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Resumen

La charla aborda un ejemplo de las multiples aplicaciones de las
herramientas computacionales en la biotecnologia, especificamente en el
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descubrimiento de nutracéuticos y esta basada en un articulo cuyo titulo
traducido es: “Acoplamiento molecular multiobjetivo basado en
estructuras y simulaciéon dindmica de genistina, una isoflavona derivada
de la soya, como posible inhibidor de las proteinas de senalizacién del
cancer de mama” [1].

Los nutracéuticos son sustancias que proporcionan beneficios médicos o
de salud, como prevencién y el tratamiento de enfermedades, que
ademas pueden considerarse alimentos o un componente de los
alimentos. En la charla se aborda el estudio de la genistina, una isoflavona
gue puede ser encontrada en la soya como posible inhibidor de las
proteinas de senalizacion del cancer de mama, el tipo de cancer mas
frecuente y la causa mas comun de muerte por cancer en mujeres a nivel
mundial [2].

Dentro de las herramientas computacionales que se utilizaron para llevar
a cabo el estudio, basado en estructuras y simulaciéon dinamica, se
encuentran el docking o acoplamiento molecular, prediccién de
parametros ADME (Absorcion, Distribucion, Metabolismo y Excrecion),
farmacocinética y dindmica molecular [3, 4].

Las proteinas de senalizacién del cancer de mama que se sometieron a
docking molecular en Autodock Vina para estudiar su interaccion con la
genistina fueron ER-alfa y ER-beta receptores de estréogeno, HER 2
receptor-2 del factor de crecimiento epidérmico humano, MUC1
glicoproteina de la superficie celular, CRMP-2 la proteina mediadora de
respuesta a colapsina tipo 2 y CA 15-3 antigeno 15.3 del cancer de
mama.

Los resultados de farmacocinética y parametros ADME mostraron que
en una primera aproximacion tedrica basada en comparaciéon de
estructuras, la genistina cumple con todos los parametros requeridos
para un excelente farmaco novedoso. De los resultados de docking se
analizaron las energias de interacciéon, niumero y tipo de interacciones con
los residuos aminoacidicos, asi como comparacion con los controles tanto
negativos como positivos de cada proteina, y la de mejores resultados
fue CA 15-3 por lo que a este complejo CA 15-3-genistina se aplicaron
calculos de dinamica molecular.
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En conclusion, los resultados obtenidos in silico muestran que la genistina
tiene potencial como agente anticancerigeno para continuar con su
estudio de forma experimental y este es sélo un ejemplo cémo las
herramientas computacionales pueden ser un primer filtro en el
descubrimiento de farmacos y nutracéuticos para hacer el proceso de
busqueda mas rapido y con maximo aprovechamiento de recursos.

Palabras clave: Genistina; docking; modelamiento; cancer; simulacién
molecular.
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