่ียนแปลงบางส่วนของโครงสร้าง วิธีดงักล่าวจะ
เป็นการพฒันาโครงสร้างโดยอาศยัหลกัการเพิ่มแรงกดดนัเขา้ไปในกระบวนการ แลว้ดูผลลพัทท่ี์ได ้
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ผลท่ีไม่ดีจะถูกตดัออกไป แลว้เลือกผลท่ีดีมาด าเนินการต่อ จนไดผ้ลลพัทท่ี์ดีท่ีสุดตามค่าท่ีโปรแกรม
ก าหนดค่าไว ้(Ferreira et al., 2015) 
 ArgusLab เป็นโปรแกรมท่ีใช้ Lamarckian Genetic Algorithm (Morris et al., 1998) โดย
โปรแกรม ArgusLab จะเก็บโครงสร้างท่ีดีท่ีสุดในแต่ละรุ่นซ่ึงได้จากการค านวณค่า Local Energy 
Minimum แลว้เก็บเป็นค่า Co-Ordinate ได้เป็น Chromosome ท่ีถูกน ามาใช้แทน Parent ในการการ
หาววิฒันาการรุ่นลูกต่อไป 
 

2.6 งานวจิัยทีเ่กีย่วข้อง 
 
 ยาตา้นการอกัเสบท่ีไม่ใช่สเตียรอยด์ (NSAIDs) ซ่ึงเลือกท่ีจะยบัย ั้ง COX2 โดยไม่ส่งผลต่อ
การท างานของเอนไซม์ของ COX1 จะเป็นยาตา้นการอกัเสบในอุดมคติ ดงันั้นจึงมีความพยายามท่ี
จะท าการศึกษาการจบัของ NSAIDs กบัเอนไซม ์COX1 และ COX2 โดยศึกษาพนัธะไฮโดรเจนและ
พลงังานการจบัยึดโดยใช้การจ าลองโมเลกุล พบว่ามีการจบักนั 1-3 พนัธะในกลุ่มยา NSAIDs เช่น 
Nabumetone, Meclofenamate, Niflumic, Indomethacin, Sulindac และ Flurbipofen ถูกจับกันกับ
เอนไซม์ COX2 กับกรดอะมิโนท่ีเก่ียวข้องกับพนัธะ เช่น Phe A518, Arg A120, Tyr A385, His 
A90 , Tyr A355, Met A522 , Ser A353, Gln A192, Leu A352 และ  Arg A513 เป็นต้น  (Akaho, 
Fujikawa, Runion, Hill & Nakano, 1999) 
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บทที ่3 

 
ระเบียบวธิีวจิัย 

 
การวิจยัเร่ือง การหาสภาวะท่ีเหมาะสมในการทดสอบการจบักันระหว่างสารต้านการ

อกัเสบจากเหงา้ไพลกบัเอนไซมไ์ซโคลออกซิจีเนส 2 โดยโปรแกรม ArgusLab การวจิยัคร้ังน้ีผูว้ิจยั
ไดด้ าเนินการตามล าดบัหวัขอ้ ต่อไปน้ี 

3.1 ขอบเขตของการวจิยั 
3.2 เคร่ืองมือท่ีใชใ้นการวจิยั 
3.3 การเก็บรวบรวมขอ้มูล 
3.4 การวเิคราะห์ขอ้มูล 
 

3.1 ขอบเขตของการวจิัย 
 

3.1.1 ศึกษาการจบักนัของเอนไซม ์Cyclooxygenase 3 ชนิดกบัสารส าคญัท่ีพบจากสารสกดั
จากเหงา้ไพล 5 ชนิด 

3.1.2 ศึกษาเปรียบเทียบค่าการจบักนักบัฤทธ์ิตา้นการอกัเสบจากสารส าคญัจากเหงา้ไพล 
3.1.3 ศึกษาเปรียบเทียบสภาวะท่ีเหมาะสมการจบักนัดว้ยวธีิ ArgusDock และ GADock 
 

3.2 เคร่ืองมือทีใ่ช้ในการวจิัย 
 
3.2.1 คอมพิวเตอร์ Notebook  
3.2.2 โปรแกรม 

  3.2.2.1 ChemSketch 
  3.2.2.2 Discovery Studio Visualiser 
  3.2.2.3 Avogadro 
  3.2.2.4 ArgusLab 4.0.1  
  3.2.2.5 Microsoft Excel 

 



13 
 

3.2.3 เคร่ืองพิมพ ์ 
 

 
 

 
 

 
 

 
     

  
รูปท่ี 3.1  โปรแกรมท่ีใชใ้นการวจิยั 

ท่ีมา : ผูว้จิยั, 2566 
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3.3 การเกบ็รวบรวมข้อมูล 
 
 3.3.1 ศึกษาการจบักนัของ Cyclooxygenase 3 ชนิด กบัสารส าคญัท่ีพบในสารสกดัจากเหงา้
ไพล 5 ชนิด (Han et al., 2005) โดยใชโ้ปรแกรม ArgusLab 4.0.1 

สารส าคญัท่ีท าการศึกษาจากเหงา้ไพล มีดงัน้ี 
3.3.1.1 DMPDB 

 

 
รูปท่ี 3.2 แสดงโครงสร้าง DMPDB 

ท่ีมา : Jitapunkul, Poachanukoon, Hannongbua, Toochinda & Lawtrakul, 2017 
 

3.3.1.2 Compound D 
 

 

 
รูปท่ี 3.3 แสดงโครงสร้าง Compound D 

ท่ีมา : Sittichai et.al., 2014 
 

3.3.1.3 trans-3-(3,4-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-3,4-dimethoxystyryl]cyclohex-1-ene 
 

 
รูปท่ี 3.4 แสดงโครงสร้าง trans-3-(3,4-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-3,4- 

dimethoxystyryl]cyclohex-1-ene 
ท่ีมา : Devkota et al., 2021 
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  3. 3. 1. 4 trans-3-( 3 ′ ,4 ′ -dimethoxyphenyl)-4 -[ ( E)-2 ′ ′ ′ ,4 ′ ′ ′ ,5 ′ ′ ′ -
trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene 

 

 
รูปท่ี 3.5 แสดงโครงสร้าง trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-2′′′,4′′′,5′′′-

trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene  
ท่ีมา : Devkota et al., 2021 

 
3.3.1.5 4-(2, 4, 5-trimethoxyphenyl)-but-1, 3-dien 
 

 

