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TÓM LƯỢC 

NGHIÊN CỨU MÔ HÌNH SÀNG LỌC CÁC CHẤT ỨC CHẾ SỰ GẮN 

KẾT INTERLEUKIN 21 VÀ THỤ THỂ INTERLEUKIN 21R BẰNG 

PHƯƠNG PHÁP PHARMACOPHORE 

 

Nghiên cứu đã sàng lọc được các hợp chất dựa trên điểm gắn kết giữa interleukin 

21 và thụ thể interleukin 21R (Il-21/IL-21R) thông qua mô hình pharmacophore. Kết 

quả xây dựng được 2 mô hình, mô hình pharmacophore P-1 (Tyr129, Met70, Asp72) và 

mô hình pharmacophore P-2 (Tyr36, Met70, Asp72).  

Sàng lọc qua 2 cơ sở dữ liệu lớn là ZINC database (18.471 hợp chất) và ChEMBL 

database (585 hợp chất). Kết quả sàng lọc ở mô hình P-1 được 24 hợp chất từ ZINC và 

50 hợp chất từ ChEMBL, mô hình P-2 được 80 hợp chất từ ZINC và 252 hợp chất từ 

ChEMBL. Các hợp chất sàng lọc được tiếp tục truy vấn qua quy tắc số 5 Lipinski thu 

được kết quả từ mô hình Ph-1 còn 5 hợp chất từ ZINC, 2 hợp chất từ ChEMBL và mô 

hình Ph-2 còn 7 hợp chất từ ZINC, 9 hợp chất từ ChEMBL.  

Kết quả Docking 23 hợp chất sàng lọc được với interleukin 21 khi tương tác từ 8 

acid amin trở lên, có 19/23 chất gắn kết tốt (∆G < -2 kJ/mol), trong đó hợp chất 

CHEMBL176689 (-16,3527 kJ/mol) và CHEMBL1198616 (-11,8833 kJ/mol) là hai chất 

có điểm số docking tốt nhất, tuy nhiên CHEMBL176689 có điểm gắn lệch ngoài vị trí 

Met70.  

Nghiên cứu này giúp sàng lọc các hợp chất có tiềm năng phát triển thành các thuốc 

phân tử nhỏ có tác dụng ức chế IL-21/IL-21R trong bệnh viêm khớp dạng thấp. 

Từ khóa: Interleukin 21, interleukin 21R, docking, viêm khớp dạng thấp, sàng lọc ảo. 
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THE STUDY ON PHARMACOPHORE-BASED SCREENING MODELS 

TO IDENTIFY INHIBITORS OF INTERLEUKIN 21 AND 

INTERLEUKIN-21R BINDING 

The study screened compounds based on the binding score between interleukin 

21 and its receptor interleukin 21R (IL-21/IL-21R) through a pharmacophore model. 

The results yielded two models: pharmacophore model P-1 (Tyr129, Met70, Asp72) and 

pharmacophore model P-2 (Tyr36, Met70, Asp72). Screening was conducted across two 

large databases, the ZINC database (18,471 compounds) and the ChEMBL database 

(585 compounds).  

The screening results for model P-1 identified 24 compounds from ZINC and 50 

compounds from ChEMBL, while model P-2 identified 80 compounds from ZINC and 

252 compounds from ChEMBL. These screened compounds were further filtered using 

Lipinski's Rule of Five, resulting in 5 compounds from ZINC and 2 compounds from 

ChEMBL for model Ph-1, and 7 compounds from ZINC and 9 compounds from 

ChEMBL for model Ph-2.  

Docking results of the 23 selected compounds with interleukin 21, showing 

interactions with 8 or more amino acids, revealed that 19 out of 23 compounds had good 

binding affinities (∆G < -2 kJ/mol), with CHEMBL176689 (-16.3527 kJ/mol) and 

CHEMBL1198616 (-11.8833 kJ/mol) exhibiting the best docking scores. However, 

CHEMBL176689's binding site deviated from the Met70 position.  

This study helps to screen compounds with the potential to be developed into 

small molecule drugs that inhibit IL-21/IL-21R in rheumatoid arthritis.  

Keywords: Interleukin 21, interleukin 21R, docking, rheumatoid arthritis, beta-

amyloid peptide, docking, virtual screening.  

 


