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บทคัดย่อ 

โครงงานนี ้ศึกษาฤทธิ ์ยับยั ้งเซลล์มะเร็งปอดชนิด Non-Small Cell ของสาร Tinocrisposide โดยใช้วิธี 
Molecular Docking มีวัตถุประสงค์เพื่อจำลองการจับระหว่างสาร Tinocrisposide กับโปรตีนเป้าหมายที่เกี่ยวข้องกับ
การเกิดมะเร็งปอดชนิดดังกล่าว การศึกษานี้ได้เตรียมโครงสร้างโปรตีน Heat shock protein 90 ซึ่งเป็นเป้าหมายที่
สัมพันธ์กับเซลล์มะเร็งปอดชนิด Non-small cell กับ สาร Tinocrisposide และสารออกฤทธิ์ทางชีวภาพในบอระเพ็ด
ชนิดอื่นๆ รวมทั้งสิ้น 7 ชนิด จากฐานข้อมูลที่เกี่ยวข้อง จากนั้นกำหนดตำแหน่งการจับและดำเนินการจำลองการจับด้วย
วิธี Molecular Docking เพื่อประเมินค่าพลังงานการยึดเกาะระหว่างสารกับโปรตีนเป้าหมาย พร้อมวิเคราะห์อันตรกิริยา
โดยเปรียบเทียบกับยามาตรฐานอ้างอิง ผลการศึกษาพบว่าสาร Tinocrisposide มีค่าพลังงานการยึดเกาะกับโปรตีน
เป้าหมายเทียบเคียงกับยามาตรฐานอ้างอิง แสดงให้เห็นถึงศักยภาพในการจับกับโปรตีนเป้าหมายและอาจมีฤทธิ์ทาง
ชีวภาพใกล้เคียงกับยาอ้างอิง นอกจากน้ี ผลการศึกษายังแสดงให้เห็นว่าวิธี Molecular Docking สามารถใช้เป็นแนวทาง
เบื้องต้นในการคัดเลือกสารที่มีศักยภาพในการพัฒนายาต้านมะเรง็ และช่วยลดต้นทุนรวมถึงระยะเวลาในการพัฒนายาใน
ระยะเริ่มต้น 
คำสำคัญ:  มะเร็งปอดชนิดไม่ใช่เซลล์ขนาดเล็ก, Tinocrisposide, โมเลกุลาร์ด็อกกิ้ง, ค่าพลังงานการยึดเกาะ 

 

1. บทนำ 
โรคมะเร็งปอดชนิด Non-small cell lung 

cancer (NSCLC) เป็นหนึ่งในโรคร้ายแรงที่มีอัตราการ
ป่วยและเสียชีวิตสูงทั่วโลก แม้การรักษาทางการแพทย์
จะมีการพัฒนาอย่างต่อเนื ่อง แต่ก็ยังคงพบข้อจำกัด 
เช่น ผลข้างเคียงจากการรักษา ประสิทธิภาพที่ลดลงใน
ผู้ป่วยบางกลุ่ม รวมถึงปัญหาการดื้อยา ทำให้คุณภาพ
ชีวิตของผู้ป่วยยังไม่ดีขึ้นเท่าที่ควร 