 
รูปท่ี 3.6 แสดงโครงสร้าง 4-(2, 4, 5-trimethoxyphenyl)-but-1, 3-dien 

ท่ีมา : Devkota et al., 2021 
 
3.3.1.6 เอนไซม ์Cyclooxygenase 1CX2 
3.3.1.7 เอนไซม ์Cyclooxygenase 5JVZ 
3.3.1.8 เอนไซม ์Cyclooxygenase 5W58 

 
 3.3.2 ศึกษาเปรียบเทียบค่าการจบักนักบัฤทธ์ิตา้นการอกัเสบจากสารส าคญัจากเหงา้ไพล 
โดยน าค่าการจบักนัในการท าปฏิกริยายบัย ั้งเอนไซม์ COX2 โดยน ามาเปรียบเทียบกบัค่าฤทธ์ิตา้น
การอกัเสบจากเหงา้ไพล (IC50) 
 
 3.3.3 ศึกษาเปรียบเทียบสภาวะท่ีเหมาะสมการจบักนัดว้ยวธีิ ArgusDock และ GADock   
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 3.3.4 ผูศึ้กษาด าเนินการทดลองและเก็บรวบรวมขอ้มูลตามขั้นตอน ดงัต่อไปน้ี 
  3.3.4.1 น าโครงสร้างของสารสกดัจากเหงา้ไพลท่ีสนใจศึกษาน ามาวาดโครงสร้าง
สองมิติ โดยใชโ้ปรแกรม ChemSketch 

3.3.4.2 เปล่ียนโครงสร้างสองมิติ เป็นโครงสร้างในรูปแบบสามมิติ (3 Dimension) 
โดยใชโ้ปรแกรม Avogadro 

  3.3.4.3 หาโครงสร้างสามมิติ ของเอนไซม ์Cyclooxygenase 3 ชนิด 
  3.3.4.4 โครงสร้างสามมิติของสารสกดัจากเหงา้ไพลและเอนไซม ์Cyclooxygenase 
น ามาใชใ้นการ Docking โดยใชโ้ปรแกรม ArgusLab มีขั้นตอน ดงัน้ี 
   1.) เตรียมโครงสร้างสามมิติของสารสกดัจากเหงา้ไพลในแบบไฟล ์.pdb 
   2.) เปิดโครงสร้างสามมิติของเอนไซม ์Cyclooxygenase โดยใชโ้ปรแกรม 
Arguslab 4.0.1 ดบัเบิ้ลคล๊ิกท่ี 1CX2 > Residues > Misc > 1CX2 
   3.) คลิกขวาท่ี 1CX2 เลือก Make a Ligand Group from this Residue แล้ว
ดบัเบิ้ลคล๊ิกท่ี Group 
   4.) เปิดโครงสร้างสามมิติของสารสกดัจากเหงา้ไพล  
   5.) คลิกขวาท่ี เอนไซม์ 1CX2 > Make a Biding Site Group for this Group 
กดปุ่ม Set up a Dock Calculation > เลือกสารท่ีจะท าการทดสอบ > Docking engine เลือก GADock 
> Start 
   6.) ดูผลการ Docking สารนั้น (ค่า Binding Energy ยิง่มีค่าติดลบมากยิง่ดี) 
   7.) คลิกขวาท่ี เอนไซม์ 1CX2 > Make a Biding Site Group for this Group 
กด ปุ่ ม  Set up a Dock Calculation > เลื อกส าร ท่ี จะท าก ารทดสอบ  > Docking engine เลื อก 
ArgusDock > Start 
   8.) ดูผลการ Docking สารนั้น (ค่า Binding Energy ยิง่มีค่าติดลบมากยิง่ดี) 

9.) ท  าซ ้ าโดยเปล่ียนเอนไซม ์Cyclooxygenase ตามล าดบั ท าซ ้ าจนครบ 
3.3.4.5 บนัทึกผลการท า Docking เป็นไฟล ์.pdb 
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รูปท่ี 3.7  โปรแกรม ArgusLab และการแสดงผล 

ท่ีมา : ผูว้จิยั, 2566 

 
3.4 การวเิคราะห์ข้อมูล 
   
  3.4.1 ท าการวิเคราะห์ผลและรายงานผลการศึกษาเปรียบเทียบโดยน าผล GADock 
และ ArgusDock มาพล๊อตกราฟแสดงความสัมพนัธ์ระหว่างค่า Binding Energy ของลิแกนด์ IC50  
ของสาร และดูความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรงเพื่อเปรียบเทียบหาสภาวะท่ีเหมาะสม 
   

3.4.2 เลือกสภาวะท่ีเหมาะสมท่ีสุดมาดูการเกิดปฏิสัมพนัธ์ระหวา่งสารกบักลุ่ม 
กรดอะมิโนในเอนไซม ์โดยน ารูปแต่ละRank ของลิแกนด ์ท่ี Saveไวเ้ป็นไฟล ์.pdb ไปเปิดใน 
โปรแกรม Discovery Studio 
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รูปท่ี 3.8  โปรแกรม Discovery Studio และการแสดงผล 

ท่ีมา : ผูว้จิยั, 2566 

 
3.4.3 สังเกตุการซอ้นทบักนั หรือการเกิดปฏิสัมพนัธ์ในลิแกนด ์กบัโครงสร้าง 

สามมิติของเอนไซม ์Cyclooxygenase 
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บทที ่4 

 
ผลการวจิัย 

 
การวิจยัเร่ือง การหาสภาวะท่ีเหมาะสมในการทดสอบการจบักันระหว่างสารต้านการ

อกัเสบจากเหงา้ไพลกบัเอนไซมไ์ซโคลออกซิจีเนส 2 โดยโปรแกรม ArgusLab การวิจยัคร้ังน้ีผูว้ิจยั
ขอเสนอผลการวเิคราะห์ขอ้มูลเป็นตาราง รูปภาพ และค าบรรยายประกอบตามล าดบั ดงัต่อไปน้ี 

 
4.1 ผลของการศึกษาเปรียบเทียบสภาวะท่ีเหมาะสมการจบักันด้วยวิธี ArgusDock และ 

GADock กบัเอนไซม ์1CX2 
4.2 ผลของการศึกษาเปรียบเทียบค่าการจบักนัของเอนไซม์ 1CX2 กบัฤทธ์ิตา้นการอกัเสบ

