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Resultados obtenidos del proyecto de investiga8@2016
1. Proyectos Activos

Durante este periodo se han realizado estudiosalecaolar docking y simulaciones de
dindmica molecular, donde se ha analizado el cammiento de diferentes derivados
bencimidazélicos que mostraron actividad promisorfabiendo la fosfoglicerato mutasa
(EhPGAM) de Entamoeba histolytica, con el objetivo de identificar las caracterigica
estructurales que favorecen la actividad de gstede sistemas. Este estudio sera util para
el disefio de nuevos amebicidas.

Figura 1. Modos de unidn de diferentes derivados bencimitamsien EnPGAM.

Por otra parte se estudid la estabilidad de sistermaoleculares como los complejos de
inclusion entre farmacos derivados del bencimidagalbendazol , compuesto alfa |,
CMC12) y 2-HidroxipropilB-Ciclodextrina, mediante un analisis RMSD. Los heslos
predicen una alta estabilidad del complejo AlfaHR$-CD al obtener un score bajo y
constante, ademas de predecir interacciones nafittodextrina que se validaran
utilizando RMN.
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Figura 2. Andlisis RMSD compuesto Alfa/2-HP-CD.
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Finalmente, se ha avanzado en la identificacionesteucturas derivadas de piridinas
trisustituidas, las cuales podrian inhibir a lat@iwa cinasa B (AKT), en esta parte se han
realizado simulaciones de dinamica molecular y aediculado la energia del complejo
dindamico AKT cinasa-ligando por medio del método NMBSA (Molecular mechanics
Poisson—Boltzmann surface area) y del método Lie@r Interaction Energy).

Figura 3. Nuevas piridinas encontradas como inhibidoreAK&
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