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	 	 ประเทศไทยเป็น็ประเทศที่่�อุดมไปด้้วยพืชืสมุุนไพร
มากกว่่า 1,000 ชนิดิ และมีกีารรวบรวมฐานข้้อมููลสมุนุไพรไทย
เพื่่�อให้้ความรู้้�เรื่่�องสรรพคุุณ รวมไปถึึงรายงานการวิิจัยัต่่าง ๆ 
ของสมุุนไพรไทย เพื่่�อเผยแพร่่ข้้อมููลให้้ประชาชนได้้รัับ  
ความรู้้�และสามารถนำำ�ไปใช้้ประโยชน์์ นอกจากนี้้�ยัังนำำ�มา
ใช้้เป็็นการรัักษาทางเลืือกทั่่�วโลก กล่่าวได้้ว่่าพืืชสมุุนไพร
เป็็นทรััพยากรธรรมชาติิที่่�เป็็นทั้้�งอาหารและยา จึึงเกิิด          
การกระตุ้้�นให้้มีีการใช้้พืืชสมุุนไพรในอุุตสาหกรรมยา   
สมุุนไพรไทยจึึงถืือเป็็นสิินค้้าส่่งออกที่่�สำำ�คัญอย่่างหนึ่่�ง       
ของประเทศไทย

	 	 ภูมิปัญญาการใช้สมุนไพรไทยในการดูแลสุขภาพ
หรือรักษาโรค เป็นองค์ความรู้ที่ได้จากการเรียนรู้ผ่านการ
ลองผิดลองถูกจากประสบการณ์ในการด�ำเนินชีวิตและ
ถ่ายทอดจากรุ่นสู ่รุ ่น ในปัจจุบัน มีความก้าวหน้าด้าน
วิทยาศาสตร์และเทคโนโลยีอย่างมาก ท�ำให้มีการพัฒนา
วิธิีสีกัดัสารตัวัยาที่่�สำำ�คัญัของพืชืสมุนุไพร และนำำ�มาทดสอบ
การออกฤทธิ์์�ทางชีีวภาพในการรัักษาโรคต่่าง ๆ  นอกจากนี้้�
 ได้ม้ีกีารนำำ�วิทิยาการเคมีเีชิิงคำำ�นวณเข้า้มาช่ว่ยในการวิจิัยั
เพ่ือคดักรองและพัฒนายาจากสมนุไพรไทยในระดบัโมเลกุล 
ท�ำให้การใช้สมุนไพรเพ่ือการรักษาโรคมีความน่าเชื่อถือ
และเกิดการขับเคลื่อนอุตสาหกรรมยาจากสมุนไพรใน
ประเทศไทยมากย่ิงขึน้ เช่น การค้นพบว่า สารแอนโดรกราโฟไลด์ 
ซึ่งเป็นสารส�ำคัญในฟ้าทะลายโจร สามารถยับยั้งการแบ่ง
ตวัของเชือ้ไวรสัโควิด-19 ลดการแพร่กระจายของเชือ้ไวรสั
ในเซลล์ปอด (Khanit et al., 2021) และการวิจัยทางเคมี
เชิงค�ำนวณด้วยเทคนิคโมเลกุลาร์ ด็อกก้ิง (Molecular 
Docking) ทีพ่บว่าสารแอนโดรกราโฟไลด์มฤีทธ์ิต้าน SARS-
CoV-2 (Sukanth et al., 2020) เป็นต้น

	 	 การนำำ�วิิทยาการเคมีีเชิิงคำำ�นวณมาประยุุกต์์ใช้้ใน
การวิจิัยั เพื่่�อค้้นหา ออกแบบ และพัฒันายาจากสมุนุไพรไทย
โดยใช้้คอมพิิวเตอร์์เป็็นเครื่่�องมืือช่่วยนี้้� อยู่่�ในกระบวนการ

