
ISSN: 3105-2150 

 
Volume (4) Number (1) 

 https://wpu.edu.sy/wpuj/index.php/wpuh/enat:  Available 
 

206 
 

In Silico Investigation Of Natural Compounds Targeting 14-Alpha-
Demethylase Enzyme As A Therapeutic Approach Against 

Mucormycosis 
Dr. Hani Salim 1, *, Thanaa Mourad 1, Abeer Almasri 1,  Elham Mohammed 1, Khulod 

Mohammed 1,  Zabia Khallouf 1 

ABSTRACT 

Objective: A study for the design of a library of natural compounds aimed at 
theoretically investigating their effect on the 14-alpha demethylase enzyme for the 
treatment of mucosal fungal disease using molecular modeling techniques. 
Materials and Methods: A virtual screening study was conducted on a set of natural 
compounds representing various chemical classes found in plants. A library of 188 
compounds was constructed using the PubChem and ZINC databases, and the 
compounds were downloaded in mol2 format to ensure compatibility with 
molecular modelling software. The target enzyme, 14-alpha demethylase, was 
retrieved from the Protein Data Bank (PDB) under the code 5FSA, with the co-
crystallized ligand Posaconazole (code X2N). Computational analysis was carried 
out using iGEMDOCK to screen the compound library and identify the most 
promising natural inhibitors. Further, precise molecular modelling and docking 
studies were performed using ArgusLab to analyse interactions at the binding site  
in detail. 
Results: The virtual screening revealed that the binding energies of the natural 
compounds ranged from -155.97 KJ/mol for Betanidin to -50.56 KJ/mol for Pinen. 
Notably, 12 compounds exhibited stronger binding affinities than the reference 
drug Posaconazole, which had a binding energy of -135.25 KJ/mol. Detailed 
molecular docking using ArgusLab confirmed these interactions and provided 
three-dimensional visualizations of the ligand-enzyme complexes. 
Conclusion: This theoretical study highlights the potential of reintroducing natural 
compounds for the treatment of fungal infections, particularly mucormycosis. The 
selected natural compounds demonstrated significant inhibitory activity against the 
14-alpha demethylase enzyme and may be used synergistically with synthetic 
antifungals to enhance therapeutic efficacy and broaden the spectrum of antifungal 
action. 
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  ديميثيلاز-ألفا-14 إنزيم على الطبيعية المركبات  لتأثير  حاسوبية نظرية  دراسة
 المخاطي الفطار  داء  ضد علاجية  كاستراتيجية

خلود المحمد، عبير المصري، ظبية خلوف  هاني سليم،د.   المحمد،   ثناء مراد، إلهام 

 الملخص
انزيم   تأثيرها نظرياً على  استقصاء  بهدف  الطبيعية  المركبات  مكتبة من  لصياغة  دراسة  الهدف: 

alpha demethylase  -14   .لعلاج داء الفطار الغشاء المخاطي باستخدام أساليب النمذجة الجزيئية 

لمركبات طبيعية تمثل الزمر الكيميائية الموجودة ف والطرائق: تم إجراء دراسة  ي النبات،  مواد البحث 
خلال مواقع    188حيث تم تصميم مكتبة  تضم  ، ثم تم Zinc Databaseو  PubChemمركبًا من 

  حتى يتم التعرف عليها في برامج النمذجة  ودراستها على الإنزيم الهدف وهو  mol2تحميلها بامتداد  

14-Alpha Demethylase  5، الذي تم تحميله وفقًا للرمز التاليFSA  من موقع ،Protein Data 

Bank PDB  وكانت الركيزة المرتبطة معه هي ،Posaconazole  رمزها ،X2N ثم تم إجراء الدراسة ،
بهدف إجراء المسح الشامل للمكتبة لتحديد المركبات    iGemdockالحاسوبية النظرية باستخدام برنامج  

با ومحدد  دقيق  بشكل  الجزيئية  النمذجة  إجراء  تم  ثم  فعالية،  الأكثر  برنامج الطبيعية  ستخدام 
ArgusLab. 