ในปัจจุบัน การรักษาโรคมะเร็งปอดที่ใช้กัน
โดยทั่วไป ได้แก่ การผ่าตัด รังสีรักษา และเคมีบำบัด 
รวมถึงการนำยามุ ่งเป ้า (Targeted therapy) และ
ภูมิคุ้มกันบำบัด (Immunotherapy) เข้ามาช่วย แม้วิธี
เหล่านี้จะช่วยเพิ่มประสิทธิภาพในการรักษาและยืดอายุ
ผู้ป่วยได้มากขึ้น แต่ยังมีข้อจำกัด เช่น ผลข้างเคียงสูง 
ค่าใช้จ่ายมาก และการดื้อยาที่อาจเกิดขึ้นในระยะยาว 
ทำให้ไม่สามารถรักษาได้อย่างสมบูรณ์ ส่งผลให้วงการ
แพทย์ นักวิจัยทางเภสัชศาสตร์ และองค์กรด้านสุขภาพ
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ทั่วโลกมีความพยายามค้นหาทางเลือกใหม่ โดยเฉพาะ
การศึกษาสารสกัดจากธรรมชาติที่มีฤทธิ์ทางชีวภาพ 
เนื่องจากสารสกัดจากธรรมชาติมักมีความปลอดภัยสูง
และมีศักยภาพในการออกฤทธิ์ต้านเซลล์มะเร็ง หนึ่งใน
สารที ่ได ้ร ับความสนใจคือ Tinocrisposide ซึ ่งเป็น
สารสำคัญที่พบในพืช Tinospora crispa หรือท่ีรู้จักกัน
ว่า บอระเพ็ด มีรายงานว่าสามารถออกฤทธิ์ทางเภสัช
วิทยาหลายด้าน เช่น ต้านการอักเสบ ต้านอนุมูลอิสระ 
ลดน้ำตาลในเลือด และมีแนวโน้มในการยับยั้งการเจริญ
ของเซลล์มะเร็งหลายชนิด รวมถึงมะเร็งปอด 

ดังนั้น สำหรับการประเมินศักยภาพของสาร
ออกฤทธ์ิใหม่ในระยะเริ่มต้น ผู้จัดทำเลือกใช้เทคนิคเชิง
คอมพิวเตอร์ Molecular Docking เพื่อจำลองการจับ
กันระหว่างสารออกฤทธิ์กับโปรตีนเป้าหมายในระดับ
โมเลกุล ซึ่งช่วยคาดการณ์ความเหมาะสมของการจับตวั
ได้อย่างรวดเร็ว แม่นยำ และประหยัดกว่าการทดลอง
ในห้องปฏิบัติการ ด้วยวิธีนี้ จึงเป็นแนวทางที่เหมาะสม
และสนับสนุนการพัฒนายาจากธรรมชาติในอนาคต 

 
2. วิธกีารดำเนินงาน 
    2.1 ติดต้ังโปรแกรมที่ใช้และโหลดฐานข้อมูล 
         2.1.1 หมวดเครื่องมือ 
                1) โปรแกรม Git bast  
                 2) โปรแกรม Discovery Studio 

         Visualizer  
                 3) โปรแกรม Openbabel  
                 4) โปรแกรม Pymol  
                 5) โปรแกรม Autodock  
                    5.1) โปรแกรม Autodock Vina  
                    5.2) โปรแกรม AutodockTool 1.5.6  
                 6) โปรแกรม PrankWeb 
                 7) โปรแกรม PLIP 
          2.1.2 หมวดฐานข้อมูล 

     1) ค้นหารูปแบบโครงสร้าง 3 มิต ิ ของ
โปรตีนในมะเร็งปอดชนิด non-small cell ในเว็บไซต์ 
RCSB PDB 

     2) ดาวน์โหลดโครงสร้างโปรตีนที่ต้องการ 
ในที่น้ีจะเป็นรหัสในเว็บไซต์ คือ 1US7 

          2 .1) Double click เข ้ า ไปในไฟล์
โมเลกุล กด Download Files ด้านบนขวา หลังจากนั้น
เล ือก Legacy PDB Format จะได้นามสกุลไฟล ์ เป็น 
.pdb 

     3) ค้นหารูปแบบโครงสร้าง 3 มิติ ของสาร 
Tinocrisposide ในเว ็ บไซต ์  PubChem ในท ี ่ น ี ้ คื อ 
Compound CID: 15934414  

          3 .1) Double click เข ้ า ไปในไฟล์
โมเลกุล เล ือกไฟล์ 3D กด Download ด้านบนขวา 
หลังจากนั้นเลือก SDF format จะได้นามสกุลไฟล์เป็น 
.sdf  

