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บทคดัย่อ 
 
สารกลุ่มฟลาโวนอยดเ์ป็นสารตา้นอนุมูลอิสระท่ีมีประโยชน์มากมายในการรักษา ยบัย ั้ง หรือ

ป้องกนัโรคต่าง ๆ แต่เน่ืองจากโครงสร้างท่ีมีความสามารถละลายน ้าไดน้อ้ยจึงมีการปรับปรุงโดยการ
ท าการเอนแคปซูลเลชนัเพื่อท าใหมี้ความสามารถละลายน ้าไดสู้งข้ึน อยา่งไรก็ตามกา รทดลองใน
หอ้งปฏิบติัการพบวา่ผลของการเอนแคปซูลเลชนัท าใหโ้ครงสร้างของสารกลุ่มฟลาโวนอยด์
เปล่ียนแปลงไป และท าใหป้ระสิทธิภาพลดลง ดงันั้นในงานวจิยัน้ีจึงไดศึ้กษาการเขา้จบัระหวา่งสาร
กลุ่มฟลาโวนอยดจ์  านวน 10 ชนิดกบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน โดยใชเ้ทคนิคการค านวณการเขา้จบัเ ชิง
โมเลกุลดว้ยโปรแกรม Audock-Vina เพื่อหาความสัมพนัธ์ระหวา่งโครงสร้างกบัรูปแบบการเขา้จบั  
นอกจากน้ีไดศึ้กษาผลของชนิดเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินท่ีแตกต่างกนั 2 แบบ คือ โครงสร้างท่ีมีการจบักบั
โปรตีน และไม่ไดจ้บักบัโปรตีน ผลการค านวณพบวา่โครงสร้างท่ีมีการจบักบัโปรตีนส ามารถจบักบั
สารกลุ่มฟลาโวนอยดไ์ดดี้กวา่ และเม่ือท าการเปรียบเทียบรูปแบบการเขา้จบัของสารกลุ่มฟลาโวนอยด์
ทั้ง 10 ชนิดพบวา่หมู่แทนท่ีในโครงสร้างของสารกลุ่มฟลาโวนอยดมี์ผลต่อการเขา้จบั จากนั้นได้
ค  านวณสมบติัความชอบน ้ามนัของสารเฉพาะส่วนของโมเลกุลท่ีเขา้ไปอยูใ่นโพรงข องเบตา้ไซโคล
เด็กซ์ตรินของสารทั้ง 10 ชนิด พบวา่ไม่มีความสัมพนัธ์กบัรูปแบบการเขา้จบั 
 
ค  าส าคญั: ฟลาโวนอยด์, เบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน, การค านวณการเขา้จบัเชิงโมเลกุล 
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Abstract 
  Several flavonoids have potent antioxidant activities, which are very useful for 
treating, inhabiting or preventing many diseases. As their less soluble in water, encapsulation 
technique has been applied to increase their water solubility. However, it was experimentally found 
that the encapsulation alters geometry of the compound and thus reduces its potency. In this study, the 
binding between 10 flavonoids and β-cyclodextrin was investigated by means of molecular docking 
technique using Autodock-Vina software to determine relationship between structure and binding 
pattern. In addition, effect of β-cyclodextrin conformation was also studied by using two different 
conformations, i.e. with and without protein complexation. Results show that the β-cyclodextrin in 
complex form can bind with flavonoids better than the non-complex form does. Comparative analysis 
on the binding of 10 different flavonoids, it was found that a substituent group in flavonoids 
influencesits binding. Moreover, lipophilicity of a moiety of 10 flavonoids that was inserted into the 
cavity of β-cyclodextrin was computed. No relationship between lipophilicity and binding was found. 
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บทที ่1 

บทน า 

 

1.1 ฟลาโวนอยด์   

 สารกลุ่มฟลาโวนอยด ์ (flavonoid) เป็นสารประกอบฟินอล (phenolic compounds) ประเภท  
พอลิฟีนอล (polyphenol) โดยสารดงักล่าวจะพบในพวกพืช  ผกั และผลไมต่้าง  ๆ เช่น ถัว่เหลือง         
สารสกดัเมล็ดองุ่น เป็นตน้ และยงัสามารถพบในเคร่ืองด่ืมต่าง  ๆ เช่น ชา ไวน์ โกโก ้   ซ่ึงฟลาโวนอยด์
มีสูตรโครงสร้างทางเคมีเป็นวงแหวนอะโรมาติก (aromatic ring) จ านวน 2 วง (วง A, B) ดงัแสดงในรูป
ท่ี 1.1 โดยมีจ านวนคาร์บอนอะตอมตั้งแต่ 15 อะตอมเป็นตน้ไป และอาจมีหมู่ฟังกช์นัอ่ืน  ๆ แทนท่ีใน
ต าแหน่ง 3, 4, 5, 7, 3’, 4’, 5’ เช่น หมู่ไฮดรอกซิล (hydroxyl group), หมู่คีโตน (ketone group),          
หมู่เมทอกซี (methoxy group) รวมอยูใ่นโมเลกุล โดยส่วนใหญ่มกัพบอยูร่วมกบัน ้าตาลในรูปของ
สารประกอบไกลโคไซด ์(glycoside) [1] 

 

รูปท่ี 1.1 โครงสร้างหลกัทางเคมีของสารกลุ่มฟลาโวนอยด์ 
 

สารกลุ่มฟลาโวนอยดแ์บ่งออกเป็น 6 ประเภทหลกัคือ flavanol, flavone, flavonol, flavanone, 
isoflavone, และ anthocyanins [2] ดงัแสดงในรูปท่ี 1.2
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      (a)              (b)           (c) 

 
         (d)          (e)            (f) 

 

รูปท่ี 1.2 โครงสร้าง (a) flavanol, (b) flavones, (c) flavonol, 

(d) flavanone, (e) isoflavone, (f) anthocyadinin 

 สารกลุ่มฟลาโวนอย ด์มีคุณสมบติัเป็นสารตา้นอนุมูลอิสระหรือยบัย ั้งการเกิดปฏิกิริยา
ออกซิเดชนั  (antioxidant) โดยท าหนา้ท่ีในการหน่วงเหน่ียวหรือป้องกนัการเกิดปฏิกิริยาออกซิเดชนั    
จึงช่วยหยดุปฏิกิริยาลูกโซ่ของอนุมูลอิสระ  และเป็นตวัยดึจบักบัโลหะหนกั  (chelating) ท่ีส าคญัใน
ร่างกายของคนเรา อนัเป็นสาเหตุท่ีท าใหเ้กิดโรคต่าง  ๆ อาทิเช่น การอุดตนัของเส้นเลือด  การเกิดโรค
กลา้มเน้ือหวัใจขาดเลือด  การยบัย ั้งการเจริญเติบโตของแบคทีเรีย  ช่วยควบคุมระดบัคอเลสเตอรอล  
ในเลือด  ยบัย ั้งการสร้างเซลลม์ะเร็ง  สร้างความแขง็แรงใหเ้ส้นสายโปรตี นคอลลาเจน  เป็นตน้                  
ซ่ึงประสิทธิภาพการยบัย ั้งอนุมูลอิสระของสารกลุ่มฟลาโวนอยจ์ะข้ึนอยูก่บัโครงสร้างทางเคมี จ  านวน 
ต าแหน่งของหมู่แทนท่ี และปริมาณความเขม้ขน้ 
 จากประโยชน์ดงักล่าวสารกลุ่มฟลาโวนอยดจึ์งถูกน ามาใชใ้นการ รักษาทางการแพทย ์สุขภาพ 
ความงามอยา่งแพร่หลาย [3] แต่สารกลุ่มฟลาโวนอยดน์ั้นยงัมีขอ้จ ากดัท่ีส าคญั เน่ืองจากโครงสร้าง ของ
สารดงักล่าวมีโมเลกุลขนาดใหญ่ และมีโครงสร้างท่ีประกอบดว้ย วงแหวนอะโรมาติกอยา่งนอ้ย 2 วง 
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และมีหมู่แทนท่ีเป็นสารจ าพวกไฮดรอกซี ซ่ึงจากโครงสร้างและมวลโมเลกุลท่ีมากท าใหส้ารกลุ่ม  
ฟลาโวนอยดมี์ความสามารถในการละลายน ้าไดน้อ้ย ในปัจจุบนัจึงไดมี้การน าเอากระบวนการ  
เอนแคปซูเลชนัมาใชเ้พื่อช่วยใหส้ารกลุ่ม ฟลาโวนอยด์ มีความสามารถในการละลายน ้าเพิ่มมากข้ึน  
โดยสารท่ีนิยมใชใ้นการท าสารดงักล่าวมีความสามารถในการละลายน ้าเพิ่มมากข้ึน  คือ สารประกอบ
พวกไซโคลเด็กซ์ตรินเน่ืองจากมีราคาถูกอีกทั้ง มีประสิทธิภาพท่ีดี 

1.2 ไซโคลเด็กซ์ตริน 

 ไซโคลเด็กซ์ตรินเป็นผลิตภณัฑจ์ากการน า starch มายอ่ยสลายเอนไซม ์โดยโครงสร้างของ    
ไซโคลเด็กซ์ตรินจะประกอบดว้ยโมเลกุลของน ้าตาลเช่ือมกนัเป็นวง ดว้ยพนัธะ α-1,4-glycosidic และ
จดัเรียงตวักนัมีลกัษณะเป็นโคน บริเวณตรงกลางโมเลกุลจะเป็นส่วนท่ีไม่ชอบน ้า (hydrophobic) ส่วนท่ี
ผวินอกจะเป็นส่วนท่ีชอบน ้า (hydrophilic) ดว้ยคุณสมบติัน้ีท าใหไ้ซโคลเด็กซ์ตรินสามารถจบักบั
สารประกอบท่ีไม่มีขั้วใหอ้ยูภ่ายในโพรงได ้เป็นการเพิ่มความสามารถในการละล ายและเพิ่มการออก
ฤทธ์ิทางยาจึงถูกน ามาใชใ้นอุตสาหกรรมอาหาร ยารักษาโรค การขนส่งยาในร่างกาย และอุตสาหกรรม
ทางเคมีต่าง  ๆ ไซโคลเด็กซ์ตรินมี 3 ชนิดหลกั คือ α (แอลฟา), β (เบตา้) และ γ (แกมมา) ซ่ึงแบ่งตาม
จ านวนวงแหวนน ้าตาล 6, 7, 8 โมเลกุลตามล าดบั [4] ดงัแสดงในรูปท่ี 1.3 
 