بين   النتائج: تراوحت  ارتباط  قيم طاقات  كانت ذات  الطبيعية  المركبات  أن  المسح  نتائج  أظهرت 
(KJ/mol 155.97–  لBetanidin ل 50.56-وpinen  وقد حقق ،)مركب منها  طاقة ارتباط  12

العياري   المركب  ارتباط  طاقة  من  ارتباطه    posaconazolأعلى  طاقة  قيمة  بلغت  -الذي 
135.25Kj/mol  برنامج نمذجة جزيئية دقيقة باستخدام  لدراسة الارتباط   ArgusLab. ثم تم إجراء 

والإنزيم بشكل دقيق ولاستخراج صور ثلاثية الأبعاد.  بين المركبات 

الطبيعية في   النظرية الضوء على امكانية العودة لاستخدام المركبات  هذه الدراسة  الخلاصة: سلطت 
الطبيعية   المركبات  أظهرت  حيث  المخاطي،  وخاصة مرض فطار الغشاء  علاج الأمراض الفطرية 

 يمكن استخدامها بشكل تآزري مع المركبات ، أوalpha demethylase-14تأثيرًا واضحًا على إنزيم  
 الصنعية لزيادة مجال الفعالية الدوائية.

الطبيعية،  الفطر الأسود،  الجزيئيةالنمذجة  الكلمات المفتاحية:   .alpha demethylase-14، المركبات 
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 مقدمة.  1
( فطرية خطيرة ونادرة  Mucormycosisيُعرف داء الفطار المخاطي  الأسود، وهو عدوى  ( بداء الفطر 

(A. K. Singh et al., 2021)    ،  تُسببها مجموعة من الفطريات من رتبةMucoralesوأكثرها شيوعًا ،: 
Rhizopus oryzae  وRhizopus delemar  من حالات الإصابة المُبلَّغ 70، واللتان تسهمان في %

 .  (K. J. Kwon-Chung, 2012) عنها
( الصحة العالمية  يُمثّل  2022( عام  WHOوقد أصدرت منظمة  أول قائمة بالأمراض الفطرية، حيث 

الأسود   الفطر  جائحة  10داء  بعد  خاصة  قاتلًا،  مرضًا  يجعله  مما  منها،   %COVID-  19  (S. 

Nagalli and N. S. Kikkeri, 2021)  . أو وإفرازات دموية  أنفي،  باحتقان  المرض  أعراض  تتظاهر 
وصداع   خصوصًا حول العين،  الأنفية، وتورم في الوجه  أو الجيوب  الأنف، وألم في الوجه  سوداء من 

البصر، وتدلي الجفن ) (، وتغير في الحالة العقلية إذا امتد إلى الدماغ  Ptosisشديد، وضعف أو فقدان 
(A. S. Ibrahim, 2012) .في حالات الإصا الجراحي  العلاجي على التدخل  الخط  بات المُعنّدة  يعتمد 

الأنسجة   تلف  الأول هو مركب .  (N. V. Sipsas et al., 2018)أو  الدوائي  العلاجي  الخط  ويكون 
Amphotericin B    أهمها المورفولين،  مشتقات  من  بمركبات  يُتبع  ثم  الحادة،  الإصابات  حال  في 

isavuconazole  وposaconazole  كعلاج بديل أو متمم(K. Brunet and B. Rammaert, 2020) ،  
تثُبّط أغلب مضادات الفطريات إنزيمات في مسار اصطناع الإرغوستيرول، وهو مركب ضروري لسلامة  

، المعروف  alpha demethylase-14  ويُعتبر إنزيم(،  M. O. Gessner, 2020)  الغشاء الخلوي الفطري
هدفًا لمركبات مشتقات الآزول ،  P450  (L. B. Tulloch et al., 2024)، من عائلة سيتوكروم CYP51بـ  
(Azoles( حيث بارتباطها به تثُبّط عمله بنزع مجموعة الميثيل ،)CH₃ من مركب اللانوستيرول، مما )

يؤدي إلى خلل في اصطناع مركب الإرغوستيرول، وبالتالي ضعف في الغشاء الخلوي ونفاذيته ووظيفته  
(J. A. Como and W. E. Dismukes, 1994)،  الإنزيم في جميع الفطريات، وله نظائر في يوجد هذا
ولكن بأشكال مختلفة   البحثية  (Davood, 2013)خلايا الإنسان والحيوان،  أغلب الجهود  ، وقد اعتمدت 