     4) ค้นหาสารหรือยาที่ใช้ในปัจจุบัน เพื่อ
นำมาเปรียบเทียบกับสารใหม่ที ่เลือกไว้ โดยหาจาก
ฐานข้อมูลเว็บไซต์ Drugbank 
    2.2 เตรียมไฟล์ข้อมูล 
          2.2.1) ใช้โปรแกรม Discovery Studio Visualizer 
เลือก protein file ที่เตรียมไว ้
          2.2.2) กด ctrl เลือกลบข้อมูลไอออนโลหะ ยา
หรือลิแกนด์เก่าที ่มีอยู ่ ข้อมูล Heatatm Water เลือก
คำสั่ง cut 
          2.2.3) เลือกเมนู Chemisty > Hydrogen > Add  
          2.2.4) save file เป็นนามสกุล .pdb  
          2.2.5) ใช้โปรแกรม Discovery Studio Visualizer 
เลือก ligand file ใหม่ที่เตรียมไว ้
          2.2.6) เลือกเมนู Chemisty > Hydrogen > Add 
          2.2.7) เลือกเมนู Structure > Clean Geometry 
          2.2.8) save file เป็นนามสกุล .pdb 
    2.3 ทำนายตำแหน่ง pocket binding sites ของ
โปรตีน 
          ใช้โปรแกรม PrankWeb > Custom structure 
เลือกโปรตีนไฟล์ที ่เตรียมไว้ (.pdb) > submit > save 
file .csv, structure.pdb_predictions.csv และ  
structure.pdb_residues.csv 
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    2.4 เตรียมโปรตีนเป็น PDBQT file 
          เป็นขั้นตอนเตรียมรูปแบบของโมเลกุลก่อนใช้
ประมวลผลใน Autodock Vina เพื่อแก้ไขปัญหาที ่อาจ
เกิดขึ ้น เช่น อะตอมหายไปบางส่วน รวมถึงการเพิ่ม 
Hydrogen อะตอม มีขั้นตอน ดังนี ้
          2.4.1) ใช้โปรแกรม AutodockTool 1.5.6 เลือก 
File > Read Molecules > เลือก protein file ที่เตรียม
ไว ้
          2.4.2) ในหน้าต่าง DashBoard ให้คลกิสามเหลี่ยม
หัวกลับข้างใต้อักษร Cl > By atom type 
          2.4.3) เลือกโมเลกุลน้ำ คลิก Select > Select From 
String > พิมพ์ HOH* ในแถบ Residue > พิมพ์ * ในแถบ 
Atom > Add > Dismiss 
          2.4.4) เพิ่มโมเลกุล Hydrogen คลิก Edit > Hydrogen 
> Add เลือก add All Hydrogens > noBondOrder > Yes 
> Ok 
    2.5 เตรียมลิแกนด์เป็น PDBQT file 
          เป็นขั ้นตอนเตรียม Ligand สำหรับโปรแกรม 
Autodock Vina มีขั้นตอน ดังนี้ 
          2.5.1) ใช้โปรแกรม AutodockTool 1.5.6 เลือก 
Ligand > Input > Open > เลือก File of type เป็น All 
file > เลือก Ligand file ที่เตรียมไว้ > Ok 
          2.5.2) กำหนดจุดหมุน เลือก Ligand > Torsion 
Tree > Detect Root จะปรากฏจ ุดส ี เข ียว ใช ้ เป็น
เครื่องหมายจุดศูนย์กลางของอะตอม ในการหมุมแบบ 
flexible ligand 
          2.5.3) เลือกพันธะที่ใช้เป็นจุดหมุนของligand 
เลือก Ligand > Torsion Tree > Choose Torsions จะ
ปรากฏหน้าต่าง Torsion Count เปลี่ยนให้เป็น active 
ทั้งหมด > Done 
          2.5.4) กำหนดจำนวนจุดหมุน เลือก Ligand > 
Torsion Tree > Set Number of Torsion > Fewest 
atom > พิมพ์จำนวนที่ต้องการ > Enter > Dismiss วิธี
นี้จะทำให้ทำงานเร็วและไม่ซับซ้อนในการค้นหาตำแหน่ง
ที่เหมาะสม โดยจะเลือกตำแหน่งจุดหมุนที่ขยับจำนวน
อะตอมน้อยสุดไว ้