 
รูปท่ี 1.3 โครงสร้างของไซโคลเด็กซ์ตริน ชนิดแอลฟา เบตา้ และแกมมา 

 
 โดยธรรมชาติของไซโคลเด็กซ์ตรินโดยเฉพาะเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินมกัจะละลายไดน้อ้ย       
ซ่ึงแสดงวา่สารประกอบเชิงซอ้นระหวา่งสารท่ีไม่มีขั้วกบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินจึงละลายไดน้อ้ย
เช่นกนั คุณสมบติัท่ีส าคญัของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน  คือ ไม่สามารถสลายพนัธะดว้ยเอนไซม์ - 
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อะไมเลสจาก ต่อมน ้าลายหรือตบัอ่อน และไม่ถูกดูดซึมในระบบทางเดินอาหาร ไม่เป็นอนัตรายต่อการ
รับประทานในปริมาณท่ีนอ้ยถึงปานกลาง ในอุตสาหกรรมทางยาจะใชเ้บตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินจบักบั  
ตวัยาเพื่อเพิ่มความสามารถในการละลายใหก้บัตวัยาท่ีไม่ละลายน ้า อีกทั้งยงัเพิ่มความสามารถในการ
ออกฤทธ์ิของตวัยาและความเสถียรของยาไดเ้ป็นอยา่งดียิง่ไปกวา่นั้นเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินยงัสามารถ
ลดการระคายเคืองในระบบทางเดินอาหาร ก าจดักล่ินและรสอนัไม่พึงประสงค ์หรือเปล่ียนตวัยาท่ี มี
ลกัษณะเป็นน ้ามนัหรือของเหลวใหก้ลายเป็นผลึกหรือเป็นผงได ้[5] 
 

 
 

รูปท่ี 1.4 โครงสร้างทางเคมี และการจดัเรียงตวัของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน 
 

 ปัจจุบนัไซโคลเด็กซ์ตรินชนิดเบตา้ถูกน ามาใชม้ากกวา่ชนิดอ่ืน เน่ืองจากเป็นโครงสร้างท่ีมี
ขนาดหรือโครงสร้างท่ีเหมาะสมกบัสารท่ีถูกห่อหุม้ เช่น สารท่ีมีฤทธ์ิทางยารวมไปถึงเป็นท่ีนิยมใชใ้น
อุตสาหกรรมทางยา เน่ืองจากมีราคาถูกและใหป้ระสิทธิภาพท่ีดี โดยสารกลุ่มฟลาโวนอยดก์็
เช่นเดียวกนั  ไดถู้กน ามาห่อหุม้ดว้ยเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินเ พื่อใชใ้นการปรับปรุงคุณภาพในการออก
ฤทธ์ิใหมี้ประสิทธิภาพมากข้ึนส าหรับการพิสูจน์เอกลกัษณ์ของการห่อหุม้สารหรือการตรวจสอบการ
จบักนั (inclusion complex) สามารถท าไดโ้ดยอาศยัเทคนิควธีิการทางการทดลองต่าง ๆ เช่น เทคนิค
ทางสเปคโตรสโคปี (spectroscopy) และคริสตอลโลกราฟี (crystallography) 
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1.3 การเข้าจับกนัระหว่างโมเลกุลเบต้าไซโคลเด็กซ์ตรินกบัฟลาโวนอยด์   

การจดัเรียงตวัของโครงสร้างไซโคลเด็กซ์ตรินมีลกัษณะเป็นโพรง โดยบริเวณตรงกลาง
โมเลกุลจะเป็นส่วนท่ีไม่ชอบน ้า (hydrophobic) ส่วนท่ีผวินอกจะเป็นส่วนท่ีชอบน ้า (hydrophilic) ดว้ย
คุณสมบติัน้ีท าใหไ้ซโคลเด็กซ์ตรินสามารถจบักบัสารประกอบท่ีไม่มีขั้วใหอ้ยูภ่ายในโพรงได ้โดยการ
เขา้จบักนัมีลกัษณะเป็น host-guest complex [6] ซ่ึงไซโคลเด็กซ์ตรินเป็น host  และสารฟลาโวนอยดท่ี์
เขา้มาจบัจะเป็น guest การท่ีโมเลกุลไซโคลเด็กซ์ตรินจะรวมตวักบัสารกลุ่ มฟลาโวนอยดน์ั้น ข้ึนอยูก่บั
ปฏิกิริยาของหมู่แทนท่ีเป็นหลกั เกิดพนัธะไฮโดรเจนระหวา่งโมเลกุลท่ีบริเวณหมู่ไฮดรอกซิลท่ีขอบ
โมเลกุล  
 รูปแบบในการเขา้จบักนัระหวา่งโมเลกุลมีหลากหลายรูปแบบ ซ่ึงจะแตกต่างกนั ในการหนั
วงอะโรมาติกของสารฟลาโวนอยดเ์ขา้สู่โพรงของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน  จะมี 2 รูปแบบหลกั คือ  
การหนัวง A เขา้สู่โพรง และการหนัวง B เขา้สู่โพรง ซ่ึงการก าหนดประเภทวงอะโรมาติกของ  
ฟลาโวนอยดด์งัแสดงในรูป 1.1 จากการทดลองท่ีผา่นมาพบวา่การเขา้จบัของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริ น
กบัฟลาโวนอยดน์ั้นไม่มีรูปแบบการเขา้จบัท่ีแน่นอน ยกตวัอยา่งสารฟลาโวนอยด ์ 2 ชนิดท่ีมีการเขา้จบั
ท่ีแตกต่างกนั คือ Taxifolin และ Morin โดย Taxifolin จะหนัวง B เขา้สู่โพรงเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน [6] 
ส่วน Morin นั้นจะหนัวง A เขา้สู่โพรงเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน [7] ดงัแสดงในรูปท่ี 1.5       

    

                                         (a)                                          (b)  

รูปท่ี 1.5 การเขา้จบักนัระหวา่งโมเลกุลเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินกบั (a) Taxifolin และ (b) Morin  
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1.4 การพสูิจน์เอกลกัษณ์ของการ inclusion  

ในการศึกษาการ เขา้จบั กนัของเบตา้ ไซโคลเด็กซ์ตริน กบัฟลาโวนอยดน์ั้น ก็มีการพิสูจน์
เอกลกัษณ์ดว้ยวธีิการต่าง ๆ โดยอา้งอิงขอ้มูลจากการทดลอง เช่น  

- Spectral titration [8] เพื่อวเิคราะห์การเปล่ียนแปลง UV-Vis spectral ของสารประกอบ   
- Binding ability เพื่อวเิคราะห์ขนาดและรูปร่างของสารท่ีเขา้จบักนัอยา่งเหมาะสม  

- 1H and 2D NMR analysis โดยการเปรียบเทียบ  1H ระหวา่งโมเลกุลตวัยาและสารประกอบ
เชิงซอ้นท่ีเขา้จบักนั  ดว้ยวธีิการน้ีท าใหส้ร้างโครงสร้าง 3 มิติของต าแหน่งในการเขา้จบัของตวัยาและ
ไซโคลเด็กซ์ตรินได ้ 

- Powder X-ray diffraction (XRD) analysis เพื่อวเิคราะห์ความแตกต่างของผลึกและ
สารประกอบเชิงซอ้นท่ีจบักนัสมบูรณ์ 

- Differential scanning calorimetry (DSC) analysis เพื่อวเิคราะห์ความแตกต่างอุณหภูมิและ
สารประกอบเชิงซอ้นท่ีจบักนัสมบูรณ์ 

- Scanning electron microphotographs (SEM) analysis เพื่อศึกษารูปร่างของผลึกสารประกอบ 
 

 จาการทดลองในหอ้งปฎิบติัการ การเอนแ คปซูลเลชนัสารกลุ่มฟลาโวนอยดด์ว้ย เบตา้ไซโคล-
เด็กซ์ตริน พบวา่โครงสร้างสารกลุ่มฟลาโวนอยด์เปล่ียนแปลงไป และท าใหป้ระสิทธิภาพของสารกลุ่ม
ดงักล่าวลดลง และไดมี้การตรวจสอบหรือการพิสูจน์เอกลกัษณ์ดว้ยวธีิการต่าง  ๆ ขา้งตน้เพื่อรวบรวม
ขอ้มูลและท าการวเิคราะห์ผลจึงจะทราบผล แต่ยงัไม่สามารถถึงสาเหตุและบอกถึงต าแหน่งการเขา้จบั
ไดอ้ยา่งชดัเจนแน่นอน  ดงันั้นจึงมีการใชเ้ทคนิคทางเ คมีคอมพิวเตอร์เพื่อช่วยในการท านาย เช่น  
เทคนิคการเขา้จบัเชิงโมเลกุล ซ่ึงเป็นเทคนิคท่ีสามารถบอกถึงต าแหน่งการเขา้จบัและการจบักนั ไดอ้ยา่ง
มีประสิทธิภาพอีกวธีิหน่ึง และปัจจุบนัไดถู้กน ามาใชแ้ละเป็นท่ีนิยมอยา่งกวา้งขวาง 
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1.5 เทคนิคการเข้าจับเชิงโมเลกุล (Molecular Docking Theory) 