تقنيات  لتطوير مركبات مضادة للفطريات على تطوير مشتقات صنعية تستهدف هذا الإنزيم، باستخدام 
التي   الجزيئية،  النمذجة  مثل  الوقت  حاسوبية  وتُختصر  التكلفة،  وتقُلل  نظرية،  فعالية علاجية  تُظهر 

 (.T. I. Adelusi et al., 2022)  والجهد
ا  لمركبات الطبيعية في علاج الأمراض الفطرية، خاصة الفلافونوئيدات، القلويدات، والتربيناتاستخدمت 

(R. Di Santo, 2010  .)( فقد أظهرت مركبات مثل الثيمولThymolالكارفاك ،) رول، الأليسين، وحمض
البيض   المبيضات  فطور  واضحة على  تأثيرات علاجية  ، والفطريات  Candida albicansالسيناميك 

وبعض أنواع  دقيقة، حيث   Aspergillus  (R. Di Santo, 2010)الجلدية،  ولكن دون تحديد آلية عمل 
نفاذية الغشاء أو تعطيل   (.S. Abbaszadeh, 2014)  الإنزيماتإنها تؤثر بشكل عام على 
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المقاومة   خاصةً في ظل تزايد  الفطرية،  لعلاج الأمراض  الواعدة  البدائل  الطبيعية من  المركبات  وتعُد 
مثل الآزولات والبولينات، حيث تتميز بانخفاض سُميّتها، وإمكانية استخدامها   للأدوية التقليدية  الفطرية 

 (.S. Vengurlekar, R. Sharma, and P. Trivedi, 2012) موضعيًا أو فمويًا

 . مشكلة البحث 2
يتطلب   الفطرية  يترتب عليه    استخدامإن علاج الأمراض  وهذا  الطويل،  المدى  مضادات فطور على 

والكلوية   وآثارمشاكل   الكبدية  مثل السمية  وتطوير    والاضطراباتجانبية،  دوائية  وتداخلات  الهضمية 
الم البحث عن  جعل من الضروري  لها، وهذا  للمركبات  المقاومة  تكون بدائل  قد  التي  الطبيعية  ركبات 

في   تأثير تآزري للحد من الجرعات المستخدمة   العلاج.الصنعية أو ذات 

 . هدف البحث  3
هدفت إلى استقصاء الفعالية المضادة للفطور لمكتبة من المركبات الطبيعية التي تمثل  إن هذه الدراسة 

الجزيئية    باستخدامالزمر الكيميائية في النبات   النمذجة  وهو   واستهدافأساليب   alpha-14أنزيم محدد 

demethylase  ومحددجزيئي واضح   كهدف.  

 . مواد البحث وطرائقه4

 مكتبة المركبات الطبيعية  تحضير.  1.4
مواقع   خلال  إحصائية من  إجراء دراسة  الكيميائية    Zinc Databaseو  PubChemتم  على الصيغ 

حيث تم جمع   الطبيعية المتاحة  برنامج  188للمركبات  باستخدام  مركبًا ثم تم رسم صيغ هذه المركبات 
Chem3D الأمثل والأكثر الفراغي  الشكل  للوصول إلى  تخفيض الطاقة  عليها عملية  أجريت  ، حيث 

ويوضح الجدول )حتى يتم التعرف عليها ف  mol2استقرارًا، ثم تم تحميلها بامتداد   ( 1ي برنامج النمذجة، 
الطبيعية  بنية بعض المركبات الطبيعية والزمر الكيميائية في مكتبة المركبات 

 الإنزيم الهدفتحضير  .  2.4
هذه الدراسة إنزيم   ، وقد تم تحميل بنيته بشكل كامل 5FSAورمزه    alpha demethylase-14استهدفت 

جزء من موقع   حذف أي   PDBورمزه  ،  protein data bank (1)  (. C. Monk et al., 2020)دون 
، وهو مركب صنعي من مشتقات X2Nورمزه    posaconazole، مرتبطًا مع المركب  Pdb.entوبالامتداد 

ويوضح  (.  C. Monk et al., 2020 .)  ويوقف اصطناع الأرغوستيرول 5FSAتريازول، ويثبط الإنزيم  
(  .PDB( كيفية تحميل الأنزيم من موقع  1الشكل 
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 .PDBمن   5FSAكيفية تحميل الإنزيم الهدف  :(1الشكل )