จากสารส าคญัจากเหงา้ไพล โดยรายงานผลการศึกษาเป็นค่า Binding Energy เปรียบเทียบกบัค่า IC50 
(Median Inhibitory Concentration) 

4.3 ผลการวิเคราะห์ศึกษาการท าปฏิกริยาการยบัย ั้งเอนไซม ์1CX2 กบัสารส าคญัท่ีพบจาก
สารสกดัเหงา้ไพล 5 ชนิด  

4.4 ผลของการศึกษาเปรียบเทียบสภาวะท่ีเหมาะสมการจบักันด้วยวิธี ArgusDock และ 
GADock กบัเอนไซม ์5W58 

4.5 ผลของการศึกษาเปรียบเทียบค่าการจบักนัของเอนไซม์ 5W58 กบัฤทธ์ิตา้นการอกัเสบ
จากสารส าคญัจากเหงา้ไพล โดยรายงานผลการศึกษาเป็นค่า Binding Energy เปรียบเทียบกบัค่า IC50 
(Median Inhibitory Concentration) 

4.6 ผลการวิเคราะห์ศึกษาการท าปฏิกริยาการยบัย ั้งเอนไซม์ 5W58 กบัสารส าคญัท่ีพบจาก
สารสกดัเหงา้ไพล 5 ชนิด 

4.7 ผลของการศึกษาเปรียบเทียบสภาวะท่ีเหมาะสมการจบักันด้วยวิธี ArgusDock และ 
GADock กบัเอนไซม ์5JVZ 

4.8 ผลของการศึกษาเปรียบเทียบค่าการจบักนัของเอนไซม์ 5JVZ กบัฤทธ์ิตา้นการอกัเสบ
จากสารส าคญัจากเหงา้ไพล โดยรายงานผลการศึกษาเป็นค่า Binding Energy เปรียบเทียบกบัค่า IC50 
(Median Inhibitory Concentration) 
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4.9 ผลการวิเคราะห์ศึกษาการท าปฏิกริยาการยบัย ั้งเอนไซม์ 5JVZ กบัสารส าคญัท่ีพบจาก
สารสกดัเหงา้ไพล 5 ชนิด 

 

4.1 ผลของการศึกษาเปรียบเทียบสภาวะที่เหมาะสมการจับกันด้วยวิธี ArgusDock และ 
GADock กบัเอนไซม์ 1CX2 
 
ตารางท่ี 4.1 การศึกษาเปรียบเทียบสภาวะท่ีเหมาะสมการจบักนัดว้ยวธีิ ArgusDock และ GADock    
                    ระหวา่งสารสกดัจากเหงา้ไพล 5 ชนิดกบัเอนไซม ์Cyclooxygenase 1CX2 

สาร Binding Energy 
ด้วยวธีิ 

ArgusDock 

Binding Energy 
ด้วยวธีิ  

GADock 

IC50 

(ไมโครโมลาร์) 

1. trans-3-
(3,4dimethoxyphenyl)-4-[(E)-
3,4-dimethoxystyryl] 
cyclohex-1-ene 

 
-10.70 

 
-9.48 

 
2.71 

2. trans-3-(3′,4′-
dimethoxyphenyl)-4-[(E)-
2′′′,4′′′,5′′′-
trimethoxystyryl]cyclohex-1-
ene 

 
 

-12.12 

 
 

-12.20 

 
 

3.64 

3.4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-
but-1, 3-dien 

-8.36 -8.10 14.97 

4. DMPDB -9.01 -8.68 20.68 
5. Compound D -8.83 -8.33 50 

 
หลังจากท าการ Docking ระหว่างสารสกัดจากเหง้าไพล กับเอนไซม์ Cyclooxygenase 

1CX2 ด้วยวิธี ArgusDock  โดยมีค่า Binding Energy เท่ากับ -9.48,  -12.20, -8.10, -8.68 และ-8.33 
กิโลแคลลอร่ี/โมล ตามล าดับ และเม่ือท าการ Docking ระหว่างสารสกัดจากไพล กับเอนไซม ์
Cyclooxygenase 1CX2 ดว้ยวธีิ GADock  
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โดยมีค่า Binding Energy เท่ากบั -10.70, -12.12, -8.36, -9.01 และ-8.83 กิโลแคลลอร่ี/โมล 
ตามล าดบั และมีค่า IC50 เท่ากบั 2.71, 3.64, 14.97, 20.68, 50 ไมโครโมลาร์ ตามล าดบั 

 

4.2 ผลของการศึกษาเปรียบเทียบค่าการจับกันของเอนไซม์  1CX2 กับฤทธิ์ ต้านการ
อักเสบจากสารส าคัญจากเหง้าไพล โดยรายงานผลการศึกษาเป็นค่า Binding Energy 
เปรียบเทยีบกบัค่า IC50 (Median Inhibitory Concentration) 
 

 
รูปท่ี 4.1 ความสัมพนัธ์ระหวา่งค่า Binding Energy กบัค่า IC50  

ดว้ยวธีิ ArgusDock ของเอนไซม ์1CX2 
 

 
รูปท่ี 4.2 ความสัมพนัธ์ระหวา่งค่า Binding Energy กบัค่า IC50  

ดว้ยวธีิ GADock ของเอนไซม ์1CX2 
 
จากผลการศึกษาในตารางท่ี 4.1 ได้น ามาสร้างกราฟหาความสัมพนัธ์ระหว่างค่า Binding 

Energy กบั IC50 ของสารสกดัจากเหงา้ไพลทั้ง 5 ชนิด โดยวิธี ArgusDock แสดงในรูป 4.1 จะพบว่า 



22 
 

มีความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรง โดยมีค่าสัมประสิทธ์ิสหสัมพนัธ์ (r) เท่ากบั 0.3929 ซ่ึงเป็นค่าท่ีแสดง
ความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรง  

จากผลการศึกษาในตารางท่ี 4.1 ได้น ามาสร้างกราฟหาความสัมพนัธ์ระหว่างค่า Binding 
Energy กบั IC50 ของสารสกดัจากเหงา้ไพลทั้ง 5 ชนิด โดยวิธี GADock แสดงในรูป 4.2 จะพบวา่ มี
ความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรง โดยมีค่าสัมประสิทธ์ิสหสัมพนัธ์ (r) เท่ากับ 0.3250 ซ่ึงเป็นค่าท่ีแสดง
ความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรง  