          2.5.5) บันทึก Ligand file เลือก Ligand > Output 
> Save as PDBQT (ไฟล์ต้องปรากฏ .pdbqt) 
    2.6 เตรียม Macromolecule 
          เป็นขั้นตอนการเตรียมโครงสร้างโปรตีน สำหรับ
โปรแกรม Autodock Vina มีขั้นตอน ดังนี้  
          2.6.1) ใช้โปรแกรม AutodockTool 1.5.6 เลือก 
Grid > Macromolecule > Choose > เล ือก protein 
file ที ่เตรียมไว้ > Select molecule > Ok จะปรากฏ
หน้าต่างบันทึกไฟล์ เลือกชนิดไฟล์เป็น PDBQT  
          2.6.2) กำหนดพื้นที่ Grid Box เลือก Grid > Grid 
Box จะปรากฏหน้าต่าง grid option ให้ทำการปรับค่า
มิติและปรับแกน x, y, z ให้ครอบคลุมลิแกนด์ทั้งหมด 
    2.7 สร้าง config file 
          2.7.1) เปิด text file 
          2.7.2) บันทึกไฟล์ config.txt 
    2.8 Docking 
          ทําการทดสอบหาค่าพลังงานการเข้าจับระหว่าง
โมเลกุลด้วย Autodock vina ซึ่งจะทํางานผ่านโปรแกรม 
Git bash  
          2.8.1) ใช้โปรแกรม Git Bash โดยใช้ชุดคำสั่ง 

      1) $ ./vina.exe --help 
      2) $ ./vina.exe --config config.txt 

          2.8.2) ประมวลผลซ้ำ 3 คร ั ้ง เพื ่อเล ือกค่า 
binding affinity ที่ดีท่ีสุด โดยก่อนรันรอบใหม่ ให้เก็บค่า
แต่ละรอบแยกไว้ทุกครั้ง 
          2.8.3) ในการใช้โปรแกรม Git Bash และชุดคำสั่ง 
จะต้องโหลดโปรแกรมและบันทึกไฟล์ท ี ่จะใช้ไว้ใน 
Folder เดียวกัน หากไม่กระทำดังกล่าวโปรแกรมจะไม่
สามารถ run docking ได้ 
    2.9 นำเสนอผลทดสอบผ่านโปรแกรม PLIP และ 
Pymol 
          2.9.1) นำผลการ docking เปิดใน AutodockTool 
1.5.6 เลือก Analyze > Docking > Open AutoDock Vina 
result > Single molecule with multiple conformation 
> Ok  



 

 4 

          2.9.2) เลือก conformation ligand ที่ดีที่สุด > 
File > Save > Write PDB เล ือกรูปแบบ PDB record 
ทั้งหมด > Ok 
          2 .9 .3) ใช ้  Pymol > File > Open > เล ื อก 
protein file จากการทำ  Autodock Vina > File > 
Open > เล ือก ligand ที ่ด ีที ่ส ุดจาก Autodock Vina 
ขึ้นมาซ้อนทับกัน 
          2.9.4) บันทึกไฟล์ File > Export Molecule > 
Original atom order > Save (.pdb) 
          2.9.5) นำ ligand file มาแปลงไฟล์ด้วยโปรแกรม 
OpenBabel > input format ท ี ่จะเปล ี ่ยนเป ็น pdb 
format  > เลือกตำแหน่งที่ตั้งของ ligand file > open 
> output format > save > CONVERT 
          2.9.6) นำ ligand file ไปหา interaction ด้วย 
PLIP > Choose file > เลือกไฟล์ที่แปลงแล้วในขั้นตอน
ท ี ่ แล ้ ว > open > Analyze > บ ันท ึกไฟล ์ ร ู ปภาพ 
(image.png) 
          2.9.7) ใช ้  Pymol > File > Open > protein 
file.pdbqt > interaction (pymol.pse) > File > Open 
> ligand file > บันทึกรูป File > Export Image As > 
ray trace with transparent background > Save PNG 
image as > Save 
 
3. ผลการทดลอง 
    3.1 การคัดเลือกโครงสร้าง 3 มิติ  
         ตารางที่ 3.1 การคัดเลือกข้อมูลโครงสร้าง 3 มิติ 