الطبيعية المدروسة 12  (:1الجدول ) المركبات   مركب من 

 

no 

Basic 

chemical 

compound 

 

Compound 

 

IUPAC Name 

 

Structure Compound 
Reference 

 

 

1 

Flavanone 

 

Quercetin 

 
2-(3,4-

dihydroxyphenyl)-

3,5,7-

trihydroxychromen-4-

one 

 

[15] 

 

 

 

2 
 

 

Syringetin 

3,5,7-trihydroxy-2-(4-

hydroxy-3,5-

dimethoxyphenyl)chr
omen-4-one 

 

[16] 

3 Tamarixetin 

3,5,7-trihydroxy-2-(3-
hydroxy-4-

methoxyphenyl)chro

men-4-one 

 

[17] 
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4 

Alkaloid 

 

 

Betanidin 

 

 

(2S)-4-[(E)-2-[(2S)-2-
carboxy-5,6-

dihydroxy-2,3-

dihydroindol-1-

yl]ethenyl]-2,3-
dihydropyridine-2,6-

dicarboxylic acid 

 

[18] 

 

 
 

6 

 

 
 

Vindoline 

 
methyl 

(1R,9R,10S,11R,12R,

19R)-11-acetyloxy-12-

ethyl-10-hydroxy-5-

methoxy-8-methyl-
8,16-

diazapentacyclo[10.6.1

.01,9.02,7.016,19]nona

deca-2(7),3,5,13-

tetraene-10-
carboxylate 

 

[19] 

 

 

8 

 

 

Leonurine 

 

4-

(diaminomethylidenea

mino)butyl 4-

hydroxy-3,5-
dimethoxybenzoate 

 

[20] 

9 glycoside Charine 

2,4-diamino-5-(3,4,5-

trihydroxyoxan-2-

yl)oxy-1H-pyrimidin-
6-one 

 

[21] 

10 Betalin 
Indicaxanthi

n 

(2S)-1-[(2E)-2-[(2S)-

2,6-dicarboxy-2,3-

dihydro-1H-pyridin-
4-

ylidene]ethylidene]py

rrolidin-1-ium-2-

carboxylate 

 

[22] 
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 مج النمذجة الجزيئيةبرا.  3.4
لتحديد   :IGemDockبرنامج   الطبيعية  المركبات  من  لمكتبة  الشامل  المسح  لإجراء  استخدامه  تم 

وموقع  المدروسة  الارتباط بين المركبات  بتشكل  التنبؤ  يقوم على  الأكثر فعالية وهو برنامج  المركبات 
دقيقة لطاقات الارتباط  بحسابات كمية  وذلك من خلال القيام  الإنزيم الهدف  الارتباط المستهدف على 

   (.K. C. Hsu et al., 2011)  تلفةالمخ 
المركبات  ArgusLabبرنامج   لمكتبة  دقيقة  جزيئية  نمذجة  لإجراء عملية  البرنامج  هذا  استخدام  : تم 

الدوائي   التصميم  لإنجاز عملية  البرنامج  هذا  يستخدم  حيث   ، الهدف  الإنزيم  مع   Drugالطبيعية 

modeling    جزيئية نمذجة  الهدف، للجزي  Molecular modelingأو  البروتينات  ضمن  الدوائية  ئات 
التي   المرنة  للجزيئات  نمذجة  إجراء  مما يمكنه من  اللوغاريتمي  التابع  نوعين من  ويتميز بأنه يستخدم 
روابط دورانية، كما انه يحوي وحدات   بسبب احتوائها على  ضمن الجيب  تأخذ أكثر من توضع فراغي 

بالبع وإخراجها  المدروسة  المركبات  الثلاثي  تقوم برسم  ، وكذلك يقوم بإنتاج صور ثلاثية  3Dد الفراغي 
الفعال الدوائية داخل الجيب   (.G. Bitencourt-Ferreira et al., 2019)  الأبعاد للمركبات 

 النمذجة الجزيئية.  4.4
أولية مهمة   خطوة  قد أصبح  المركبات،  وتطوير  اكتشاف  في مجال  الحاسوبية  التقنيات  استخدام  إن 

تم    وأساسية،  مرحلتين:برمجيات النمذجة على    استخداموفي هذه الدراسة 
وهو برمجية مهمة      iGemdockمرحلة المسح الشامل لمكتبة المركبات الطبيعية باستخدام برنامج  -1