เม่ือดูจากค่าท่ีแสดงความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรงของทั้งสองสภาวะพบวา่ ค่าความสัมพนัธ์เชิง
เส้นตรงไม่มีความแตกต่างอยา่งมีนยัส าคญัของทั้งสองสภาวะทั้ง ArgusDock และ GADock ดงันั้น
ผูว้ิจยัจึงเลือกวิธีท่ีจะแสดงเพียง 1 สภาวะ คือ ArgusDock เน่ืองจากมีค่าสัมประสิทธ์ิสหสัมพนัธ์ (r) 
ท่ีไม่แตกต่างกนั 

 
4.3 ผลการวิเคราะห์ศึกษาการท าปฏิกริยาการยับยั้งเอนไซม์ 1CX2 กับสารส าคัญที่พบ
จากสารสกดัเหง้าไพล 5 ชนิด 

 
Trans-3-(3,4-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-3,4-dimethoxystyryl]cyclohex-1-enเกิดปฏิสัมพนัธ์ 

(Interaction) กับ Phe518, Leu352 และ Try355 ซ่ึงเป็นกรดอะมิโนท่ีจบักับเอนไซม์ 1CX2 (รูปท่ี 
4.3)และเม่ือดูการจบักนัระหว่างลิแกนด์ กบัเอนไซม์ พบว่า มีการจบักนัและซ้อนทบักนัไดดี้ (รูปท่ี 
4.4) ดว้ยวธีิ ArgusDock 

 

 
รูปท่ี 4.3 ปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง trans-3-(3,4-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-3,4-

dimethoxystyryl]cyclohex-1-ene  กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์
 1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock (Phe518, Leu352 และTry355) 
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รูปท่ี 4.4 การซอ้นทบักนัของ trans-3-(3,4-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-3,4-
dimethoxystyryl]cyclohex-1-ene  กบัสารลิแกนดใ์น Active Site  

ของเอนไซม ์1CX2ดว้ยวธีิ ArgusDock 
 
Trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-2′′′,4 ′′′,5 ′′′-trimethoxystyryl]cyclohex-1 -ene 

เกิดปฏิสัมพนัธ์ (Interaction) กบั Phe518, Ser353, Leu352, Met522 และ Try355 ซ่ึงเป็นกรดอะมิโน
ท่ีจบักบัเอนไซม ์1CX2 (รูปท่ี 4.5) และเม่ือดูการจบักนัระหวา่งลิแกนด์ กบัเอนไซม ์พบวา่ มีการจบั
กนัและซอ้นทบักนัไดดี้ (รูปท่ี 4.6) ดว้ยวธีิ ArgusDock 

 

 
รูปท่ี 4.5 ปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-2′′′,4′′′,5′′′-

trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์1CX2  
ดว้ยวธีิ ArgusDock (Phe518, Ser353, Met522, Leu352 และTry355) 
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รูปท่ี 4.6 การซอ้นทบักนัของ trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-2′′′,4′′′,5′′′-

trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบัสารลิแกนดใ์น Active Site  
ของเอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock 

 
4 -(2 ,4 ,5 -trimethoxyphenyl)-but-1 , 3 -dien เกิ ดป ฏิ สั มพัน ธ์  (Interaction) กับ  Arg120, 

Phe518, Met522 และ Try355 ซ่ึงเป็นกรดอะมิโนท่ีจบักบัเอนไซม์ 1CX2 (รูปท่ี 4.7) และเม่ือดูการ
จับกันระหว่างลิแกนด์  กับเอนไซม์ พบว่า มีการจับกันและซ้อนทับกัน (รูปท่ี  4.8) ด้วยวิธี 
ArgusDock 

 

 
รูปท่ี 4.7 ปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง 4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-but-1, 3-dien  

กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock  
(Arg120, Phe518, Met522 และTry355) 
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รูปท่ี 4.8 การซอ้นทบักนัของ 4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-but-1, 3-dien  
กบัสารลิแกนดใ์น Active Site ของเอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock 

 
Compound D เกิดป ฏิสัมพัน ธ์  (Interaction) กับ  Met522, Leu352 และ Try355 ซ่ึ งเป็น

กรดอะมิโนท่ีจบักบัเอนไซม์ 1CX2 (รูปท่ี 4.9) และเม่ือดูการจบักันระหว่างลิแกนด์ กบัเอนไซม ์
พบวา่ มีการจบักนัและซอ้นทบักนัไดดี้ (รูปท่ี 4.10) ดว้ยวธีิ ArgusDock 
 

 
รูปท่ี 4.9 ปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง Compound D กบักลุ่มกรดอะมิโน  

ในเอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock (Met522, Leu352 และTry355) 
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รูปท่ี 4.10 การซอ้นทบักนัของ Compound D กบัสารลิแกนด ์
ใน Active Site ของเอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock 

 
DMPDB เกิดปฏิสัมพนัธ์ (Interaction) กบั Met522, Leu352, Phe518 และ Try355 ซ่ึงเป็น

กรดอะมิโนท่ีจบักบัเอนไซม ์1CX2 (รูปท่ี 4.11) และเม่ือดูการจบักนัระหวา่งลิแกนด ์กบัเอนไซม ์
พบวา่ มีการจบักนัและซอ้นทบักนัไดดี้ (รูปท่ี 4.12) ดว้ยวธีิ ArgusDock 

 

 
รูปท่ี 4.11 ปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง DMPBD กบักลุ่มกรดอะมิโนใน 

เอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock (Met522, Leu352, Phe518 และTry355) 
 



27 
 

 
รูปท่ี 4.12 การซอ้นทบักนัของ DMPDB กบัสารลิแกนดใ์น Active Site  

ของเอนไซม ์1CX2 ดว้ยวธีิ ArgusDock 
 

4.4 ผลของการศึกษาเปรียบเทยีบสภาวะทีเ่หมาะสมการจับกนัด้วยวธิี ArgusDock และ 
GADock กบัเอนไซม์ 5W58 
 
ตารางท่ี 4.2 การศึกษาเปรียบเทียบสภาวะท่ีเหมาะสมการจบักนัดว้ยวธีิ ArgusDock และ GADock  

       ระหวา่งสารสกดัจากเหงา้ไพล 5 ชนิดกบัเอนไซม ์Cyclooxygenase 5W58 
สาร Binding Energy 

ด้วยวธีิ 
ArgusDock 

BindingEnergy 
ด้วยวธีิ 

GADock 

IC50 

(ไมโครโมลาร์) 