 เทคนิคการเขา้จบัเชิงโมเลกุลเป็นเทคนิคท่ีใชใ้นการท านายโครงสร้างการเขา้จบัระหวา่ง
โมเลกุล โดยโมเลกุลท่ีมีขนาดเล็กเรียกวา่ ลิแกนด ์ (ligand) และโมเลกุลท่ีมีขนาดใหญ่กวา่จะเรียกวา่ 
ตวัรับ (receptor) ในการค านวณจะพิจารณาบริเวณท่ีเรียกว่ า บริเวณการเขา้จบั (binding site) ซ่ึงก็คือ
บริเวณของโปรตีนท่ีจะถูกกระตุน้ใหเ้กิดการเขา้จบัของสารประกอบ และมีหลากหลายบริเวณท่ี
สามารถเกิดข้ึนไดร้วมเรียกวา่ binding mode เทคนิคน้ียงัสามารถท านายความแขง็แรง พลงังานของการ
เขา้จบั และสามารถค านวนความสัมพนัธ์ในการเข้ าจบัระหวา่ง 2 โมเลกุล โดยส่วนใหญ่จะเป็นการหา
ความสัมพนัธ์ของโปรตีนกบัลิแกนด ์ซ่ึงถูกนิยมใชใ้นการศึกษาทางการแพทย ์
 
 เทคนิคการเขา้จบัเชิงโมเลกุลสามารถแบ่งออกได ้ 2 ส่วนหลกัคือส่วนแรกเรียกวา่  Search 
algorithm ในส่วนน้ีจะท าการสุ่มหาต าแหน่งและทิศทางต่าง ๆ (conformation) ของการเขา้จบั ซ่ึงมี 
algorithm หลากหลายตวัท่ีมีการใชง้านกนั เช่น Molecular dynamics, Monte Carlo methods, Genetic 
algorithms, Fragment-based methods, Point complementary methods, Distance geometry methods, 
Systematic searches เป็นตน้ ส่วนท่ีสองเรี ยกวา่ Scoring Function เป็นการใชค้วามรู้ทางเคมีเพื่อช่วย
ตดัสินวา่รูปแบบการเขา้จบัมีความเหมาะสมมากนอ้ยเพียงใด เช่น ในบางโปรแกรมจะพิจารณาจาก
อนัตรกิริยาระหวา่งลิแกนดก์บัตวัรับ 
 
 ชนิดของเทคนิคการเขา้จบัเชิงโมเลกุลแบ่งออกเป็น 2 ประเภท คือ  

1. Rigid docking เป็นการค านวณท่ีบงัคบัใหโ้ครงสร้างของทั้งตั วรับและลิแกนดไ์ม่สามารถ
เปล่ียน  conformation ได้  ซ่ึงจะท าใหไ้ดข้อ้มูลท่ีมีความจ าเพาะมากข้ึน เน่ืองจากมีการก าหนด 
conformation และสามารถลดระยะเวลาในการวเิคราะห์ผลหรือขอ้มูลท่ีได ้

2. Flexible docking เป็นการค านวณท่ีมีการอนุญาตใหโ้ครงสร้างของตวัลิแกนดแ์ละตวัรับ
ปรับเปล่ียน conformation ได ้ซ่ึงท าใหค้วามเป็นไปไดใ้นการเขา้จบัเป็นไปไดจ้ านวนมาก ขอ้ดีเน่ืองจาก
ไดข้อ้มูลเป็นจ านวนมากและอาจไดผ้ลตรงกบัความเป็นจริง แต่ขอ้งเสียท าใหย้ากต่อการวเิคราะห์ผล
การทดลองเน่ืองจากไดข้อ้มูลท่ีมากเกินไป อาจท าใหเ้กิดความยุง่ยากในการวเิคราะห์ผล และเสียเวลา 
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โดยทัว่ไปขั้นตอนในการใชเ้ทคนิคการเขา้จบัเชิงโมเลกุลจะมีทั้งหมด 4 ขั้นตอนหลกั คือ  
1. การสร้างตวัรับ 
2. การเตรียมลิแกนด์ 
3. การระบุต าแหน่งหรือบริเวณการเขา้จบั 
4. การค านวณการเขา้จบั 

ส าหรับโปรแกรมท่ีสามารถใชใ้นเทคนิคการเขา้จบัเชิงโมเลกุล มีมากมาย เช่น SANJEEVINI, 
SCHRODINGER DOCK, AUTODOCK TOOLS, DISCOVERY STUDIO, iGemDock เป็นตน้ [9] 
ส าหรับในงานวจิยัน้ีเลือกโปรแกรม Autodock-Vina [10] เน่ืองจากเป็นเทคนิคท่ีมีประสิทธิภาพ ใชเ้วลา
ในการค านวณสั้น และเป็นโปรแกรมท่ีแจกใหใ้ชง้านไดโ้ดยไม่เสียค่าใชจ่้าย 
 

1.6 งานวจัิยทีเ่กีย่วข้อง 

ในปี ค .ศ. 2002 Ficarra และคณะ [11] ไดศึ้กษาฟลาโวนอยดซ่ึ์งเป็นอนุพนัธ์ของ 
diphenylpropane ท่ีประกอบดว้ย flavanols, flavanones, anthocyanidins, flavons and flavonols พบใน
พืช ผกั และผลไม้  มีบทบาทในดา้นยารักษาโรคและเป็นสารตา้นอนุมูลอิสระ สารอีกชนิด คือ 
Cyclodextrins (CDs) เป็นสารประกอบกลูโคสท่ีต่อกนัเป็นสายยาววงปิด  สารประกอบน้ีจะเพิ่ม
ความสามารถในการละลายของยาและเพิ่มความเสถียรใหก้บัยา  ท่ีออกฤทธ์ิอยา่งรวดเร็ว และพฒันาใน
เร่ืองการดูดซึมของยา ในการศึกษาน้ีไดส้ังเคราะห์สารประกอบเชิงซอ้นระหวา่ง hesperetin, hesperidin, 
naringenin, naringin กบั beta-cyclodextrin (beta-CD) โดยจะวเิคราะห์ทั้งในสถานะของแขง็และ
ของเหลวดว้ยเทคนิค NMR, FT-IR, differential scanning calorimetry (DSC) and X-ray techniques เพื่อ
พิสูจน์เอกลกัษณ์ทางดา้นยารักษาโรค เช่น การละลายในของเหลว  อตัราการละลาย ความเสถียรและ
การดูดซึมของตวัยา 
 ในปี ค .ศ. 2004 Alcaro และคณะ [12] ศึกษาการจบักนัของสารประกอบทางเภสัชกรรม
กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน โดยการใชก้ารศึกษาทางเคมีคอมพิวเตอร์ ซ่ึงมีการหาค่าพลงังานต่าง  ๆ (เช่น 
standard free energy) จะอาศยัหลกัการ Molecular Docking และยงัไดศึ้กษาเก่ียวกบั Molecular 
Interaction โดยใช้ MOLINE program เพื่อสร้าง inclusion geometry ระหวา่งยากบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ -
ตริน และยงัไดมี้การศึกษาผลดงักล่าวทั้งการทดลองและทางทฤษฏีน ามาเปรียบเทียบกนั ซ่ึงจากการ
ทดลองพบวา่ การเกิดการจบักนัระหวา่งยากบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน  เม่ือเปรียบเทียบระหวา่งค่าท่ีได้
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จากการทดลองกบัค่าท่ีไดจ้าการค านวณของ free energy ให ้r2 > 0.9 ซ่ึงถือไดว้า่ไม่มีความแตกต่างกนั 
และจากการทดลองพบวา่การจบักนัของสารดงักล่าวนั้น ยาท่ีอยูใ่นกลุ่ม anionic compound จะสามารถ
จบักบั เบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินในโพรงท่ีมีขนาดใหญ่ และความเสถียรของพนัธะไฮโดรเจนระหว่ าง
โมเลกุลท่ีเกิดข้ึนกบัหมู่ hydroxyl ในวงท่ีมีขนาดเล็ก 

ในปี ค .ศ. 2004 Tommasini และคณะ [13] ศึกษาความสามารถและพฒันาคุณสมบติัในการ
ละลายของสารในกลุ่มฟลาโวนอยด์  เม่ือจะจบักบัเบตา้ไซโคลเด็กซตริน โดยสารกลุ่มฟลาโวนอยดท่ี์
น ามาทดลองคือ  hesperetin และ naringenin ซ่ึงจากการศึกษาพบวา่ สารละลายน ้าไดดี้เม่ือมีการจบั
กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน และจะพบวา่เม่ือมีการเปล่ียนแปลง  pH ใหเ้ป็นเบสจะท าใหส้ารดงักล่าวเกิด
การแตกตวัไดดี้ และสามารถละลายไดม้ากข้ึน และพบวา่เม่ือใหอ้ตัราส่วนของสารกลุ่มฟลาโวนอยด์  
กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินเป็น 1:1 อุณหภูมิจะมีผลต่อการละลายของสารดงักล่าวโดยเม่ืออุณหภูมิสูงจะ
ท าใหค้วามเสถียรของการจบักนัของสารกลุ่มฟลาโวนอยดก์บัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินลดลง 