بدءاً من تحضير البروتينات و المركبات    النمذجة،ومفضلة في عملية   حيث يقوم بدمج مراحل النمذجة 
بمعال وترتيبهامرورا  البيانات  تحليل  ثم  الارتباط،  قيم طاقات  وحساب   ,.X. Y. Meng et al)  جتها 

حسب    ،(2011 نمذجة  في كل عملية   ,.K. C. Hsu et al)  دراسةويتميز بأنه لا يحتاج عملية تقييم 

قيمة      (.2011 يحتاج حساب  نمذجة    RMSDوبالتالي  وليس عملية  شامل  بإجراء مسح  طالما يقوم 
إضافة ذرات    ولاد تم في هذه الدراسة فتح البروتين في نافذة البرنامج بدون حذف جزيئات ماء  وق. مفردة

حيث أن البرنامج يعالج المركبات مع البروتين بشكل كامل ويحسب ارتباطاتها مع الحموض    هيدروجين،
جزيئة   تحدده  الذي  الفعال  الجيب  لا تظهر إمتثالات  ،Posaconazoleالامينية في  للمركبات    كما أنه 

11 
Phenolic 

amide 
Clovamide 

(2S)-3-(3,4-

dihydroxyphenyl)-2-
[[(Z)-3-(3,4-

dihydroxyphenyl)prop

-2-

enoyl]amino]propanoi

c acid 

 

[23] 
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الفعال   ضمن الجيب  ضمن    ذتأخ   وإنماالمدروسة  الموجودة  للربيطة  ثم بعد    الجيب،الوضعية الفراغية 
 القيمة .......  ذو Standardوتم تحديد المعيار   المركبات،ذلك تم فتح مكتبة المركبات في نافذة 

ذلك تمت عملية   )  النمذجة،وبعد  برنامج  ( وا1ويوضح الشكل   Standard  ومعيار iGemdok جهة 

 في النمذجة.  المستخدم

 
البرنامج 2)الشكل   .STANDARDالمعيار   مع IGEMDOCK (: واجهة 

كانت طاقة ارتباطها أعل من المكرب العياري   التيالمرحلة الثانية هي عملية نمذجة دقيقة للمركبات   -2
المسح   برنامج  وقد  السابقة،الناتجة عن عملية  وهو برمجية   لإجراء  ArgusLap  استخدم  هذه المرحلة 

لكل مركب   مفردة  نمذجة  تظهر   وبالتالينجري  ثم  وتحضير للمركب  تحضير للبروتين  تحتاج عملية 
وتقييم في كل عملية     RMSDفهو يحتاج عملية حساب    الأمينية،نتائج ارتباط المركب مع الحموض 

جديدة قيمة    .(E. W. Bell and Y. Zhang, 2019)  نمذجة  حساب  تم  الدراسة  هذه     RMSDوفي 
أقل   وكانت  ذرات    ،(◦2A)للبرنامج  وحذف  البرنامج  نافذة  في  فتحه  عبر  البروتين  تحضير  تم  ثم 
وتحديد   وتجهيز   كمركب  Posaconazoleالجزيئية  الهيدروجين  الهيدروجين  إضافة ذرات  ثم  عياري 

عملية نمذجة له وحساب قيم طاقات الإرتباط في   وإجراءا  ثم تم فتح كل مركب على حد  الفعال،الجيب  
)  المركب،كل إمتثال يأخذه  )  ويوضح  Arguslab( واجهة برنامج  3ويوضح الشكل  يوضح ( 4الشكل 

الأول   للمركب  الفراغية  )  Betanidinالتوضعات  الشكل  )(  5ويوضح  يوضح التوضعات 5الشكل   :)
 Charineالفراغية للمركب  
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برنامج 3الشكل )  RMSDقيمة ال   مع ARGUSLAB(: واجهة 

 

 
طاقة  4الشكل ) الأعلى قيمة  الفراغية للمركب  التوضعات   :)BETANIDIN  )اللون الأصفر( 

 
الفراغية للمركب  5الشكل ) التوضعات   :)CHARINE ()اللون الأصفر 
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 النتائج.  5

الطبيعية كمضادات للفطور   تأثير فعالية المركبات  هذه الدراسة وسائل نمذجة جزيئية لتحديد  استخدمت 
حيث   الفطر الأسود.  وقد بينت   استخدمتفي علاج داء  المفردة.  وتقنية النمذجة  الشامل  تقنية المسح 

أن  الشامل  النظرية باستخدام المسح   :ت ارتباط تتراوح بينمركبًا قد حققت قيم طاقا  188نتائج الدراسة 

• KJ/mol 155.97–   للمركب الأولBetanidin  وهو أحد القلويدات. 

