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INTRODUCCIÓN

En el mundo, 1 de cada 6 muertes se

debe al cáncer.1

Ciertas proteínas se consideran objetivos

contra el cáncer.2

METODOLOGÍA

RESULTADOS Y DISCUSIONES

CONCLUSIÓN

REFERENCIAS

Ciertas estructuras se consideran

privilegiadas por su potencial bioactivo.3

Este estudio explora el potencial

antiproliferativo de híbridos tiazólicos

frente a ERα, EGFR, mTOR y tubulina

mediante acoplamiento molecular.
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El protocolo usado en el estudio de acoplamiento

molecular se validó reproduciendo las poses de los

ligandos nativos de cada modelo proteico estudiado.4

De los híbridos estudiados, los TzCum y especialmente

TzBF presentaron interacciones relevantes y energías de

afinidad (EA) menores a la de los ligandos nativos frente

a EGFR y tubulina, indicando mayor estabilidad.

El derivado TzBf2 presentó el mejor perfil energético y de interacción frente a los receptores

estudiados, lo que sugiere que posee el mayor potencial antiproliferativo.

Proteína
Intervalo de EA (kcal/mol)

TzCh TzCum TzBF

ERα -8.17 a -8.23 -8.35 a -10.08 -8.44 a -10.2

EGFR -8.76 a -8.97 -9.64 a -9.95 -11.02 a -11.31

mTOR -7.4 a -7.78 -7.83 a -8.26 -7.69 a -8.46

Tubulina -8.49 a -8.93 -10.66 a -12.16 -11.53 a -12.25

Cuadro 1. Resultados de EA del acoplamiento molecular.A B

C D

EA: -11.43 kcal/mol

RMSD: 1.381 Å

EA: -7.4 kcal/mol

RMSD: 1.782 Å

EA: -8.77 kcal/mol

RMSD: 0.687 Å

EA: -9.92 kcal/mol

RMSD: 1.019 Å

Figura 1. Re-acoplamiento molecular. A) 4-hidroxitamoxifen. B) 

Erlotinib. C) Torin 2. D) Colchicina.
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