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Introduction & Objectifs: 

Le but de la découverte de médicaments est de trouver des composés chimiques qui ont un 

effet thérapeutique spécifique. L'une des principales techniques utilisées aujourd'hui dans la 

découverte de médicaments est le criblage virtuel. Dans le présent travail, nous nous sommes 

intéressés à la recherche de l’effet inhibiteur des dérives sulfonamide à savoir: Benzyl-

sulfonamide, Isopropyl-sulfonamide et Isobutyl-sulfonamide sur l’un des principale cible 

thérapeutique  protéine kinase  p38alpha (PDB ID: 3HEG).  

Méthodologie (Matériel et méthodes):  

En se basent sur la méthode de l’amarrage moléculaire à laide du programme Molegro Virtual 

Docker (MVD) v 5.5, nous permet de calculer la fonction de notation MolDock Score. En 

comparaison avec le médicament co-cristallisé Sorafenib (Nexavar), celui-ci est utilisé pour le 

traitement des cancers du rein. 

Résultats et Discussion:  

Les résultats obtenus montrent que ces dérivés présentent un intérêt thérapeutique et une 

capacité de désactiver la protéine kinase, en particulier le composé Benzyl-sulfonamide a 

révélé une importante interaction a prédite avec le site de liaison par les résidus Asp168, 

Glu71 et Leu74 avec un score d’énergie MolDock Score était -98.8964 kcal/mol. Cependant, 

la prédiction d’agissant de chaque dérivés criblés était en communs avec l’acide aminé Glu71 

par des interactions hydrophobe, à l’exception du dérivé Isobutyl-sulfonamide, il s’agit de 

liaison d’hydrogène à une énergie est égal -2.2844 kcal/mol.  

Conclusion: Nous avons noté que l’ensemble de ces dérivés s’est avèrent efficaces en 

thérapie, d’une manière significative sont d’éventuels composés bioactives en future des 

thérapies anticancéreuses ciblant les protéines kinases.  

Mots clés: Docking moléculaire, dérives sulfonamide, protéine kinase, énergie d’interaction,  

énergie MolDock Score.    
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