ในปี ค.ศ. 2008 Zheng และคณะ [14] ใชเ้ทคนิคการจ าลองโมเลกุล  (Molecular modeling) ใน
การระบุต าแหน่งของการจบักนัของเบตา้ ไซโคลเด็กซ์ตรินกบัสารในกลุ่มฟลาโวนอยด์  คือ quercetin 
และ myricetin และมีการค านวณจ าลองพลวติัเชิงโมเลกุล  (Molecular Dynamics Simulations) ของ
โครงสร้างการเขา้จบัระหวา่งฟลาโวนอยดก์บัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน (รูปท่ี 1.6) ผลการทดลองพบวา่ใน
แบบจ าลองการเคล่ือนท่ีโมเลกุ ของ quercetin ภายในโพรงของเบตา้ไซโคลเด็กตริน เคล่ือนท่ีไดช้า้กวา่ 
myricetin และพบวา่ต าแหน่งหมู่  hydroxyl ของ flavonoid ไม่เกิดปฏิกิริยากบัภายในโพรงของ  
เบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน แต่จะเกิดการท าปฎิกิริยากบัตวัท าละลาย และโดยเฉพาะอยา่งยิง่บริเวณพื้นท่ีผวิ
ของ เบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน เช่น 13-OH ของ quercetin จะเกิดปฏิกิริยากบัตวัท าละลายท่ีต าแหน่ง 2,3-
OH บริเวณผวิของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน 
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รูปท่ี 1.6 โครงสร้างการเขา้จบัระหวา่งฟลาโวนอยดก์บัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน 

 
ในปี ค.ศ. 2008 Kim และคณะ [15] ศึกษาการละลายของสารประกอบ  Cyclodextrins (CDs) 

และฟลาโวนอยด์  จากตวัอยา่งของสารประกอบ CDs กบัฟลาโวนอยด์  3 ชนิด คือ chrysin, apigenin 
และ luteolin (รูปท่ี 1.7) CDs แสดงความเสถียรใน luteolin มากกวา่สารอ่ืน เทคนิค NMR และ 
Molecular modeling จะช่วยในการสร้างแบบจ าลองในการดูปฏิกิริยาระหวา่ง CDs กบั luteolin โดยผล
ของ NMR นั้นจะสัมพนัธ์กบัการค านวณการเขา้จบั ในการเพิ่มการละลายของ luteolin  ดว้ย CDs 
อธิบายจากความแตกต่างของแรงทางไฟฟ้าสถิตยข์องแต่ละสารประกอบ โดยเฉพาะแรงจากพนัธะ
ไฮโดรเจน  

 

 
รูปท่ี 1.7 โครงสร้างของสารกลุ่มฟลาโวนอยด์ 
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จากงานวจิยัท่ีไดสื้บคน้สามารถรู้วธีิการในการจบักนัของสารกลุ่มฟลาโวนอยดก์บั 
เบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน โดยการออกแบบโครงสร้างและศึกษาการจบักนัของสารดงักล่าว อีกทั้งยงั
สามารถรู้ถึงปัจจยัท่ีส่งผลต่อการละลายของสาร แต่ยงัไม่ทราบถึงสาเหตุของการท่ีเม่ือมีการจบักนั
ของฟลาโวนอยดก์บัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน แลว้ท าใหโ้ครงสร้างของสารกลุ่มฟลาโวนอยดเ์ปล่ียนแปลง
ไป ดงันั้นผูว้จิยัจึงตอ้งการท่ีจะศึกษาหาความสัมพนัธ์ระหวา่งโครงสร้าง กบัรูปแบบการเขา้จบั ระหวา่ง
สาร กลุ่มฟลาโวนอยดก์บัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินดว้ยเทคนิคการเขา้จบัเชิงโมเลกุล



 
 

 

บทที ่2 
วธิีการทดลอง 

 
2.1 การเตรียมโครงสร้างสามมิติของเบต้าไซโคลเด็กซ์ตริน 

การเตรียมโครงสร้างของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินมีขั้นตอนดงัน้ี  
2.1.1 ท าการสืบคน้โครงสร้างของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแบบต่าง ๆ โดยเลือกเบตา้ไซโคลเด็กซ์  -   

ตรินออกมา 2 แบบ ทั้งหมด 4โครงสร้าง แบบแรกจากธนาคารขอ้มูลโปรตีน (Protein Data Bank) 
จ านวน 1 โครงสร้าง ซ่ึงมีรหสั (PDB code) เป็น 1Z0N และเป็นโครงสร้าง ท่ีไซโคลเด็กซ์ตรินจบัอยู่กบั
โปรตีน [16] และแบบท่ีสองจากฐานขอ้มูล CCDC (The Cambridge Crystallographic Data Centre) 
จ  านวน 3 โครงสร้าง คือ โครงสร้างท่ีมีหมายเลขรหสั 689670, 680669, และ 160149 [17] ซ่ึงโครงสร้าง
ทั้งหมดไดจ้ากวธีิทาง X-ray crystallography โครงสร้างของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินทั้ง 4 โครงสร้าง
แสดงในรูปท่ี 2.1 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 

(a)       (b) 
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(c)       (d) 
รูปท่ี 2.1 โครงสร้างของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน (a) 1Z0N, (b) 689670, (c) 689669 และ (d) 160149 

 
2.2 การเตรียมข้อมูลโครงสร้างของลแิกนด์ 

 2.2.1 ท าการสืบคน้ขอ้มูลจากวารสารทางวชิาการเพื่อเลือกชนิดสารกลุ่มฟล าโวนอยด์ ท่ีมีผล
การทดลองการจบักบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินอยา่งชดัเ จน และมีหมู่แทนท่ีในต าแหน่ง ท่ีแตกต่างกนั อีก
ทั้งขนาดของโมเลกุลจะตอ้ง มีขนาดพอเหมาะ เพื่อให้ สามารถเขา้ไป จบัภายในโพรงของเบตา้ไซโคล
เด็กซ์-ตรินได ้ซ่ึงไดเ้ลือกมาทั้งหมด 10 ชนิด [6-8, 18-20]                                                
 2.2.2 ท าการวาดโครงสร้างของสารกลุ่มฟลาโวนอยดท์ั้ง 10 ชนิด ดงัรูปท่ี 2.2 ดว้ยโปรแกรม 
HyperChem [21] และท าการปรับโครงสร้างดว้ยวธีิ AM1 
 

                               
 Alpinetin     Luteolin 
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รูปท่ี 2.2 โครงสร้างของสารกลุ่มฟลาโวนอยด์ 10 ชนิด 
 

Naringenin      Taxifolin 
 

Wogonin      Morin 
 

Baicalein     Isorhamnetin 
      

Kaempferol      Quercetin 
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2.3 การเข้าจับโดยวธีิ Molecular Docking 

 ในการเตรียมขอ้มูลส าหรับการค านวณไดใ้ชโ้ปรแกรม AutoDockTools [22] ซ่ึงเป็นโปรแกรม
ท่ีออกแบบมาส าหรับช่วยในการเตรียมขอ้มูลการค านวณโดยเฉพาะ โดยมีขั้นตอนดงัน้ี 
 
2.3.1 การสร้างไฟล์ส าหรับการค านวณเข้าจับของตัวรับ 
 2.3.1.1 เตรียมไฟลข์องตวัรับโดยเลือกท่ีเมนู File จากนั้นเลือก Read Molecule แลว้ท าการเลือก
ไฟลโ์ครงสร้างของตวัรับ ดงัรูปท่ี 2.3 
 

  
 

รูปท่ี 2.3 การเลือกไฟลต์วัรับเขา้สู่โปรแกรม 
 
 2.3.1.2 เลือกเมนู Edit แลว้ท าการเติมอะตอมไฮโดรเจนใหก้บัโมเลกุลตวัรับ  โดยเติมเฉพาะ
อะตอมไฮโดรเจนชนิดโพลาร์ (polar hydrogen) เท่านั้น  
 

  
 

รูปท่ี 2.4 การเติมไฮโดรเจนชนิดโพลาร์ (polar hydrogen) 
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2.3.1.3 เลือก เมนู  Grid แลว้เลือก โครงสร้างของ ตวัรับ  ท าการ save ไฟลใ์นรูปแบบ
นามสกุล .pdbqt 

 

  
 

รูปท่ี 2.5 การ save ไฟลต์วัรับในรูปแบบนามสกุล .pdbqt 
 
 2.3.1.4 เลือกเมนู Grid box ท าการก าหนดขอบเขตบริเวณคน้หา (grid box) ขนาดของกริดจะ
ส่งผลต่อประสิทธิภาพในการค านวณ เพราะโมเลกุลตวัรับมีขนาดเล็ก ถา้ขนาดของกริดใหญ่เกินไป จะ
ท าใหบ้ริเวณท่ีตอ้งคน้หากวา้งมาก ความละเอียดในการคน้หาจะนอ้ยกวา่การก าหนดขนาดของกริดท่ี
เล็กลง โดยการทดลองน้ีจะท าการเลือกบริเวณทั้งโมเลกุลของตวัรับ โดยก าหนดให ้ grid spacing เป็น 1 
A๐ หลงัจากนั้นปรับ grid center ใหมี้ค่าท่ีเหมาะสมและพอดีกบัโมเลกุลของตวัรับ ดงัรูปท่ี 2.6 
 

  
 

รูปท่ี 2.6 การก าหนด grid box ของตวัรับ 
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2.3.1.5 ท าการจดบนัทึกค่าของ grid center ทั้ง 3 แกน เพื่อใชใ้นการค านวณการเขา้จบั 
 

 
 

รูปท่ี 2.7 ค่า grid center เพื่อใชใ้นการค านวณการเขา้จบั 
 
 
2.3.2 การสร้างไฟล์ส าหรับการค านวณเข้าจับของลแิกนด์ 
 2.3.2.1 ท าการเลือกลิแกนดท่ี์ตอ้งการโดยเลือกเมนู input แลว้เลือกท่ี ligand 
 

  
 

รูปท่ี 2.8 การเลือกไฟลลิ์แกนดเ์ขา้สู่โปรแกรม 
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 2.3.2.2 เลือกเมนู output จากนั้นเลือก save as โดย save file เป็นรูปแบบนามสกุล .pdbqt 
 

 
 

