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INTRODUCCION

En el mundo, 1 de cada 6 muertes se\

debe al cancer.'

Ciertas proteinas se consideran objetivos\
contra el cancer.2
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METODOLOGIA

Ciertas estructuras se consideran\

privilegiadas por su potencial bioactivo.?

Tiazol Benzofurano Cumarina Chalcona

Este estudio explora el potenciaI\
antiproliferativo de hifbridos tiazélicos

Ligandos propuestos Ligandos optimizados

Modelos proteicos Acoplamiento molecular
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RESULTADOS Y DISCUSIONES

El protocolo usado en el estudio de acoplamiento
molecular se validd reproduciendo las poses de los
ligandos nativos de cada modelo proteico estudiado.*

EA: -11.43 kcal/mol *
RMSD: 1.381 A

De los hibridos estudiados, los y especialmente
presentaron interacciones relevantes y energias de
afinidad (EA) menores a la de los ligandos nativos frente

=JEGFRY , indicando mayor estabilidad.

Cuadro 1. Resultados de EA del acoplamiento molecular.
Intervalo de EA (kcal/mol)

EA:-8.77 kcal/emol
RMSD: 0.687 A

Figura 1. Re-acoplamiento molecular. A) 4-hidroxitamoxifen. B)
Erlotinib. C) Torin 2. D) Colchicina.

< Protein
; gieiia T:Ch TCum T2BF
EA: -7.4 kcal/mol & _J‘».é‘f% q q q - 4 ;
SO e ERa P 817a-823 -835a-1008 -8.44a-10.2
EGFR _ﬁg} 876a-897 -964a-995 -11.02a-1131
- mTOR 74a-778 -783a-826  -7.69a-8.46
EA:-9.92 kcal/omol
RMSD: 1.019 A
Tubulina -849a-893 -1066a-12.16 -1153a-12.25

CONCLUSION

El derivado TzBf2 present6 el mejor perfil energético y de interaccion frente a los receptores
estudiados, lo que sugiere que posee el mayor potencial antiproliferativo.
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