• KJ/mol 50.56-    للمركب الأخيرpinen    التربينات.وهو من 
قيمة طاقة ارتباط    ،posaconazoleأما العياري    12وبالمقارنة، تبين وجود    -Kj/mol 135فقد حقق 

 التالي هذه المركبات.  (2)  ، ويوضح الجدولPosaconazoleمركبًا حققوا قيمة طاقة أعلى من الـ 

طاقة    الارتباطقيم طاقات  (:  2)الجدول   التي حققت قيمة  العياري أللمركبات  المركب   .على من طاقة 

Energy (KJ/mol)   Compound name NO 

-155.97 Betanidin 1 
-151.71 Charine 2 
-142.7 Noscapine 3 
-141.98 Indicaxanthin 4 
-140.3 Clovamide 5 
-139.43 Quercetin 6 
-136.72 Benzoic acid 7 
-136.72 Syringetin 8 

-136.61 Tamarixetin 9 

-136.4 Vindoline 10 

-136.23 Laurolitsine 11 

-136 Leonurine 12 

، حيث يقوم هذا البرنامج بمقارنة ArgusLabثم تم أخذ هذه المركبات وإجراء نمذجة دقيقة لها باستخدام  
التالي نتائج قيم طاقات الارتباط   (3)الجدول ، ويوضح  Posaconazoleكل مركب على حدة مع العياري 

 .لكل مركب على حدة
على حدة.  الارتباطقيم طاقات    (:3)الجدول    لكل مركب 

Energy (KJ/mol) Compound name NO 

-11.624 Clovamide 1 
-10.36 Quercetin 2 
-10.17 Benzoic acid 3 
-9.40 Tamarixetin 4 
-9.15 Syringetin 5 
-9.0 Laurolitsine 6 

-8.78 Betanidin 7 
-8.00 Posaconazole 8 

-8.04 Indicaxanthin 9 

-7.94 Leonurine 10 

-7.42 Noscapine 11 

-6.28 Charine 12 
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الفعال الذي يمكن   ارتباط المركباتكما توضح الصور التالية     مع الحموض الأمينية التي تشكل الجيب 
الموجود مع الأنزيم عندما تم تحميله من موقع   PDBتحديده من خلال الربيطة أو المركب 

أعلى قيمة طاقة:  توضح الصور التالية المركبات التي حققت 

     
الفعال للإنزيم  ضمن    BETANIDIN  مركب ارتباط  :(6شكل )ال   عياري ال  والمركب  البنفسجي()اللون   5FSAالجيب 

X2N (  )الهيدروجينية )باللون الأخضر( وروابط فان دير فالس )باللون  اللون الأخضر بالإضافة إلى وجود الروابط 
 .الرمادي(

 
البنفسجي( والمركب  5FSAالجيب الفعال للإنزيم ضمن   QUERCETIN مركب الارتباط    (:7الشكل ) العياري   )اللون 
X2N (  )الهيدروجينية )باللون الأخضر( وروابط فان دير فالس )باللون  اللون الأخضر بالإضافة إلى وجود الروابط 

 .الرمادي(

 



H. Salim et al., Journal of Al-Wataniya Private University, 4(1) 2026, pp. 206-220  

217 

 المناقشة .  6
العطرية أساسي لعملية  تبيَّن من خلال دراسة المركّبات التي تملك طاقة ارتباط عال ية أن وجود الحلقات 

الفعّال. الموقع  مع  التفاعل  يعزّز  وجودها  أن  كما  للرابطة    الارتباط،  متقبّلة  زُمرٍ  وجود  أن  تبيّن  كما 
الهيدروجينية كمتبادلات على هذه الحلقات يمنح ارتباطًا قويًا، مما يدل على مساهمتها في تشكيل روابط 