1. trans-3-(3,4dimethoxyphenyl)-
4-[(E)-3,4-dimethoxystyryl] 
cyclohex-1-ene 

 
-10.14 

 
-11.16 

 
2.71 

 
 
 

2. trans-3-(3′,4′-
dimethoxyphenyl)-4-[(E)-
2′′′,4′′′,5′′′-trimethoxystyryl] 
cyclohex-1-ene 

 
-10.47 

 
-10.31 

 
3.64 
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ตารางท่ี 4.2 การศึกษาเปรียบเทียบสภาวะท่ีเหมาะสมการจบักนัดว้ยวธีิ ArgusDock และ GADock  
                    ระหวา่งสารสกดัจากเหงา้ไพล 5 ชนิดกบัเอนไซม ์Cyclooxygenase 5W58 (ต่อ) 

3.4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-but 
1,3-dien 

-8.63 -8.27 14.97 

4. DMPDB -10.24 -9.69 20.68 

5.Compound D -9.74 -8.36 50 

 
หลังจากท าการ Docking ระหว่างสารสกัดจากเหง้าไพล กับเอนไซม์ Cyclooxygenase  

5W58 ดว้ยวธีิ ArgusDock  โดยมีค่า Binding Energy เท่ากบั -10.14,  -10.47, -8.63, -10.24 และ-9.74  
กิโลแคลลอร่ี/โมล ตามล าดบั และเม่ือท าการ Docking ระหว่างสารสกดัจากเหงา้ไพล กบัเอนไซม ์
Cyclooxygenase 5W58 ด้วยวิธี GADock โดยมีค่า Binding Energy เท่ากับ -11.16, -10.31, -8.27, -
9.69 และ-8.36 กิโลแคลลอร่ี/โมล ตามล าดบั และมีค่า IC50 เท่ากบั 2.71, 3.64, 14.97, 20.68, 50 ไม
โครโมลาร์ ตามล าดบั 

 

4.5 ผลของการศึกษาเปรียบเทียบค่าการจับกันของเอนไซม์  5W58 กับฤทธิ์ ต้านการ
อักเสบจากสารส าคัญจากเหง้าไพล โดยรายงานผลการศึกษาเป็นค่า Binding Energy 
เปรียบเทยีบกบัค่า IC50 (Median Inhibitory Concentration)  

 

 
รูปท่ี 4.13 ความสัมพนัธ์ระหวา่งค่า Binding Energy กบัค่า IC50  

ดว้ยวธีิ ArgusDock ของเอนไซม ์5W58 
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รูปท่ี 4.14 ความสัมพนัธ์ระหวา่งค่า Binding Energy กบัค่า IC50  

ดว้ยวธีิ GADock ของเอนไซม ์5W58 
 
จากผลการศึกษาในตารางท่ี 4.2 ได้น ามาสร้างกราฟหาความสัมพนัธ์ระหว่างค่า Binding 

Energy กบั IC50 ของสารสกดัจากเหงา้ไพลทั้ง 5 ชนิด โดยวธีิ ArgusDock แสดงในรูป 4.13 จะพบวา่ 
มีความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรง โดยมีค่าสัมประสิทธ์ิสหสัมพนัธ์ (r) เท่ากบั 0.0451 ซ่ึงเป็นค่าท่ีแสดง
ความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรง  

จากผลการศึกษาในตารางท่ี 4.2 ได้น ามาสร้างกราฟหาความสัมพนัธ์ระหว่างค่า Binding 
Energy กบั IC50 ของสารสกดัจากเหงา้ไพลทั้ง 5 ชนิด โดยวธีิ GADock แสดงในรูป 4.14 จะพบวา่ มี
ความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรง โดยมีค่าสัมประสิทธ์ิสหสัมพนัธ์ (r) เท่ากับ 0.5169 ซ่ึงเป็นค่าท่ีแสดง
ความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรง  

เม่ือดูจากค่าท่ีแสดงความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรงของทั้งสองสภาวะพบวา่ ค่าความสัมพนัธ์เชิง
เส้นตรงของ GADock เป็นสภาวะท่ี เหมาะสมในการจับกันของสารและเอนไซม์มากกว่า 
ArgusDock 

 
4.6 ผลการวิเคราะห์ศึกษาการท าปฏิกริยาการยับยั้ง เอนไซม์ 5W58 ชนิดกับสารส าคัญที่
พบจากสารสกดัเหง้าไพล 5 ชนิด 

 
Trans-3 -( 3 , 4 dimethoxyphenyl)-4 -[ ( E)-3 , 4 -dimethoxystyryl] cyclohex-1 -ene เ กิ ด

ปฏิสัมพนัธ์ (Interaction) กบั Tyr385 เท่านั้น ซ่ึงเป็นกรดอะมิโนท่ีจบักบัเอนไซม ์5W58 (รูปท่ี 4.15)  
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และเม่ือดูการจบักนัระหวา่งลิแกนด ์กบัเอนไซม ์พบวา่ มีการจบักนัและซอ้นทบักนัเพียงแค่ต าแหน่ง
เดียวเท่านั้ น (รูปท่ี4.16) ด้วยวิธี GADock ซ่ึงแสดงให้เห็นว่า สารดังกล่าวออกฤทธ์ิได้ไม่ดีกับ
เอนไซม ์5W58 
 

 
รูปท่ี 4.15 ปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง trans-3-(3,4dimethoxyphenyl)-4-[(E)-3,4-dimethoxystyryl] 

cyclohex-1-ene กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock  
(Try385 เท่านั้น) 

 

 
รูปท่ี 4.16 การซอ้นทบักนัของระหวา่ง trans-3-(3,4dimethoxyphenyl)-4-[(E)-3,4-dimethoxystyryl] 

cyclohex-1-ene กบัสารลิแกนดใ์น Active Site ของเอนไซม ์5W58 
ดว้ยวธีิ GADock 

 
Trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-2′′′,4 ′′′,5 ′′′-trimethoxystyryl]cyclohex-1 -ene 

เกิดปฏิสัมพนัธ์ (Interaction) กบั Tyr385, Met522 และPhe518 ซ่ึงเป็นกรดอะมิโนท่ีจบักบัเอนไซม ์
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5W58 (รูปท่ี 4.17) และเม่ือดูการจบักนัระหวา่งลิแกนด์ กบัเอนไซม ์พบวา่ มีการจบักนัและซ้อนทบั
กันท่ีดี (รูปท่ี 4.18) ด้วยวิธี GADock ซ่ึงแสดงให้เห็นว่า สารดังกล่าวออกฤทธ์ิได้ดีกับเอนไซม ์
5W58 
 