ข้อมูลโครงสร้าง 3 มิติ ฐานข้อมูล จำนวนข้อมูล 

โปรตีนเป้าหมายที่

เกี่ยวข้องกับโรคมะเร็ง

ปอด 

Protein Data 

Bank  
1 

ยาควบคุมเชิงบวกที่ใช้

ในการรักษา 

โรคมะเร็งปอด 

Protein Data 

Bank  & 

DrugBank 

2 

สารออกฤทธิ์ทางชีวภาพ

ในบอระเพ็ด 
PubChem 7 

         จากตารางที่ 3.1 การคัดเลือกโปรตีนเป้าหมาย
เกี่ยวกับโรคมะเร็งปอดชนิด Non-small cell จาก PDB 

ได้ผลคือ HSP90 รหัส 1US7 การคัดเลือกยาควบคุมเชิง
บวกในปัจจุบัน เพื่อนำมาเปรียบเทียบ จาก PubChem 
ได ้ผลคือ B2X รหัส 49784944  และจาก DrugBank 
ได้ผลคือ Cromoglicic acid รหัส DB01003 การคัดเลือก
สารออกฤทธิ์ทางชีวภาพในบอระเพ็ด จาก PubChem 
และสืบค้นจากงานวิจัยต่างๆ เพื ่อนำมายืนยันความ
น่าเช่ือถือของสารตั้งต้นที่สนใจ ได้ผลคือ สารอกฤทธิ์ทาง
ชีวภาพทั้งหมด 7 ชนิด เช่น Tinocrisposide 
3.2 การทำนายบริเวณเข้าจับในโปรตีนเป้าหมาย 
     ดำเนินการผ ่านโปรแกรม PrankWeb โดยเล ือก
บริเวณเข้าจับ 3 ตำแหน่งแรก 
      ตารางที่ 3.2 การทำนายบริเวณเข้าจับ 

Pocket ค่าความ
น่าจะเป็น 

Center 
X 

Center 
Y 

Center 
Z 

Pocket 
1 

0.974 11.9965 19.4830 -31.5776 

Pocket 
2 

0.974 -29.1065 24.6044 -21.3716 

Pocket 
3 

0.801 -5.3018 21.4971 -26.7504 

      จากตารางที่ 3.2 เป็นการทำนายบริเวณเข้าจับของ
สารตั้งต้นที่จะเข้าไปจับในโปรตีนเป้าหมาย โดยช่อง
ความน่าจะเป็น บอกถึงการยืนยันความน่าเชื่อถือเชิง
สถิติที่ตำแหน่งนั้นสามารถมีการเข้าจับของสารตั้งต้น
กับโปรตีนเป้าหมายได้ดี และ Center X, Y, Z คือพิกัด
ตำแหน่งศูนย์กลางของ Binding Pocket บนโปรตีนใน
ระบบพิกัด 3 มิติ 
    3.3 การทดสอบการเข ้าจ ับกันระหว่างโมเลกุล 
(Molecular docking) 
          3.3.1) พลังงานการยึดเกาะของยาควบคุมเชิง
บวก (Pocket1) ต่อโปรตีน HSP90 

ผลการเข ้าจ ับของ B2X (Redocking) และ 
Cromoglicic acid (ยาควบคุมเชิงบวกในปัจจุบัน) มีค่า
พลังงานการยึดเกาะกับโปรตีน HSP90 -9.4 กิโลแคลอรี่
ต่อโมล ซึ่งตัวควบคุมทั้ง 2 ชนิด ให้ค่าพลังงานการยึดจับ
กับโปรตีนเป้าหมายที่เท่ากัน 
          3.3.2) พลังงานการยึดเกาะของสารออกฤทธิ์ทาง
ชีวภาพในบอระเพ็ด (Pocket1) ต่อโปรตีน HSP90 
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       ผลการเข ้ าจ ับของสารออกฤทธ ิ ์ ใน
บอระเพ็ดทั้ง 7 ชนิด มีสารออกฤทธิ์ที่มีค่าพลังงานการ
ยึดเกาะโปรตีนที ่ดีที ่ส ุด ได้แก่ Tinocrisposide มีค่า
พลังงานการยึดเกาะกับโปรตีน HSP90 -9.3 กิโลแคลอรี่
ต่อโมล ซึ่งให้ค่าพลังงานได้ดีที่สุดจากสารออกฤทธิ์ทาง
ชีวภาพในบอระเพ็ดทั้งหมดและมีค่าพลังงานการยึดเกาะ
ใกล้เคียงกับยาควบคุมทั้ง 2 ชนิด 
          กราฟที่ 3.1 แผนภูมิแท่งของพลังงานการยึด
เกาะระหว่างลิแกนด์และยาควบคุมเชิงบวกต่อโปรตีน
เป้าหมาย (Pocket1, Pocket2, Pocket3) 