الارتباط للمركبات  هيدروجينية مع الأحماض ا قيم طاقات  حسب  الفعّال.  الموقع  في  لأمينية الموجودة 
باستخدام   مركب  ArgusLabبرنامج  المدروسة  طاقة Clovamide، حقق  أعلى  فينولي،  ، وهو أميد 

يليه مركب   الفعّال،  الأحماض الأمينية ضمن الجيب  فلافونويدات  ال، وهو من  Quercetinارتباط مع 
وفرة في ثم مركب    ويكون أكثر  ويوجد في  Benzoic acidالبصل،  ، وهو حمض كربوكسيلي عطري 

البري التوت  النباتات مثل  اتجاه   .أنسجة  فعالية  من  لما أظهرته  نظرًا  جدًا  مهمة  المركبات  هذه  وتعَُدُّ 
في عدة دراسات. ففي دراسة أجراها ، تبيّن أن  (A. Kumar and K. Y. J. Zhang, 2020)  الفطريات 

Clovamide    مساعد    ،للفطرياتيمتلك نشاطًا مضادًّا أو  بديل  طبيعي  إمكانياته كمركب  يبرز  مما 
،  Quercetinأما    (N. Kumar, N. Goel, and S. Singh, 2020)  التقليديةللعوامل المضادة للفطريات  
أجراها دراسة  في  أظهر  للف،  (A. Miron et al., 2011)  فقد  في  تأثيرًا مضادًّا  ساهم  حيث  طريات، 

أشارت    ا. كم(A. Miron et al., 2011) انخفاض كبير في النمو الفطري وتثبيط تكوين الخيوط الفطرية
مثل   القلويدات،  بعض مركبات  أن  إلى  مركب    ،noscapine، وbetanidinالنتائج  ومن الغليكوزيدات 

chorine  الأعلى في قيم طاقة الارتباط، مما يشير إلى فعاليتها النظرية العالية    كانت من بين المركبات 
 تجاه الإنزيمات الهدف في الفطريات.

مجلة   في  نُشرت  لمراجعة  من    Moleculesوفقًا  بـ MDPIبدعم  الغنية  المستخلصات  أظهرت   ،
betalains    تشمل للbetaninsو  betanidin)والتي  مضادًا  نشاطًا  مثل (  أنواع  عدة  ضد  فطريات 

Candida albicans  وRhizoctonia solani مثل للتعفن  المسببة  الفطريات  بعض  إلى  بالإضافة   ،
Fusarium oxysporum  ،Cladosporium herbarumو ،Botrytis cinerea وعلى الرغم من عدم .

الغنية به تشير إلى  بمفرده ضد الفطريات، إلا أن فعالية المستخلص  betanidinإجراء دراسات على   ات 
 . (Swarna, 2021) إمكانية اعتباره مركبًا واعدًا في هذا المجال

اقتُرح كمضاد noscapineأما   فقد  للميكروتيوبولات،  وكمثبط  للسعال  بدوره كمضاد  أساسًا  ، المعروف 
( جزيئية  محاكاة  دراسة  إلى  استنادًا  للفطريات  بروتين  dockingمحتمل  فطر   BMK-1( على  في 

Bipolaris oryzae  ومع ذلك، لا توجد دراسات مخبرية مؤكدة حتى الآن تثبت فعاليته عند التطبيق .
تعُزّز هذه الدراسات    .in vitro  (A. Kumar and K. Y. J. Zhang, 2015)المباشر أو في اختبارات 

 .النتائج التي تم الحصول عليها، وتزيد من احتمالية تطابقها مع الواقع
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 الاستنتاجات والتوصيات.  7

لمكتبة من   شامل  إجراء مسح  أولية في  الجزيئية كخطوة  النمذجة  استخدام  أهمية  على  الدراسة  أكدت 
العلاجية الفعالية  الأفضل في  المركب  ثم اكتشاف  الطبيعية،  الدراسة  حيث  المركبات  هذه  أن    أظهرت 

من خلال استهداف    طر الأسود،علاج داء الف  دور في  لهاCharin وQuercetin و  Betanidinمركب  
وبالتالي يمكن أن تساهم في إظهار تأثير تآزري مع مضادات الفطور  alpha demethylase-14إنزيم  

 .in vitroويتم إثبات ذلك من خلال إجراء دراسات مخبرية وحيوية  الصنعية،
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