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TÓM TẮT  

Các dẫn xuất phenylpropene gồm chavicol acetate (A1), eugenol (A2), trans-

isoeugenol (A3) và eugenol acetate (A4) được nghiên cứu bằng mô phỏng lắp ghép 

phân tử với việc ức chế thụ thể ACE2 và protein gai sừng (spike protein) (6VSB) 

của SARS-CoV-2. Kết quả mô phỏng chỉ ra rằng protein ACE2 được ức chế bảo vệ 

khả năng ức chế theo thứ tự A1 > A3 > A4 > A2. So sánh với khả năng ức chế 

protein 6SVB nhận thấy thứ tự về khả năng ức chế thay đổi theo dãy A1 > A4 > A3 

> A2. Giá trị độ lệch bình phương trung bình gốc (RMSD) trong các phức hợp 

nghiên < 2Å khẳng định tiềm năng ức chế. Khả năng ức chế được giải thích dựa 

vào sự khớp hình học giữa các thành phần tham gia. Các dẫn xuất của 

phenylpropene được đề xuất là các hợp chất tự nhiên tiềm năng trong việc hỗ trợ 

quá trình tìm kiếm các dược chất trong nghiên cứu ức chế SARS-CoV-2. 

Từ khóa: Mô phỏng lắp ghép phân tử, thụ thể chủ ACE2, spike glycoprotein 

(6VSB), phenylpropenes. 
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ABSTRACT  

Inhibitory capability of phenylpropenes derivatives, including chavicol acetate 

(A1), eugenol (A2), trans-isoeugenol (A3), eugenol acetat (A4) with high 

potentiality for the treatment of SARS-CoV-2 disease, was examined on the host 

receptor Angiotensin-converting enzyme 2 (ACE2) in human body and spike 

glycoprotein (6VSB) using molecular docking simulation. Results indicate that 

ACE2 protein is strongly inhibited by compounds investigated and the inhibitory 

effectiveness is in the order A1 > A3 > A4 > A2 while the overall inhibitability of the 

potential compounds with 6VSB protein follows the order A1 > A4 > A3 > A2. Their 

biologically rigid conformation is given by the corresponding values of RMSD 

registering under 2 Å in any systems. The expected inhibition is explainable by 

topographical complementarity between the inhibitory aducts. The studied 

compounds are suggested as natural medication-assisted agents for selecting 

potential pharmaceuticals supporting treatment against infection caused by SARS-

CoV-2. 

Keywords: Molecular docking simulation, SARS-CoV-2, angiotensin-converting 

enzyme 2 (ACE2), spike glycoprotein (6VSB), phenylpropenes. 
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