 
รูปท่ี 4.17 ปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-2′′′,4′′′,5′′′-

trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock  
(Try385, Met522 และPhe518) 

 

 
รูปท่ี 4.18 การซอ้นทบักนัของระหวา่ง trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-2′′′,4′′′,5′′′-

trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบัสารลิแกนดใ์น Active Site ของเอนไซม ์5W58  
ดว้ยวธีิ GADock 

 
4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-but-1, 3-dien  เกิดปฏิสัมพนัธ์ (Interaction) กบั Tyr385 เท่านั้น 

ซ่ึงเป็นกรดอะมิโนท่ีจบักับเอนไซม์ 5W58 (รูปท่ี 4.19) และเม่ือดูการจบักันระหว่างลิแกนด์ กับ
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เอนไซม ์พบวา่ มีการจบักนัและซ้อนทบับริเวณActive site ของเอนไซม์ แต่จบักรดอะมิโนเพียงตวั
เดียว (รูปท่ี 4.20) ด้วยวิธี GADock ซ่ึงแสดงให้เห็นว่า สารดังกล่าวออกฤทธ์ิได้ไม่ดีกับเอนไซม ์
5W58 
 

 
รูปท่ี 4.19 ปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง 4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-but-1, 3-dien   
 กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock (Try385 เท่านั้น) 

 

 
รูปท่ี 4.20 การซอ้นทบักนัของระหวา่ง 4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-but-1, 3-dien  

กบัสารลิแกนดใ์น Active Site ของเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock 
 

DMPDB เกิดปฏิสัมพันธ์ (Interaction) กับ Tyr385 เท่านั้ น ซ่ึงเป็นกรดอะมิโนท่ีจับกับ
เอนไซม ์5W58 (รูปท่ี 4.21) และเม่ือดูการจบักนัระหวา่งลิแกนด ์กบัเอนไซม ์พบวา่ มีการจบักนัและ
ซ้อนทับบริเวณActive site ของเอนไซม์ แต่จับกรดอะมิโนเพียงตัวเดียว (รูปท่ี  4.22) ด้วยวิธี 
GADock ซ่ึงแสดงใหเ้ห็นวา่ สารดงักล่าวออกฤทธ์ิไดไ้ม่ดีกบัเอนไซม ์5W58 
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รูปท่ี 4.21 ปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง DMPDB กบักลุ่มกรดอะมิโน 

ในเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock (Try385 เท่านั้น) 
 

 
รูปท่ี 4.22 การซอ้นทบักนัของระหวา่ง DMPDB กบัสารลิแกนดใ์น Active Site  

ของเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock 
 

Compound D เกิดปฏิสัมพนัธ์ (Interaction) กบั Tyr385 และMet522 ซ่ึงเป็นกรดอะมิโนท่ี
จบักบัเอนไซม ์5W58 (รูปท่ี 4.23) และเม่ือดูการจบักนัระหวา่งลิแกนด ์กบัเอนไซม ์พบวา่ มีการจบั
กนัและซอ้นทบับริเวณActive site ของเอนไซม ์(รูปท่ี 4.24) ดว้ยวธีิ GADock 
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รูปท่ี 4.23 ปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง Compound D กบักลุ่มกรดอะมิโน 

ในเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock (Try385 และMet522) 
 

 
รูปท่ี 4.24 การซอ้นทบักนัของระหวา่ง Compound D กบัสารลิแกนด์ 

ในActive Site ของเอนไซม ์5W58 ดว้ยวธีิ GADock 
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4.7 ผลของการศึกษาเปรียบเทยีบสภาวะทีเ่หมาะสมการจับกนัด้วยวธิี ArgusDock และ 
GADock กบัเอนไซม์ 5JVZ 
 
ตารางท่ี 4.3 การศึกษาเปรียบเทียบสภาวะท่ีเหมาะสมการจบักนัดว้ยวธีิ ArgusDock และ GADock  
                    ระหวา่งสารสกดัจากเหงา้ไพล 5 ชนิดกบัเอนไซม ์Cyclooxygenase 5JVZ 

สาร Binding Energy 
ด้วยวธีิ 

ArgusDock 

BindingEnergy 
ด้วยวธีิ 

GADock 

IC50  
(ไมโครโมลาร์) 

1.trans-3-
(3,4dimethoxyphenyl)-4-
[(E)-3,4-dimethoxystyryl] 
cyclohex-1-ene 

 
-11.04 

 
-10.44 

 
2.71 

2.trans-3-(3′,4′-
dimethoxyphenyl)-4-[(E)-
2′′′,4′′′,5′′′-
trimethoxystyryl]cyclohex-
1-ene 

 
 

-12.62 

 
 

-11.01 

 
 

3.64 

3.4-(2,4,5-
trimethoxyphenyl)-but-1, 3-
dien 

 
-8.48 

 
-9.15 

 
14.97 

4. DMPDB -9.41 -8.45 20.68 

5.Compound D -8.52 -8.34 50 

 
หลังจากท าการ Docking ระหว่างสารสกัดจากเหง้าไพล กับเอนไซม์ Cyclooxygenase  

5JVZ ด้วยวิธี ArgusDock  โดยมีค่า Binding Energy เท่ากับ -11.04, -12.62, -8.48, -9.41 และ-8.52 
กิโลแคลลอร่ี/โมล ตามล าดบั และเม่ือท าการ Docking ระหว่างสารสกดัจากเหงา้ไพล กบัเอนไซม ์
Cyclooxygenase 5JVZ ดว้ยวธีิ GADock โดยมีค่า Binding Energy เท่ากบั -10.44, -11.01, -9.15, 
 -8.45 และ-8.34 กิโลแคลลอร่ี/โมล ตามล าดบั และมีค่า IC50 เท่ากบั 2.71, 3.64, 14.97, 20.68, 50  
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 ไมโครโมลาร์ ตามล าดบั 
 

4.8 ผลของการศึกษาเปรียบเทียบค่าการจับกันของเอนไซม์  5JVZ กับฤทธิ์ ต้านการ
อักเสบจากสารส าคัญจากเหง้าไพล โดยรายงานผลการศึกษาเป็นค่า Binding Energy 
เปรียบเทยีบกบัค่า IC50 (Median Inhibitory Concentration) 

 