รูปท่ี 2.9 การ save ไฟลลิ์แกนดใ์นรูปแบบนามสกุล .pdbqt 
 
2.3.3 การค านวณการเข้าจับโดยใช้โปรแกรม AutoDockVina 
 2.3.3.1 หลงัจากได้ สร้างและเตรียมไฟลท่ี์ พร้อมท าการค านวณการเขา้จบัแลว้ ใหน้ าขอ้มูล
ทั้งหมดไปเก็บ ไวใ้น  folder เดียวกนั และจะตอ้งมีการสร้างไฟลค์วบคุม ซ่ึงไฟลน้ี์จะบรรจุขอ้มูล
รายละเอียดของ  grid center ของตวัรับ  ช่ือไฟล์ของลิแกนดก์บัตวัรับ และ ช่ือไฟล์ ท่ีจะแสดงผลการ
ค านวณเขา้จบั 
 2.3.3.2 ท าการค านวณการจบักนัโดยใช ้AutoDock Vina ซ่ึงจะแสดงผลมาในไฟลช์นิด .pdbqt 
  
2.3.4  การวเิคราะห์ผลการค านวณ 
 น าผลและขอ้มูลท่ีไดม้าท าการวเิคราะห์โดยพิจารณาค่าพลงังานการเขา้จบั  (affinity energy) ซ่ึง
ค่าดงักล่าวจะบอกถึงความเสถียรของการจบักนัระหวา่งตวัรับกบัลิแกนด ์คือยิง่มีค่านอ้ย (ค่าติดลบมาก)  
หรือพลังงานต ่าแสดงวา่การเขา้จบัของตวัรั บกบัลิแกนดมี์ความเสถี ยรสูง  อีกทั้ง ยงัพิจารณาถึงการเกิด
อนัตรกิริยาของตวัรับกบัลิแกนดจ์ากการเกิดพนัธะไฮโดรเจนเน่ืองจากเป็นพนัธะหลกัท่ีท าใหเ้กิดการ
จบักนัของตวัรับกบัลิแกนดใ์นสารกลุ่มน้ี และท าการวเิคราะ ห์เปรียบเทียบอิท ธิพลของของโครงสร้าง
ตวัรับทั้ง 4 ชนิดท่ีมีผลต่อการเขา้จบั  และเปรียบเทียบลกัษณะการเขา้จบัระหวา่งลิแกนดท์ั้ง 10 ชนิด  



 
 

 

บทที ่3 
ผลการค านวณ 

 
3.1 การเข้าจับระหว่างสารกลุ่มฟลาโวนอยด์กบัเบต้าไซโคลเด็กซ์ตริน 
 จากการเลือกโครงสร้างของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินทั้ง  4 ชนิด แลว้น ามาค านวณการเขา้จบักบั
สารกลุ่มฟลาโวนอยดท์ั้ง 10 ชนิด โดยจะแสดงผลของโครงสร้างการจบักนัท่ีไดโ้ดยจะใชข้อ้มูลท่ีใหค้่า
พลงังาน (affinity energy) นอ้ยท่ีสุดเน่ืองจากจะเป็นโครงสร้างท่ีมีการเขา้จบัท่ีเสถียรท่ีสุด ดงัตารางท่ี 
3.1 และแสดงผลของรูปแบบการน าสารกลุ่มฟลาโวนอยดท์ั้ง 10 ชนิด เขา้สู่โพรงเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน
ทั้ง 4 โครงสร้าง ดงัตารางท่ี 3.2 
 
ตารางท่ี  3.1 แสดงค่า affinity energy ของการเขา้จบัระหวา่ งสารกลุ่มฟลาโวนอยดท์ั้ง 10 ชนิด    
และเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน 4 โครงสร้าง 
 
  
 
 
 
 
 
 
 
 
 

สารฟลาโวนอยด์ 
พลงังาน (affinity energy) ของการเขา้จบัระหวา่งสารกลุ่ม         

ฟลาโวนอยดก์บัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด (Kcal/mol) 
1Z0N 689669 160149 689670 

1. Alpinetin - 6.4 - 6.1 - 6.1 - 5.9 
2. Naringenin - 6.7 - 6.2 - 6.2 - 6.2 
3.Taxifolin - 7.2 - 6.7 - 6.8 - 6.5 
4.Wogonin - 5.7 - 5.5 - 5.7 - 5.4 
5. Luteolin - 6.5 - 6.1 - 6.0 - 5.9 
6. Baicalein - 6.6 - 6.3 - 6.2 - 6.2 
7. Morin - 7.0 - 6.6 - 6.7 - 6.3 
8. Isorhamnetin - 6.9 - 6.6 - 6.5 - 6.4 
9. Kaempferol - 6.5 - 6.4 - 6.3 - 6.1 
10. Quercetin - 7.3 - 6.9 - 6.9 - 6.7 
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 จากตารางท่ี 3.1 จะเห็นวา่สารกลุ่มฟลาโวนอยดท์ั้ง  10 ชนิดจะใหค้่า affinity energy ของการ
เขา้จบักบัและเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน 4 โครงสร้างท่ีแตกต่างกนัแต่มีแนวโน้ มไปในทิศทางเดียวกนั   
โดยการเขา้จบัของสารกลุ่มฟลาโวนอยดทุ์กชนิดจะใหค้่า  affinity energy ท่ีต ่าท่ีสุดเม่ือจบักบั 
เบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินท่ีมีโครงสร้าง 1Z0N และส่วนมากจะมีค่าสูงข้ึนเม่ือเขา้จบักบัโครงสร้าง 689669, 
169149 และ 689670 ทั้งน้ีค่าพลงังานหรือแนวโนม้ท่ีสูงข้ึนดงักล่าวไม่ไดเ้ป็นไปตามสารฟลาโวนอยด์
ทั้ง 10 ชนิด และโครงสร้างเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด 

รูปแบบในการเขา้จบักนัระหวา่งโมเลกุลจะแตกต่างกนัในการหนัวงอะโรมาติกของ  
สารฟลาโวนอยดเ์ขา้สู่โพรงของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน โดยจะมี 2 รูปแบบหลกั คือ การหนัวง A เขา้สู่
โพรง และการหนัวง B เขา้สู่โพรง  สารฟลาโวนอยดแ์ต่ละชนิดอาจมีการเขา้จบัท่ีเหมือนกนัหรือ
แตกต่างกนั ซ่ึงโครงสร้างของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินท่ีต่างชนิดกนัก็มีผลต่อการเขา้จบักนัของโมเลกุล 
ดงัตารางท่ี 3.2  
 
 
ตารางท่ี 3.2 รูปแบบการเขา้จบัสารกลุ่มฟลาโวนอยดท์ั้ง 10 ชนิด กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินทั้ง 4 
โครงสร้าง 
 

สารฟลาโวนอยด์ 
การเขา้จบัของสารกลุ่มฟลาโวนอยดก์บัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด 

1Z0N 689669 160149 689670 

Alpinetin 

    

วง B วง B วง B วง B 
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ตารางท่ี 3.2 (ต่อ) 
 

สารฟลาโวนอยด์ 
การเขา้จบัของสารกลุ่มฟลาโวนอยดก์บัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด 

1Z0N 689669 160149 689670 

 

Naringenin 

    

วง B วง B วง B วง B 

Taxifolin 

    
วง B วง B วง B วง B 

Wogonin 

   

 

วง B วง B วง B วง B 
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ตารางท่ี 3.2 (ต่อ) 
  

สารฟลาโวนอยด์ 
การเขา้จบัของสารกลุ่มฟลาโวนอยดก์บัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด 

1Z0N 689669 160149 689670 

 

Luteolin 

    

วง B วง B วง B วง B 

Baicalein 

 

    

วง B วง B วง B วง B 

Morin 

 

   

 

วง B วง B วง B วง B 
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ตารางท่ี 3.2 (ต่อ)  
 

สารฟลาโวนอยด์ 
การเขา้จบัของสารกลุ่มฟลาโวนอยดก์บัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด 

1Z0N 689669 160149 689670 

 

Isorhamnetin 

    

วง B วง A วง A วง A 

Kaempferol 
 

    

วง B วง A วง A วง A 

Quercetin 

    

วง B วง A วง A วง A 
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 จากตารางท่ี 3.2 จะเห็นวา่ สารกลุ่มฟลาโวนอยดจ์  านวน 7 ชนิด คือ Alpinetin, Luteolin, 
Naringenin, Taxifolin, Wogonin, Baicalein และ Morin จะน าโครงสร้างท่ีเป็นส่วนวง B เขา้ไปในโพรง
ของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินเหมือนกนั ถึงแมว้า่จะมีการเปล่ียนโครงสร้างของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน 
ส่วนสารกลุ่มฟลาโวนอยดท่ี์เหลือ  คือ Isormnetin, Kaempferol และ Quercetin  มีการน าทั้งวง A และ   
วง B เขา้ไปในโพรงของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน ซ่ึงสารฟลาโวนอยดท์ั้ง 3 ชนิดจะหนัวง B เขา้ไปใน
โพรงเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินโครงสร้าง 1Z0N แต่เม่ือมีการเปล่ียนชนิดของโครงสร้างเบตา้ไซโคลเด็กซ์ -
ตรินเป็นรหสั 689669, 160149 และ 689670 สารฟลาโวนอยดจ์ะน าวง A เขา้สู่โพรงเบตา้ไซโคลเด็กซ์ -
ตริน ซ่ึงจากขอ้มูลดงักล่าวอาจจะเป็นผลมาจากความแตกต่างของโครงสร้างของสารกลุ่มฟลาโวนอยด์
และเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด โดยจะท าการวเิคราะห์และเปรียบเทียบในหวัขอ้ต่อไป 
 
3.2 การเปรียบเทยีบโครงสร้างของเบต้าไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิดกบัการเข้าจับกบั  
สารกลุ่มฟลาโว นอยด์ทั้ง 10 ชนิด  