 
          จากกราฟท ี ่  3.1 จากกราฟจะเห ็นว ่า สาร 
Tinocrisposide มีผลเทียบเท่ากับยาควบคุมเชิงบวกมาก
ที่สุด จากสารทั้ง 7 ชนิด 

 
          ภาพที่ 3.1 โครงสร้างโมเลกุลการเข้าจับของสาร
ออกฤทธิ์  Tinocrisposide (ส ีชมพ ู ) และยา B2X (สี
เหลือง), Cromoglicic acid (สีน้ำเงิน) 
          จากภาพที ่ 3.1 สารออกฤทธิ ์ Tinocrisposide 
เข้าจับในตำแหน่งเดียวกันกับยาควบคุมเชิงบวก โดยสาร
ออกฤทธิ์ Tinocrisposide มีค่าพลังงานการยึดเกาะกับ
โปรตีน Heat shock protein 90 ได ้เท ียบเท่าก ับยา
ควบคุมเชิงบวกที่ใช้ในปัจจุบัน 
 
 
 

    3.4 การวิเคราะห์อันตรกิริยา 
          จากการวิเคราะห์อันตรกิริยาของโครงสร้าง 
Tinocrisposide เปรียบเทียบกับยาควบคุมเชิงบวกใน
ปัจจุบัน คือ B2X และ Cromoglicic acid ในการเข้าจับ
กับโปรตีน Heat shock protein 90 ผ่านโปรแกรม PLIP 
พบว่าในการยึดเกาะของโครงสร้าง Tinocrisposide เกิด
พันธะไฮโดรเจน 5 ตำแหน่ง เกิดแรงไฮโดรโฟบิก 6 
ตำแหน่ง นอกจากนี ้พบว่า Tinocrisposide B2X และ 
Cromoglicic acid มีการเกิดแรงไฮโดรโฟบิกที่ตำแหน่ง
เดียวกัน 1 ตำแหน่ง คือ PHE138B ซึ่งอาจพิจารณาได้ว่า 
Tinocrisposide B2X และ Cromoglicic acid เข้ายับยั้ง
การทำงานของโปรตีน Heat shock protein 90 แบบ
แข่งขันในบริเวณการยึดเกาะเดียวกัน 
 