 
รูปท่ี 4.25 ความสัมพนัธ์ระหวา่งค่า Binding Energy กบัค่า IC50 ดว้ยวธีิ ArgusDock  

ของเอนไซม ์5JVZ 
 

 
รูปท่ี 4.26 ความสัมพนัธ์ระหวา่งค่า Binding Energy กบัค่า IC50 ดว้ยวธีิ GADock  

ของเอนไซม ์5JVZ 
 



37 
 

จากผลการศึกษาในตารางท่ี 4.3 ได้น ามาสร้างกราฟหาความสัมพนัธ์ระหว่างค่า Binding 
Energy กบั IC50 ของสารสกดัจากเหงา้ไพลทั้ง 5 ชนิด โดยวธีิ ArgusDock แสดงในรูป 4.25 จะพบวา่ 
มีความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรง โดยมีค่าสัมประสิทธ์ิสหสัมพนัธ์ (r) เท่ากบั 0.5029 ซ่ึงเป็นค่าท่ีแสดง
ความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรง  

จากผลการศึกษาในตารางท่ี 4.3 ได้น ามาสร้างกราฟหาความสัมพนัธ์ระหว่างค่า Binding 
Energy กบั IC50 ของสารสกดัจากเหงา้ไพลทั้ง 5 ชนิด โดยวธีิ GADock แสดงในรูป 4.26 จะพบวา่ มี
ความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรง โดยมีค่าสัมประสิทธ์ิสหสัมพนัธ์ (r) เท่ากับ 0.6607 ซ่ึงเป็นค่าท่ีแสดง
ความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรง  

เม่ือดูจากค่าท่ีแสดงความสัมพนัธ์เชิงเส้นตรงของทั้งสองสภาวะพบวา่ ค่าความสัมพนัธ์เชิง
เส้นตรงแสดงให้เห็นผลวา่การทดลองในสภาวะ GADock เป็นสภาวะท่ีเหมาะสมในการจบักนัของ
สารและเอนไซมม์ากกวา่วธีิ ArgusDock ดงันั้นผูว้จิยัจึงเลือกสภาวะท่ีดีท่ีสุด คือสภาวะ GADock มา
แสดงผลดงัรูป 

 
4.9 ผลการวเิคราะห์ศึกษาการท าปฏกิริยาการยบัยั้งเอนไซม์5JVZ กบัสารส าคญัทีพ่บจาก
สารสกดัเหง้าไพล 5 ชนิด 

 
Trans-3 -( 3, 4 -dimethoxyphenyl)-4 -[ ( E)-3, 4 -dimethoxystyryl] cyclohex-1 -en เ กิ ด

ปฏิสัมพันธ์ (Interaction) กับ Met523, Leu353, Try356 และTry385 ซ่ึงเป็นกรดอะมิโนท่ีจับกับ
เอนไซม ์5JVZ (รูปท่ี 4.27) และเม่ือดูการจบักนัระหวา่งลิแกนด์ กบัเอนไซม ์พบวา่ มีการจบักนัและ
ซอ้นทบักนัไดดี้ (รูปท่ี 4.28) ดว้ยวธีิ GADock 
 

 
รูปท่ี 4.27 ปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง trans-3-(3,4-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-3,4-
dimethoxystyryl]cyclohex-1-ene   กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์5JVZ  

ดว้ยวธีิ GADock (Met523, Leu353, Try356 และTry386) 
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รูปท่ี 4.28 การซอ้นทบักนัของระหวา่ง trans-3-(3,4-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-3,4-

dimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบัสารลิแกนดใ์น Active Site  
ของเอนไซม ์5JVZดว้ยวธีิ GADock 

 
Trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-2′′′,4 ′′′,5 ′′′-trimethoxystyryl]cyclohex-1 -ene 

เกิดปฏิสัมพนัธ์ (Interaction) กบั Leu353, Phe519 และ Try356 ซ่ึงเป็นกรดอะมิโนท่ีจบักบัเอนไซม ์
5JVZ (รูปท่ี 4.29) และเม่ือดูการจบักนัระหวา่งลิแกนด์ กบัเอนไซม ์พบวา่ มีการจบักนัและซ้อนทบั
กนัไดดี้(รูปท่ี 4.30) ดว้ยวธีิ GADock 
 

 
รูปท่ี 4.29 ปฏิสัมพนัธ์ระหวา่ง trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-2′′′,4′′′,5′′′-

trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์5JVZ  
ดว้ยวธีิ GADock (Leu353, Phe519 และTry356) 
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รูปท่ี 4.30 การซอ้นทบักนัของระหวา่ง trans-3-(3′,4′-dimethoxyphenyl)-4-[(E)-2′′′,4′′′,5′′′-

trimethoxystyryl]cyclohex-1-ene กบัสารลิแกนดใ์น ActiveSite  
ของเอนไซม ์5JVZ ดว้ยวธีิ GADock 

 
4 -(2 ,4 ,5 -trimethoxyphenyl)-but-1 , 3 -dien เกิ ดป ฏิสั มพัน ธ์  (Interaction) กับ  Met523, 

Leu353, Phe519 และTry386 ซ่ึงเป็นกรดอะมิโนท่ีจบักบัเอนไซม์ 5JVZ (รูปท่ี 4.31) และเม่ือดูการ
จบักันระหว่างลิแกนด์ กับเอนไซม์ พบว่า มีการจบักันและซ้อนทบักันได้ดี (รูปท่ี 4.32) ด้วยวิธี 
GADock 

 

 
รูปท่ี 4.31 ปฏิสัมพนัธ์ 4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-but-1, 3-dien กบักลุ่มกรดอะมิโนใน 

เอนไซม ์5JVZ ดว้ยวธีิ GADock (Met523, Leu353, Phe519 และTry386) 
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รูปท่ี 4.32 การซอ้นทบักนัของระหวา่ง 4-(2,4,5-trimethoxyphenyl)-but-1, 3-dien  

กบัสารลิแกนดใ์น Active Site ของเอนไซม ์5JVZ ดว้ยวธีิ GADock 
 

DMPDB เกิดปฏิสัมพนัธ์ (Interaction) กับ Met523, Phe519, Leu353 และTyp386 ซ่ึงเป็น
กรดอะมิโนท่ีจบักบัเอนไซม์ 5JVZ (รูปท่ี 4.33) และเม่ือดูการจบักนัระหว่างลิแกนด์ กบัเอนไซม ์
พบวา่ มีการจบักนัและมีการซอ้นทบักนัไดดี้ (รูปท่ี 4.34) ดว้ยวธีิ GADock 
 