การศึกษาวิจยัข้ัน Drug Discovery Phase เป็นข้ันตอนหนึง่
ของการขอการรบัรองข้ึนทะเบยีนผลติภัณฑ์ยาจากองค์การ
อาหารและยาของสหรััฐอเมริิกา (Food and Drug 
Administration; FDA) โดยมีีขั้้�นตอนต่่าง ๆ ดัังนี้้� 
	 1.	 ระบุชีวะโมเลกุลเป้าหมาย (Target Protein) คือ 
โครงสร้างโปรตนีท่ีนักวิจยัสามารถตกผลกึได้และผ่านการ
ตรวจสอบโครงสร้างด้วยเครื่อง X-ray หรือ NMR และน�ำ
มาสร้างโครงสร้างทางเคมเีสมอืนจรงิ บรรจอุยู่ในฐานข้อมลู 
เช่น GenBank, Swiss-Prot และ PDB ซึง่สามารถดาวน์โหลด
โครงสร้้างโปรตีีนเพื่่�อตรวจสอบความถููกต้้อง และเตรีียม
โปรตีีนเป้้าหมายที่่�เป็็นตััวแทนของการวิิจััยรัักษาโรคนั้้�น ๆ 
โดยเรีียกโปรตีีนเป้้าหมายนี้้�ว่่า Host 

	 2.	 เตรียมโครงสร้างโมเลกุลและสารอนุพันธ์ที่สกัดได้
จากพืชสมุนไพร ที่ออกฤทธ์ิทางชีวภาพได้ดีกับการรักษา
โรคท่ีต้องการท�ำการวิจัย โดยการค้นหาและดาวน์โหลด
โครงสร้างจากฐานข้อมูล PubChem, ZINC, DrugBank, 
LIGAND และ ChemDB ซึ่งมีข้อมูลโครงสร้างสารเป็น
จ�ำนวนมาก และเรียกโมเลกุลสารสกัดจากพืชสมุนไพร 
เหล่านี้ว่า Guest 

	 3.	 น�ำเทคนคิโมเลกุลาร์ ดอ็กก้ิง (Molecular Docking) 
ซึง่เป็นวทิยาการเคมเีชงิค�ำนวณ ช่วยในการหา Host-Guest 
Association เพ่ือค้นหาโมเลกุลทีจ่ะสามารถจบักับโปรตีน
เป้าหมายได้ดี จะถือว่าโมเลกุลน้ันเป็นตัวแทนของยาที่มี
ประสทิธิภาพ การค้นหาโมเลกุลท่ีน่าสนใจน้ีเรยีกว่า วิธีการ
คัดกรองเสมือนจริง (Virtual Screening) ทดแทนวิธีเดิมที่
ท�ำในหลอดทดลอง (High-Throughput Screening) สามารถ
ลดค่่าใช้้จ่่ายสำำ�หรัับการทดลอง และประหยััดเวลาในการ
ค้น้พบยาชนิิดใหม่ ่ๆ  ซึ่่�งเป็น็วิธิีทีี่่�นิยมใช้ใ้นอุตุสาหกรรมยา
 
วิธีการคัดกรองเสมือนจริง โดยอาศัยเทคนิคโมเลกุลาร์            
ด็อกก้ิง ในการท�ำนายลักษณะการจัดเรียงตัวของโมเลกุล

ขนิษฐา เกิดผล  นกัวทิยาศาสตร์ปฏบิตักิาร

กองพัฒนาศกัยภาพนักวิทยาศาสตร์ห้องปฏิบตักิาร

วิิทยาการเคมีีเชิิงคำำ�นวณ
กัับการวิิจััยเพื่่�อช่่วยค้้นพบ
และพััฒนายาจากสมุุนไพรไทย