 ในการเปรียบเทียบโครงสร้างการเขา้จบัระหวา่งเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินกบัสารกลุ่มฟลาโว -
นอยดท์ั้ง 10 ชนิดนั้นมีขอ้มูลโครงสร้างท่ีเขา้จบั กนัเป็นจ านวนมาก เพื่อสะดวกต่อการวเิคราะห์และ
เปรียบเทียบ จึง แบ่งสารฟลาโวนอยดท์ั้งหมด 10 ชนิดท่ีไดศึ้กษานั้นออกเป็น 3 กลุ่มใหญ่ คือ 
Flavanone, Flavone และ Flavonol ดงัตารางท่ี 3.3 และเลือกสารจากแต่ละกลุ่มโครงสร้างมากลุ่มละ     
1 สาร เพื่อน าขอ้มูลการเขา้จบัของสารฟลาโวนอยดช์นิดนั้นกบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินมาเปรียบเทียบ
ต่อไป  
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ตารางท่ี 3.3 การแบ่งประเภทของสารกลุ่มฟลาโวนอยด ์

กลุ่มสารฟลาโวนอยด์ โครงสร้าง ชนิดสารกลุ่มฟลาโวนอยด์ 

Flavanone 

 

Alpinetin 

Naringenin 

Taxifolin 

Flavone 

 

Wogonin 

Luteolin 

Baicalein 

Flavonol 

 

Morin 

Isorhamnetin 

Kaempferol 

Quercetin 
 
ทั้งน้ีสารทั้ง  3 ตวัท่ีเลือกมาจากแต่ละ กลุ่มนั้น จะ พิจารณาจากขนาดของโมเลกุล  โดยสาร

กลุ่มฟลาโวนอยดท่ี์มีขนาดใหญ่ซ่ึงมีหมู่แทนท่ีในจ านวนมาก จะสามารถเกิดอนัตรกิริยา หรือเกิดพนัธะ
ไฮโดรเจนกบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินไดดี้ ท าใหก้ารเขา้จบัเกิดความเสถียร จากการพิจารณาดงักล่าวสาร
กลุ่ม Flavanone เลือก Taxifolin, กลุ่ม Flavone เลือก Luteolin และ Flavonol เลือก Morin และแสดง
การเขา้จบัของสารดงักล่าวกบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด ดงัตาราง 3.4, 3.5 และ 3.6 ดงัน้ี 
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ตารางท่ี 3.4 การเขา้จบัของ Taxifolin กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินทั้ง 4 โครงสร้าง 

การเขา้จบัของสารกลุ่มฟลาโวนอยด์ 
กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด 

โครงสร้างเบตา้- 
ไซโคลเด็กซ์ตริน 

Affinity Energy 
(Kcal/mol) 

Inclusion 
จ านวนพนัธะ 
ไฮโดรเจน 
ในการเขา้จบั 

 

1Z0N - 7.2 วง B 3 พนัธะ 

 

689669 - 6.7 วง B 1 พนัธะ 
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ตารางท่ี 3.4 (ต่อ) 

การเขา้จบัของสารกลุ่มฟลาโวนอยด์ 
กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด 

โครงสร้างเบตา้- 
ไซโคลเด็กซ์ตริน 

Affinity Energy 
(Kcal/mol) 

ต าแหน่งการ 
inclusion 

จ านวนพนัธะ 
ไฮโดรเจน 
ในการเขา้จบั 

 

160149 - 6.8 วง B 2 พนัธะ 

 

689679 - 6.5 วง B 1 พนัธะ 
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ตารางท่ี 3.5 การเขา้จบัของ Luteolin กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินทั้ง 4 โครงสร้าง 

การเขา้จบัของสารกลุ่มฟลาโวนอยด์ 
กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด 

โครงสร้างเบตา้- 
ไซโคลเด็กซ์ตริน 

Affinity Energy 
(Kcal/mol) 

ต าแหน่งการ 
inclusion 

จ านวนพนัธะ 
ไฮโดรเจน 
ในการเขา้จบั 

 

1Z0N - 6.5 วง B 5 พนัธะ 

 

680669 - 6.1 วง B 3 พนัธะ 
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 ตารางท่ี 3.5 (ต่อ) 

การเขา้จบัของสารกลุ่มฟลาโวนอยด์ 
กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด 

โครงสร้างเบตา้- 
ไซโคลเด็กซ์ตริน 

Affinity Energy 
(Kcal/mol) 

ต าแหน่งการ 
inclusion 

จ านวนพนัธะ 
ไฮโดรเจน 
ในการเขา้จบั 

 

160149 - 6.0 วง B 2 พนัธะ 

 

680669 - 5.9 วง B 2 พนัธะ 
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ตารางท่ี 3.6 การเขา้จบัของ Morin กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินทั้ง 4 โครงสร้าง 

การเขา้จบัของสารกลุ่มฟลาโวนอยด์ 
กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด 

โครงสร้างเบตา้- 
ไซโคลเด็กซ์ตริน 

Affinity Energy 
(Kcal/mol) 

ต าแหน่งการ 
inclusion 

จ านวนพนัธะ 
ไฮโดรเจน 
ในการเขา้จบั 

 

1Z0N - 7.0 วง B 3 พนัธะ 

 

689669 - 6.6 วง B 3 พนัธะ 
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 ตารางท่ี 3.6 (ต่อ) 

การเขา้จบัของสารกลุ่มฟลาโวนอยด์ 
กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด 

โครงสร้างเบตา้- 
ไซโคลเด็กซ์ตริน 

Affinity Energy 
(Kcal/mol) 

Inclusion 
จ านวนพนัธะ 
ไฮโดรเจน 
ในการเขา้จบั 

 

160149 - 6.7 วง B 3 พนัธะ 

 

689679 - 6.3 วง B 1 พนัธะ 
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 จากตารางการเปรียบเทียบโครงสร้างของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน 4 โครงสร้างกบัสารกลุ่ม 
ฟลาโวนอยด์ 3 กลุ่ม คือ Taxifolin, Luteolin และ Morin เม่ือศึกษาผลของพลงังาน  (affinity energy) 
จากการเขา้จบักนัพบวา่โครงสร้างของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินชนิด 1Z0N จะใหค้่าพลงังานท่ีต ่าท่ีสุดใน
การจบักบัสารกลุ่มฟลาโวนอยดทุ์กชนิด และมีค่าเพิ่มข้ึนเม่ือเปล่ียนเป็นโครงสร้าง 680669, 160149 
และ680669 ทั้งน้ีเป็นผลมาจากพนัธะไฮโดรเจนท่ีเกิดข้ึนระ หวา่งการจบักนัของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน 
กบัสารกลุ่ มฟลาโวนอยดพ์บวา่จ านวนของพนัธะท่ีเกิดข้ึนของ  1Z0N กบัสารกลุ่มฟลาโวนอยดมี์
ปริมาณสูงสุดเม่ือเทียบกบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน ชนิดอ่ืน โดยพนัธะไฮโดรเจนจะแปรผ กผนักบัค่า
พลงังานการเขา้จบัคือ เม่ือจ านวนพนัธะไฮโดรเจนมากจะท าใหค้่าพลงังานมีค่าต ่า และเม่ือจ านวน
พนัธะไฮโดรเจนลดลงค่าพลงังานจะมีค่าสูงข้ึน แสดงวา่การเกิดพนัธะไฮโดรเจนระหวา่งการเขา้จบัจะมี
ผลต่อความเสถียรของการเขา้จบั อีกทั้งโครงสร้างเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินชนิด 1Z0N เป็นโครงสร้างท่ีมี
การจบักบัโปรตีนซ่ึงเหมือนเป็นการจ าลองสภาพของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินท่ีใกลเ้คียงกบัชีวภาพ มาก
ท่ีสุด จึงท าใหโ้ครงสร้างมีความยดืหยุน่และสามารถจบัสารกลุ่มฟลาโวนอยดไ์ดดี้กวา่เบตา้ไซโคล -
เด็กซ์ตรินท่ีไม่ไดมี้การจบักบัโปรตีน นอกจากน้ีเม่ือพิจารณาจากต าแหน่งการ  inclusion ของสารกลุ่ม 
ฟลาโวนอยดใ์นโพรงของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินแต่ละชนิด  พบวา่มีความแตกต่างของต า แน่งในการ  
เขา้จบั ซ่ึงอาจเป็นผลมาจากความแตกต่างของโครงสร้างของสารกลุ่มฟลาโวนอยดแ์ต่ละชนิด  
และต าแหน่งการเกิดพนัธะไฮโดรเจนของสารกลุ่มฟลาโวนอยดน์ั้นก็อาจเป็นผลมาจากโครงสร้างหรือ
ชนิดของสารกลุ่มฟลาโวนอยดเ์ช่นกนัซ่ึงทั้งน้ีจะท าการเปรียบเทียบในหวัขอ้ต่อไป 

3.3 การเปรียบเทยีบความแตกต่างของการเข้าจับระหว่างสารกลุ่มฟลาโวนอยด์ทั้งหมด 10 ชนิดกบั 
เบต้าไซโคลเด็กซ์ตริน 

 การเปรียบเทียบความแตกต่างของสารกลุ่มฟลาโวนอยดท์ั้งหมด 10 ชนิดคือ Aipinetin, 
Naringenin, Taxifolin, Wogonin, Luteolin, Baicalein, Morin, Isorhamnetin, Kaempferol และ
Quercetin ซ่ึงแสดงโครงสร้าง 2 มิติดงัรูปท่ี 2.3 ขา้งตน้ กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน โดยจะเลือกเบตา้ไซ -
โคลเด็กซ์ตรินชนิด 1Z0N เน่ืองจากเป็นโครงสร้างท่ีมีการจบักบั โปรตีนและมีความใกลเ้คียงกบัทาง
ชีวภาพมากท่ีสุด อีกทั้งเป็นโครงสร้างท่ีมีการเขา้จบัท่ีดีท่ีสุดเม่ือเปรียบเทียบกบัโครงสร้างเบตา้ไซโคล -
เด็กซ์ตรินชนิดอ่ืนซ่ึงแสดงดงัหวัขอ้ท่ี 3.2 และผลการทดลองแสดงดงัน้ี 
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ตารางท่ี 3.7 แสดงต าแหน่งของการเขา้จบั และพนัธะไฮโดรเจนระหวา่งสารกลุ่มฟลาโวนอยดก์บั  
เบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินโครงสร้าง 1Z0N 