 
รูปท่ี 4.33 ปฏิสัมพนัธ์ DMPDB กบักลุ่มกรดอะมิโนในเอนไซม ์5JVZ  

ดว้ยวธีิ GADock (Met523, Phe519, Leu353 และTyp386) 
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รูปท่ี 4.34 การซอ้นทบักนัของ DMPDB กบัสารลิแกนดใ์น Active Site  

ของเอนไซม ์5JVZ ดว้ยวธีิ GADock 
 

Compound D เกิดปฏิสัมพนัธ์ (Interaction) กบั Leu353 เพียงตวัเดียวเท่านั้นซ่ึงเป็นกรดอะมิ
โนท่ีจบักบัเอนไซม ์5JVZ (รูปท่ี 4.35) และเม่ือดูการจบักนัระหวา่งลิแกนด์ กบัเอนไซม ์พบวา่ มีการ
จบักนัและซอ้นทบักนัไดดี้ (รูปท่ี4.36) ดว้ยวธีิ GADock 

 

 
รูปท่ี 4.35 ปฏิสัมพนัธ์ Compound D กบักลุ่มกรดอะมิโน 
ในเอนไซม ์5JVZ ดว้ยวธีิ GADock (Leu353 เท่านั้น) 
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รูปท่ี 4.36 การซอ้นทบักนัของระหวา่ง Compound D กบัสารลิแกนด์ 

ใน Active Site ของเอนไซม ์5JVZ ดว้ยวธีิ GADock 
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บทที ่5 

 
สรุปผลและอภิปลายผล 

 
การวิจยัเร่ือง การหาสภาวะท่ีเหมาะสมในการทดสอบการจบักันระหว่างสารต้านการ

อกัเสบจากเหงา้ไพลกบัเอนไซมไ์ซโคลออกซิจีเนส2 โดยโปรแกรม ArgusLab การวิจยัคร้ังน้ีผูว้ิจยั
ไดส้รุปผล ดงัต่อไปน้ี 

 
5.1 สรุปผลการวจิยั 
5.2 อภิปรายผล 

 

5.1 สรุปผลการวจิัย 
 

จากผลการวิเคราะห์การจบักันระหว่าง สารสกัดจากเหง้าไพล 5 ชนิด (ลิแกนด์) พบว่า 
สารส าคญัทั้ง 5 ชนิดท าปฏิกริยากบักรดอะมิโนท่ีส าคญัในการจบักนัระหว่างเอนไซม์และลิแกนด ์
ได้แ ก่  Phe518, Arg120, Tyr385, His90, Tyr355, Met522, Ser353, Gln192, Leu352 และ  Arg513 
เป็นตน้ 

 
 ผลการศึกษาพบวา่ เอนไซม ์1CX2 กบัลิแกนด์ 5 ชนิด โดยวิธี ArgusDock และ GADock มี
ค่าสัมประสิทธ์ิสหสัมพนัธ์ (r) เท่ากบั 0.3929 และ 0.325 ตามล าดบั แสดงให้เห็นว่าผลการทดลอง
ของทั้งสองสภาวะไม่มีความแตกต่างกนัอยา่งมีนยัส าคญั รวมทั้งปฏิกริยาของกรดอะมิโนท่ีจบักนั
ระหวา่งเอนไซมแ์ละลิแกนด์พบวา่ มีการซ้อนทบักนัและสอดคลอ้งกนัดี เอนไซม ์5JVZ กบัลิแกนด ์
5 ชนิด โดยวิธี ArgusDock และ GADock มีค่าสัมประสิทธ์ิสหสัมพันธ์ (r) เท่ากับ 0.5029 และ 
0.6607 ตามล าดบั แสดงให้เห็นวา่ผลการทดลองในสภาวะ GADock เป็นสภาวะท่ีเหมาะสมในการ
จบักนัของสารและเอนไซมม์ากกว่า ArgusDock ปฏิกริยาของกรดอะมิโนท่ีจบักนัระหวา่งเอนไซม์
และลิแกนด์พบวา่มีการซอ้นทบัและสอดคลอ้งกนัดี และเอนไซม ์5W58 กบัลิแกนด์ 5 ชนิด มีค่าสัม
ประสิทธ์สหสัมพนัธ์ (r) เท่ากบั 0.0451 และ 0.5169 โดยวิธี ArgusDock และ GADock ตามล าดบั 
แสดงผลการทดลองในสภาวะ GADock เป็นสภาวะท่ีเหมาะสม พบวา่มีการซ้อนทบัและสอดคลอ้ง
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กนัดี ดงันั้นจะเห็นไดว้่าการหาสภาวะการจ าลองในแต่ละสภาวะพบว่า เอนไซม์ 5JVZ เหมาะสม
ท่ีสุดในการน ามาจ าลองการจบักนัจะเห็นได้ว่า การหาสภาวะท่ีเหมาะสมดงักล่าวสามารถน าไป
ประยุกต์ใช้เพื่อเป็นแนวทางในการศึกษาการออกฤทธ์ิและหาสภาวะท่ีเหมาะสมของสารต่างๆใน
สมุนไพรชนิดอ่ืนๆต่อไป 
 

5.2 อภิปรายผล 
 
 ในการศึกษาคร้ังน้ีพบว่า เอนไซม์ 5JVZ ท่ีน ามาใช้อาจจะมีการคลาดเคล่ือนของต าแหน่ง
ของกรดอะมิโนอยู่บา้งเล็กน้อยเน่ืองจาก เอนไซม์ COX2 เป็นเอนไซมท่ี์พบไดใ้นส่ิงมีชีวิตหลายๆ
ชนิด เช่น มนุษย ์ กบ ปลา หนู ลิง เป็นตน้ ดงันั้นจึงท าให้มีกรดอะมิโนบางตวัมีต าแหน่งท่ีต่างกนั
ออกไป เน่ืองจากการกลายพนัธ์ุ  (Mutation) และเม่ือมาท าปฏิสัมพนัธ์ (Interaction) กับเอนไซม ์
COX2 ส่วนท่ียงัเป็น Active Site ก็ยงัคงสามารถสร้างตัวรับ  (Receptor) ได้เช่นเดิม  แต่ตัวเลข
ต าแหน่งของกรดอะมิโนจะคลาดเคล่ือนออกไปเล็กนอ้ย  
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