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เทคนิคการคัดสรรเสมือนจริง (Virtual screening) เป็นเทคนิคที่นิยมใช้ในการออกแบบยาสมัยใหม่ ใช้ศึกษาอันตรกิริยาของสารที่สนใจกับเอนไซม์เป้าหมาย โดยการสร้างแบบจำลองบนคอมพิวเตอร์ โดยในงานวิจัยนี้จะใช้เทคนิคทางคอมพิวเตอร์ที่นิยมใช้ในการคัดสรร 2 แบบ ร่วมกัน คือ โมเลคิวลาร์ ดอกกิ้ง (Molecular docking)  และนิวรอนเน็ตเวิร์ค (Neural network) ในการคัดสรรตัวยับยั้งเอนไซม์นิวรามินิเดส (Neuraminidase) จากฐานข้อมูลสารออกฤทธิ์ทางชีวภาพในสมุนไพรไทยจำนวน 50,000 โครงสร้าง สารที่ผ่านการดอกกิ้งแล้ว จะถูกนำมาพิจารณาหมู่ฟังก์ชั่นที่มีผลต่อฤทธิ์ทางยา (Pharmacophoric group) และสร้างแผนภาพ (Map) ด้วยเทคนิคทางนิวรอนเน็ตเวิร์ค คือ Self-organizing maps (SOMs) จากนั้นทำการเปรียบเทียบลักษณะการวางตัวและหมู่ฟังก์ชั่นกับตัวยาที่มีในเอกซเรย์ คือ 4-amino-2-deoxy-2,3-dehydro-N-neuramic acid (4-amino-DANA) ซึ่งเป็นสารยับยั้งเอนไซน์นิวรามินิเดส สุดท้ายจะได้สารที่ผ่านการคัดสรรเพียงไม่กี่สาร ที่คาดว่าสามารถยับยั้งเอนไซม์นิวรามินิเดสได้ โดยในการวิจัยระยะแรก พบว่าสามารถคัดสรรสารออกฤทธิ์ทางชีวภาพจาก 2,684 โครงสร้างลงมาเหลือ 9 โครงสร้าง ซึ่งจะต้องทำการทดสอบประสิทธิภาพของสารนี้ในห้องปฏิบัติการต่อไป จากงานวิจัยที่ผ่านมาพบว่ากระบวนการทางคอมพิวเตอร์ (โมเลคิวลาร์ดอกกิ้ง และนิวรอนเน็ตเวิร์ค) สามารถที่จะคัดสรรสารได้รวดเร็ว คาดเดาคุณสมบัติของสารเพื่อช่วยลดระยะเวลาและลดกระบวนการที่ซับซ้อนทางห้องปฏิบัติการได้
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