4. สรุปและอภิปรายการทดลอง 
    4.1 สรุปผลการทดลอง 
          จากการทดลองในส่วนการคัดเลือกโครงสร้าง 3 
มิติ ได้โครงสร้างในรูปแบบไฟล์ นามสกุล *.pdb ของสาร
ออกฤทธ ิ ์ทางช ีวภาพในบอระเพ ็ด จากฐานข ้อมูล 
PubChem จำนวนทั้งหมด 7 ชนิด โครงสร้างของโปรตีน
เป้าหมายที ่ส ัมพันธ ์ก ับการเก ิดโรคมะเร็งปอดจาก
ฐานข้อมูล RCSB PDB จำนวน 1 ชนิด และโครงสร้างของ
ยาควบคุมเชิงบวกที่เกี่ยวข้องกับการรักษาโรคมะเร็งปอด
จาก RCSB PDB และ DrugBank จำนวน 2 ชนิด 
          จากการทดลองในส่วนการทำนายบริเวณเข้าจับ
ผ่าน PrankWeb พบว่าโปรตีน HSP90 บริเวณเข้าจับที่มี
ความน่าจะเป็นสูงที่สุดมีค่าเท่ากับ 97.4 %, 97.4 % และ 
80.1 % ตามลำดับ  
          จากการทดสอบการเข้าจับกันระหว่างโมเลกุล
ด้วยโปรแกรม Autodock Vina โดยลิแกนด์ คือ สารออก
ฤทธิ์ทางชีวภาพในบอระเพ็ด 7 ชนิด และยาควบคุมเชิง
บวกที่เกี่ยวข้องกับการรักษาโรคมะเร็งปอด 2 ชนิด ต่อ
โปรตีนเป้าหมายที่เกี่ยวข้องกับการเกิดโรคมะเร็งปอด 1 
ชนิด โดยพิจารณาผลการทดลองของยาควบคุมเชิงบวก 2 
ชนิด มาเปรียบเทียบกับผลการทดลองของสารออกฤทธ์ิ
ทางชีวภาพในบอระเพ็ด พบว่าเมื ่อเข้าจับกับโปรตีน 
Heat shock protein 90 สาร  Tinocrisposide ม ี ค่ า
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พลังงานการยึดเกาะต่อโปรตีน -9.3 กิโลแคลอรี่ต่อโมล 
และยาควบค ุมเช ิงบวกในป ัจจ ุบ ัน ค ือ B2X และ 
Cromoglicic acid มีค่าพลังงานยึดเกาะนั่นคือ -9.4 กิโล
แคลอรี่ต่อโมล ซึ่งเมื ่อเปรียบเทียบกับสารออกฤทธิ์ใน
บอระเพ็ดทั้งหมด 7 ชนิด จะเห็นว่าสาร Tinocrisposide 
มีผลเทียบเท่ากับยาควบคุมเชิงบวกมากที่สุด 
          สุดท้ายผลการวิเคราะห์อันตรกิริยาผ่านโปรแกรม 
PLIP พบว่า Tinocrisposide เก ิดพ ันธะไฮโดรเจน 5 
ตำแหน่ง เกิดแรงไฮโดรโฟบิก 6 ตำแหน่ง โดยมีการเกิด
แรงไฮโดรโฟบิกที ่ตำแหน่งเดียวกัน 1 ตำแหน่ง คือ 
PHE138B ซึ ่งอาจพิจารณาได้ว ่า Tinocrisposide, ยา 
B2X และ ยา Cromoglicic acid เข้ายับยั ้งการทำงาน
ของโปรตีน Heat shock protein 90 แบบแข่งขันที่เข้า
จับในบริเวณการยึดเกาะเดียวกัน 
    4.2 อภิปรายผลการทดลอง 
          ผลการศึกษา molecular docking พบว่าสาร
ทดสอบให้ค่า binding energy เป็นค่าติดลบ แสดงถึง
การเกิด complex ที่มีความเสถียรระหว่างสารทดสอบ
กับโปรตีนเป้าหมาย เมื่อเปรียบเทียบกับยาอ้างอิง พบว่า
สารทดสอบมีค่า binding energy ใกล้เคียงกับยาอ้างอิง 
ซึ่งบ่งช้ีว่าสารทดสอบมีความสามารถในการจับกับโปรตีน
เป้าหมายในระดับที่ใกล้เคียงกับยาอ้างอิง และอาจมี
ศักยภาพในการออกฤทธิ์ทางชีวภาพที่เทียบเท่ากัน 
 
ข้อเสนอแนะ 
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แนวทางในการออกแบบ และพัฒนาเป็นยาต้านมะเร็ง
ปอดตัวใหม่ที ่มีศักยภาพในกลุ ่มของสารยับยั ้ง Heat 
shock protein 90 
2. งานวิจัยนี้ใช้วิธีทางชีวสารสนเทศในการทำนายผลการ
ทดลองทั้งหมด เพราะฉะนั้นจึงมีความน่าเชื่อถือในระดับ
หนึ่งเท่านั ้น ผลจากงานวิจัยนี้สามารถเป็นแนวทางต่อ
ยอดองค์ความรู ้เพื ่อศึกษาทดลองในห้องปฏิบัติการ 
สัตว์ทดลอง และการวิจัยในมนษุย์ 
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