 
สารฟลาโวนอยด์ โครงสร้างแสดงต าแหน่งของการเขา้จบัและพนัธะไฮโดรเจน 

 
Alpinetin 

 
 

 

 

 
Naringenin 
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ตารางท่ี 3.7 (ต่อ)  

 
สารฟลาโวนอยด์ โครงสร้างแสดงต าแหน่งของการเขา้จบัและพนัธะไฮโดรเจน 

 
Taxifolin 

 
 

 

 
Wogonin 
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ตารางท่ี 3.7 (ต่อ)  

 
สารฟลาโวนอยด์ โครงสร้างแสดงต าแหน่งของการเขา้จบัและพนัธะไฮโดรเจน 

 
Luteolin 

 

 
Baicalein 
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ตารางท่ี 3.7 (ต่อ)  

 
สารฟลาโวนอยด์ โครงสร้างแสดงต าแหน่งของการเขา้จบัและพนัธะไฮโดรเจน 

 
Morin 

 

 
Isorhamnetin 
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ตารางท่ี 3.7 (ต่อ)  

 
สารฟลาโวนอยด์ โครงสร้างแสดงต าแหน่งของการเขา้จบัและพนัธะไฮโดรเจน 

 
Kaempferol 

 

 
Quercetin 
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ตารางท่ี 3.8 ชนิดและจ านวนของหมู่แทนท่ี ค่าพลงังาน และจ านวนพนัธะไฮโดรเจนของสารกลุ่ม  
ฟลาโวนอยดแ์ต่ละชนิด 

ชนิดสารกลุ่ม                       
ฟลาโวนอยด ์

จ านวนหมู่
(hydroxyl) 

จ  านวนหมู่
(methoxy) 

Affinity Energy 
(Kcal/mol) 

จ  านวนพนัธะ
ไฮโดรเจน 

1. Alpinetin 1 1 - 6.4 6 
2. Naringenin 3 - - 6.7 6 
3.Taxifolin 5 - - 7.2 3 
4.Wogonin 2 1 - 5.7 1 
5. Luteolin 4 - - 6.5 5 
6. Baicalein 3 - - 6.6 5 
7. Morin 5 - - 7.0 3 
8. Isorhamnetin 4 1 - 6.9 3 
9. Kaempferol 4 - - 6.5 2 
10. Quercetin 5 - - 7.3 5 

 
 จากผลการทดลองดงัตารางท่ี 3.7 และ 3.8 ของการเขา้จบัของสารกลุมฟลาโวนอยดท์ั้ง 10 ชนิด 
กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินโครงสร้าง 1Z0N พบวา่พลงังานของการเขา้จบัหรือ Affinity Energy จะมีค่า
ต ่าเม่ือสารกลุ่มฟลาโวนอยดมี์การแทนท่ีของหมู่ไฮดรอกซี  เพิ่มข้ึนทั้งน้ีเน่ืองจากเม่ือมีหมู่ไฮดรอกซี
เพิ่มข้ึนจะท าใหส้ามารถเกิดพนัธะไฮโดรเจนกบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินไดม้ากข้ึน แต่จากผลการทดลอง
พบวา่จ านวนพนัธะไฮโดรเจนท่ีเกิดข้ึนไม่ไดมี้ความสัมพนัธ์กบัค่าพลงังานการเขา้จบั เน่ืองจากเป็นผล
มาจากต าแหน่งของสารฟลาโวนอยดท่ี์ถูกเติมเขา้ไปในโพรงของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน ซ่ึงบางต าแหน่ง
ของหมู่ไฮดรอกซีไม่สามารถเกิดพนัธะไฮโดรเจนกบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินเน่ืองจาก ระยะทางมีค่ามาก
เกินกวา่จะสามารถเกิดพนัธะดงักล่าวได ้แต่ก็ยงัมีอนัตรกิริยาหรือพนัธะชนิดอ่ืนเกิดข้ึน  จึงท าใหเ้กิด
ความเสถียรในการจบักนั  
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3.4 การเปรียบเทยีบผลหรือต าแหน่งของการ inclusion จากการค านวณการเข้าจับกบัค่าสัมประสิทธ์ิ
การกระจายตัวในตัวท าละลาย (logP) 
 
 จากการทดลองต าแหน่งการ inclusion ของสารกลุ่มฟลาโวนอยดก์บัเบตา้ไซโตลเด็กซ์ตริน นั้น
มีความแตกต่างกนั จึงเปรียบเทียบผลหรือต าแหน่งของการ inclusion จากการค านวณการเขา้จบั       
โดยการใชค้่า logP ซ่ึงเป็นค่าสัมประสิทธ์ิการกระจายตวัในตวัท าละลาย  [23] ดงัสมการ เพื่อใหท้ราบ
ผลของความสามารถของการละลายของสารกลุ่มฟลาโวนอยดน์ั้นมีผลต่อการเขา้จบักบัเบตา้ไซโคล -
เด็กซ์ตริน โดยใชผ้ลการทดลองท่ีบอกต าแหน่งการเขา้จบัของสารกลุ่มฟลาโวนอยดท์ั้ง 10 ชนิด 
กบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินชนิด 1Z0N ดงัตารางท่ี 3.9 และต าแหน่งวง A, B และ C ดงัรูปท่ี 1.1 
 

𝑙𝑜𝑔 𝑃𝑜𝑐𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙 /𝑤𝑎𝑡𝑒𝑟 = 𝑙𝑜𝑔 (
[𝑠𝑜𝑙𝑢𝑡𝑒]𝑜𝑐𝑡𝑎𝑛𝑜𝑙

[𝑠𝑜𝑙𝑢𝑡𝑒]𝑤𝑎𝑡𝑒𝑟
𝑢𝑛−𝑖𝑜𝑛𝑖𝑧𝑒

) 

 
 
ตารางท่ี 3.9 ค่าสัมประสิทธ์ิการกระจายตวัในตวัท าละลาย (logP) กบัต าแหน่งการ inclusion ของสาร
กลุ่มฟลาโวนอยดแ์ต่ละชนิด 

สารฟลาโวนอยด์ 
ค่า logP ต าแหน่งการ inclusion  

เม่ือพิจารณาจากค่า logP 
ต าแหน่งการ inclusion 

จากผลการค านวณการเขา้จบั วง A และวง C วง B 
1. Alpinetin 0.62 1.86 วง B วง B 
2. Naringenin 2.62 1.57 วง A วง B 
3. Taxifolin 2.19 1.29 วง A วง B 
4. Wogonin 2.72 1.68 วง A วง B 
5. Luteolin 2.98 1.29 วง A วง B 
6. Baicalein 0.52 - 0.10 วง A วง A 
7. Morin - 0.10 1.32 วง B วง B 
8. Isorhamnetin - 0.10 1.86 วง B วง B 
9. Kaempferol 1.29 1.32 วง B วง B 
10. Quercetin 1.57 1.29 วง A วง B 
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 จากผลการทดลองต าแหน่งของการ inclusion ของสารกลุ่มฟลาโวนอยดท์ั้ง 10 ชนิดโดยใชค้่า 
logP ซ่ึงถา้ค่า logP มากกวา่ 1 แสดงวา่ส่วนดงักล่าวสามารถละลายไดดี้ในใชอิ้นทรีย ์แต่ถา้ค่า   logP 
นอ้ยกวา่ 1 แสดงวา่ส่วนดงักล่าวสามารถละลายไดดี้ในชั้นน ้า พบวา่ต าแหน่งของการ  inclusion เม่ือใช้
ค่า logP จะมีสารกลุ่มฟลาโวนอยดบ์างชนิดท่ีใหผ้ลเช่นเดียวกบัผลจากการค านวณการเขา้จบั            
และส่วนใหญ่จะเป็นสารในกลุ่ม Flavonol  แต่อยา่งไรก็ตามไม่สามารถหาความสัมพนัธ์ไดอ้ยา่งชดัเจน 
ทั้งน้ีเน่ืองจากผลการค านวณนั้นการ  inclusion หรือต าแหน่งการเขา้สู่โพรง เป็นผลมาจากอนัตรกิริยาท่ี
เกิดข้ึนระหวา่งสารดงักล่าว ซ่ึงเม่ือเกิดอนัตรกิริยาจะท าใหโ้ครงสร้างของสารเปล่ียนแปลงไปจึงเป็น
ตวัก าหนดต าแหน่งของการ inclusion  



 
 

 
 