สรรสาระ



16 วารสารกรมวิทยาศาสตร์บริการ

ทีจ่บักับโปรตนีเป้าหมาย (Jacop et al., 2012) จะค�ำนวณ
หาค่าพลงังาน Van der Waals, Electrostatic, Hydrophobic 
และ Hydrogen bond เพ่ือท�ำนายค่าพลงังานการจบัระหว่าง
โมเลกุลกับโปรตีนเป้าหมาย น�ำค่าพลังงานการจับที่ได้มา
เรยีงล�ำดับเพ่ือคดักรองสารโมเลกุลท่ีมคีวามจ�ำเพาะเจาะจง
กับโปรตนีเป้าหมาย ซึง่ค่าต�ำ่สดุ จะถือเป็นค่าพลงังานการ
จับที่เสถียรมากที่สุด ดังแสดงในภาพที่ 1 จากนั้นคัดเลือก
สารโมเลกุลทีม่ปีระสทิธิภาพ ไปทดสอบด้วยวิธีคดักรองใน
หลอดทดลอง จะเห็นได้ว่าวิธีการคัดกรองเสมือนจริง ช่วย
นัักวิิจััยในการค้้นพบสารสกััดโมเลกุุลจากสมุุนไพรไทยที่่�
จำำ�เพาะเจาะจงต่่อการรักัษาโรคนั้้�น ๆ  ได้อ้ย่า่งมีปีระสิทิธิภิาพ
ลดการใช้้สารเคมีี ช่่วยประหยััดเวลาและลดค่่าใช้้จ่่ายใน
การวิจัย นอกจากนี้ วิทยาการเคมีเชิงค�ำนวณยังสามารถ
น�ำมาประยุกต์ใช้ส�ำหรับการวิจัยเพ่ือแก้ปัญหาการด้ือยา
ของผู้ป่วย ด้วยการปรับปรุงโครงสร้างของโมเลกุลยาเพ่ือ
ให้จ้ำำ�เพาะเจาะจงกัับโปรตีีนเป้้าหมาย เช่น่ การเพิ่่�มหรืือลด
หมู่่�ฟังก์์ชัันต่่าง ๆ ภายในโมเลกุุลยา โดยใช้้โปรแกรมทาง
เคมีเีชิงิคำำ�นวณ เช่น่ GaussView 6 และ BIOVIA Discovery 
Studio Visualizer 4.5 แล้วน�ำโมเลกุลไปค�ำนวณด้วยเทคนิค
โมเลกุลาร์ ด็อกกิ้ง วิเคราะห์การจับกันระหว่างโมเลกุลกับ
โปรตีนเป้าหมาย เพ่ือน�ำข้อมูลการวิจัยมาใช้เป็นแนวทาง
ในการสัังเคราะห์์สารอนุุพัันธ์์ใหม่่ และนำำ�ไปทดสอบการ
ออกฤทธิ์์�ทางชีีวภาพ เพื่่�อค้้นหาอนุุพันัธ์์ใหม่่ หรือืยาชนิิดใหม่่
เพื่่�อนำำ�มาใช้้ทดแทนยาเดิิม 

	 	 จะเหน็ได้ว่าวิทยาการเคมเีชงิค�ำนวณมบีทบาทกับ
การวิจยัเพ่ือช่วยค้นพบและพัฒนายาจากสมนุไพรไทยเป็น
อย่างมาก ช่วยผลักดันการใช้ประโยชน์จากสมุนไพรไทย
อย่่างมีีคุุณภาพ สามารถนำำ�ไปพััฒนาในอุุตสาหกรรมยา 
หรืือแปรรููปเป็็นผลิิตภััณฑ์์สมุุนไพรใหม่่ ๆ เพื่่�อยกระดัับ       
ขีดีความสามารถในการแข่่งขันัของประเทศไทยในอนาคต
ช่่วยกระจายรายได้้ให้้เกษตรกรที่่�เพาะปลููกพืืชสมุุนไพร        
ส่่งผลให้้คุุณภาพชีีวิิตของประชากรมีีแนวโน้้มที่่�ดีีขึ้้�นอย่่าง
ยั่่�งยืนืเป็็นการกระตุ้้�นเศรษฐกิจิ เพิ่่�มโอกาสให้ส้มุนุไพรไทย
ก้้าวไกลสู่่�เวทีีโลก

ภาพที ่1 ภาพแสดงวิธีการคัดกรองเสมอืนจริง 

โดยอาศัยเทคนิคโมเลกุลาร์ ด็อกก้ิง
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