Table 1. α-Glucosidase inhibitory activity (IC50) of albendazole derivatives (3a-i)
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*Data represents means SD of triplicate samples obtained from the dose inhibition curve. *Standart drog




Table 2. ADME results of the albendazole derivatives (3a-i)
[image: image2.png]ADME properties 3a 3b 3c 3d 3e 3f 3 3h 3i
Molecular weight (2/mol) 428903 371439 371439 389429 367476 422339 381503 462371 421446
Num H-bond acceptors & 6 6 6 6 6 6 7 6

Num H-bond donors 4 3 3 3 3 3 3 3 3
Num_rotatable bonds 7 8 8 8 8 8 8 5 s

logP 286 3.63 3.63 401 347 424 3.70 3.55 408
TPSA (A7) 13195 10747 10747 10747 10747 10747 10747 11670 10747
Absorption (%) 6348 7182 712 7192 7182 7192 7182 6873 7192
LogK, (skinpermeation 565  -575 575 579 554 524 537 590 550

(cm/s)





Table 3. Types of interactions of the compounds 3a-i and small reference ligands with the binding site residues of α-glucosidase enzyme. 

	Compounds
	Binding energy

ΔG (kcal/mol)
	Binding

site
	Distance (Å)
	Hydrogen bond

interactions

(A/D)**

	3a
	-9.3
	A
	2.80

1.80

2.59

2.66
	Asp392 (A)

Arg428 (D)

Arg428 (D)

Arg428 (D)

	3b
	-7.7
	A
	2.50
	Arg428 (D)

	3c
	-8.4
	A
	2.25
	Arg428 (D)

	3d
	-7.9
	A
	2.88

2.49

2.25
	Trp391 (D)

Arg428 (D)

Arg428 (D)

	3e
	-8.4
	A
	2.31

2.97

2.78
	Arg428 (D)

Val446 (A)

Gln447 (D)

	3f
	-7.3
	A
	2.87
	Glu429 (A)

	3g
	-7.9
	A
	2.87
	Arg428 (D) 

	3h
	-7.3
	A
	2.84
	Arg428 (D) 

	3i
	-8.4
	A
	2.71

2.27

3.02
	Trp391 (D)

Asp568 (A)

Glu771(A)***

	ACB
	-8.1
	A
	3.09

3.16

3.09

1.97

3.33
	Glu443 (A)

Val446 (A)

Asp568 (A)

Trp710 (D)

Glu771 (A)

	GLC
	-5.5
	A
	1.84

2.26

2.73

2.46

2.72
	Trp391 (D) 

Arg428 (D)

Arg428 (D)

Gly566 (A)

Asp568 (D)

	DNJ
	-5.4
	A
	2.54

2.13

2.69

1.98

2.37
	Trp391 (D)

Gly566 (A)

Gly566 (A)

Trp710 (D)

Trp710 (D)

	MGL
	-5.5
	A
	2.27
	Gly566 (A)

	KJB
	-6.1
	A
	2.41

2.75
	Ile362 (A)

Glu429 (A)

	
	-6.4
	B
	2.66

2.21

2.44

2.46

1.96

2.33

2.62
	Leu50 (A)

His51 (A)

Phe56 (A)

Asp61 (A)

Arg209 (D)

Arg209 (D)

Arg209 (D)


*ACB: Acarbose; GLC: Glucose; DNJ: Deoxynojirimycin; MGL: Miglitol; KJB: Kojibiose. **A: H-bond acceptor; D: H-bond donor.*** Halogen bond.