บทที ่4 
สรุปผลการทดลอง 

 
 จากการค านวณการเขา้จบัระหวา่งสารกลุ่มฟลาโวนอยดท์ั้ง 10 ชนิดกบัเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน  
2 แบบท่ีมีโครงสร้างท่ีมีการจบักบัโปรตีน  (1Z0N) และไม่มีการจบักบัโปรตีน  (689669, 160149 และ
689670) เม่ือท าการเปรียบเทียบชนิดของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินทั้ง  2 แบบกบัการค านวณเขา้จบัสาร
กลุ่มฟลาโวนอยด ์พบวา่เบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินท่ีมีการจบักบัโปรตีน (1Z0N) มีความเหมาะสม  
โดยพิจารณาจาก พลงังานการเขา้จบั และพนัธะไฮโดรเจน จากนั้นท าการค านวณการเปรียบเทียบความ
แตกต่างของการเขา้จบัระหวา่งสารกลุ่มฟลาโวนอยดแ์ต่ละชนิด พบวา่การเขา้จบัข้ึนอยูก่บัหมู่แทนท่ีท่ี
อยูใ่นโครงสร้างของสารกลุ่มฟลาโวนอยดแ์ละอนัตรกิริยาท่ีเกิดข้ึนระหวา่งสารดงักล่าว โดยพิจารณา
จากค่าพลงังานเขา้จบั ชนิดหมู่แทนท่ี และจ านวนหมู่แทนท่ี และพนัธะไฮโดรเจน และเม่ือท า การหา
ต าแหน่งของการ inclusion ของสารกลุ่มฟลาโวนอยดใ์นโพรงของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตรินกบัค่า
ความสามารถในการละลายในตวัท าละลายตวัท าละลายต่าง ชนิดกบัผลการค านวณการเขา้จบั พบวา่มี
ความแตกต่างกนัและไม่สามารถหาความสัมพนัธ์ได ้ดงันั้นโครงสร้างของเบตา้ไซโคลเด็กซ์ตริน และ
ชนิดของสารกลุ่มฟลาโวนอยดจึ์งมีผลอยา่งมากต่อความเสถียรในการเขา้จบั อั นตรกิริยาท่ีเกิดข้ึน ทั้งน้ี
อาจมีการศึกษาเพิ่มเติมเก่ียวกบัผลการละลายเพื่อใหไ้ดผ้ลท่ีชดัเจนมากข้ึนดว้ยเทคนิคอ่ืน ๆ  เช่น Steer 
Molecular Dynamics เป็นตน้ 
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ภาคผนวก การเข้าจับกนัระหว่างสารกลุ่มฟลาโวนอยด์และเบต้าไซโคลเด็กซ์ตริน 
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Flavonoids 2D Structure Inclusion from Experiment 

Alpinetin 

 
 

B ring 

Complex 

BCD types 

1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion A ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 

A 

B 

C 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 Affinity Energy (Kcal/mol) -5.9 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion - Inclusion - Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 

    
Inclusion - Inclusion - Inclusion - Inclusion - 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.3 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion - Inclusion - Inclusion - 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.2 

    
Inclusion - Inclusion B ring Inclusion - Inclusion - 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.1 
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Flavonoids 2D Structure Inclusion from Experiment 

Luteolin 

 
 

B ring 

Complex 

BCD types 

1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 

A 

B 

C 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 

    
Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 



 
 

52 
 

1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 

    
Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 

    
Inclusion B ring Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 
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Flavonoids 2D Structure Inclusion from Experiment 

Naringenin 

 
 

B ring 

Complex 

BCD types 

1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 

A 

B 

C 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 

    
Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 

    
Inclusion A ring Inclusion A ring Inclusion A ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring Inclusion A ring Inclusion A ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.5 

    
Inclusion A ring Inclusion A ring Inclusion A ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 
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Flavonoids 2D Structure Inclusion from Experiment 

Taxifolin 

 
 

B ring 

Complex 

BCD types 

1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion A ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 7.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.8 

A 

B 

C 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 7.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 

    
Inclusion - Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 

    
Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion A ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 

    
Inclusion - Inclusion A ring Inclusion - Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 
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Flavonoids 2D Structure Inclusion from Experiment 

Wogonin 

 
 

B ring 

Complex 

BCD types 

1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 

A 

B 

C 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.5 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.2 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.2 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.1 
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Flavonoids 2D Structure Inclusion from Experiment 

Morin 

 

A ring  

Complex 

BCD types 

1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring  Inclusion A ring Inclusion A ring  Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 7.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 

A 

B 

C 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring  Inclusion B ring  Inclusion A ring  Inclusion A ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 

    
Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring   Inclusion A ring   Inclusion A ring  Inclusion A ring   

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 

    
Inclusion A ring    Inclusion A ring    Inclusion B ring    Inclusion A ring    

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring   Inclusion A ring   Inclusion A ring  Inclusion B ring   

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 

    
Inclusion A ring    Inclusion B ring    Inclusion B ring  Inclusion B ring   

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring   Inclusion B ring  Inclusion B ring   Inclusion B ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 

    
Inclusion A ring   Inclusion A ring   Inclusion B ring  Inclusion B ring   

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 
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Flavonoids 2D Structure Inclusion from Experiment 

Baicalein 

 
 

B ring 

Complex 

BCD types 

1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion A ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 

A 

B 

C 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 

    
Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion A ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion A ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 

    
Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion B ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring  Inclusion B ring  Inclusion B ring  Inclusion B ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 

    
Inclusion B ring  Inclusion A ring  Inclusion A ring Inclusion B ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 

    
Inclusion A ring Inclusion A ring Inclusion A ring Inclusion B ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.6 
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Flavonoids 2D Structure Inclusion from Experiment 

Isorhamnetin 

 

B ring   

Complex 

BCD types 

1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring   Inclusion A ring  Inclusion A ring   Inclusion A ring   

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 

A 

B 

C 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring   Inclusion A ring   Inclusion A ring   Inclusion A ring   

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 

    
Inclusion B ring   Inclusion B ring  Inclusion A ring   Inclusion A ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring   Inclusion A ring   Inclusion B ring   Inclusion B ring   

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 

    
Inclusion A ring   Inclusion A ring  Inclusion B ring  Inclusion A ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) -6.5 Affinity Energy (Kcal/mol) -6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) -6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) -6.1 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring   Inclusion A ring   Inclusion A ring   Inclusion A ring   

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 

    
Inclusion A ring   Inclusion A ring   Inclusion A ring   Inclusion B ring   

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring   Inclusion A ring   Inclusion A ring   Inclusion B ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 

    
Inclusion A ring   Inclusion B ring  Inclusion B ring  Inclusion A ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 
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Flavonoids 2D-Structure Inclusion from Experiment 

Kaempferol 

 

B ring  

Complex 

BCD types 

1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring  Inclusion A ring  Inclusion A ring   Inclusion A ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 

A 

B 

C 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring Inclusion B ring Inclusion A ring Inclusion A ring 

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) -6.2 

    
Inclusion A ring   Inclusion A ring  Inclusion A ring  Inclusion A ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring   Inclusion B ring   Inclusion B ring  Inclusion B ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) -6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) -6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) -6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) -6.0 

    
Inclusion A ring   Inclusion A ring  Inclusion A ring  Inclusion B ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring  Inclusion B ring  Inclusion A ring  Inclusion B ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 

    
Inclusion B ring  Inclusion A ring  Inclusion B ring  Inclusion B ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring  Inclusion B ring  Inclusion B ring  Inclusion A ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 

    
Inclusion B ring   Inclusion B ring  Inclusion A ring  Inclusion B ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 5.8 
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Flavonoids 2D-Structure Inclusion from Experiment 

Quercetin 

 

B ring  

Complex 
BCD types 

1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring   Inclusion A ring  Inclusion A ring   Inclusion A ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 7.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.9 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.9 

A 

B 

C 



 
 

91 
 

1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring  Inclusion A ring  Inclusion A ring  Inclusion A ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 7.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.8 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 

    
Inclusion A ring  Inclusion A ring  Inclusion B ring  Inclusion A ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 7.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.7 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.6 



 
 

92 
 

1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion A ring  Inclusion A ring  Inclusion B ring  Inclusion B ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 7.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.5 

    
Inclusion B-ring    Inclusion A ring    Inclusion B ring  Inclusion B ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 7.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.4 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring   Inclusion B ring  Inclusion B ring  Inclusion A ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 7.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 

    
Inclusion B ring  Inclusion B ring  Inclusion B ring  Inclusion A ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 7.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.3 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 
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1Z0N 689670 689669 160149 

    
Inclusion B ring  Inclusion B ring  Inclusion B ring  Inclusion B ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 7.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 

    
Inclusion A ring  Inclusion B ring  Inclusion B ring  Inclusion A ring  

Affinity Energy (Kcal/mol) - 7.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.2 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.0 Affinity Energy (Kcal/mol) - 6.1 
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ประวตัิผู้วจิัย 
 
 นายรัชชานนท ์บุญถึง เกิดวนัท่ี 5 กุมภาพนัธ์ พ.ศ. 2535 ท่ีจงัหวดัพิจิตร ส าเร็จการศึกษาระดบั
มธัยมศึกษาตอนปลาย สายสามญั แผนกวทิย์  - คณิต จากโรงเรียนพิจิตรพิทยาคม จงัหวดัพิจิตรเม่ือปี
การศึกษา 2552 เขา้ศึกษาต่อในหลกัสูตรวทิยาศาสตรบั ณฑิต  ภาควชิาเคมี คณะวทิยาศาสตร์ 
จุฬาลงกรณ์มหาวทิยาลยั เม่ือปีการศึกษา 2553 ท่ีอยูท่ี่สามารถติดต่อไดห้ลงัจบการศึกษาปริญญาตรี 114 
หมู่ 1 ต าบลยา่นยาว อ าเภอเมือง จงัหวดัพิจิตร 66000 อีเมล ์rchn_ratchy@hotmail.com 
 

นางสาวจิตสุภา  สุดโกทา เกิดวนัท่ี 15 พฤศจิกายน พ .ศ. 2534 ท่ีจงัหวดันครพนม ส าเร็จ
การศึกษาระดบัมธัยมศึกษาตอนปลาย สายสามญั แผนกวทิย์  - คณิต จากโรงเรียนปิยะมหาราชาลยั 
จงัหวดันครพนม เม่ือปีการศึกษา 2552 เขา้ศึกษาต่อในหลกัสูตรวทิยาศาสตรบั ณฑิต  ภาควชิาเคมี คณะ
วทิยาศาสตร์ จุฬาลงกรณ์มหาวทิยาลยั เม่ือปีการศึกษา 2553 ท่ีอยูท่ี่สามารถติดต่อไดห้ลงัจบการศึกษา
ปริญญาตรี 3/1 ซ.อรุณนคร ถ .สวา่งนคร ต .ในเมื อง อ . เมือง จ .นครพนม 48000 อีเมล ์
galamair@gmail.com 
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