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Résumeé

L'alpha—glucosidase est une protéine essentielle dans le processus de
digestion des glucides dans le systeme digestif. L'alpha—glucosidase humaine
est également une cible principale de nombreux médicaments utilisés pour le
traitement du diabéte de type 2, en formant un complexe binaire avec ces
médicaments. Pour inhiber I'action de ces enzymes, nous avons effectué une
étude informatique utilisant le docking moléculaire a I’aide du programme
Molegro Virtual Docker afin de contribuer a la découverte et au développement
de nouveaux inhibiteurs ciblant I'enzyme alpha—glucosidase humaine. Nous
avons étudié les interactions produisant entre certains dérivés flavonoides et
le site actif de cette enzyme. Nous nous appuyons sur un composé de
référence qui a déja prouvé son efficacité, qui est le miglitol. L’analyse des
résultats du docking moléculaire nous a conduits a sélectionner des composés
intéressants ayant théoriquement une bonne affinité pour I’g—glucosidase

humaine.

MOTS CLES

Alpha glucosidase, diabéte, docking moléculaire.



Abstract

Alpha—glucosidase is an essential protein in the digestive system’s
carbohydrate digestion process. Human alpha—glucosidase is also the main
target of many drugs used to treat type 2 diabetes and forms binary complexes
that link in to these drugs. To inhibit the action of these enzymes, we
performed molecular docking computational studies using the Molegro Virtual
Docker program to contribute to the discovery and development of new
inhibitors targeting the human alpha—glucosidase enzyme. We studied the
interactions between certain flavonoid derivatives and the active site of this
enzyme. We relied on a reference compound which has already proven its
effectiveness, namely miglitol. The analysis of the molecular docking results
led us to select interesting compounds that theoretically have a good affinity

for human g—glucosidase.

KEYWORDS

Alpha glucosidase, diabetes, molecular docking.
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