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Estudio de la interaccion entre el acido ursélico y la cinasa BRAF, un acercamiento computacional para el
tratamiento del melanoma

Giovanny Aguilera-Duran, Maria Del Refugio Cuevas-Flores, Antonio Romo-Mancillas

Universidad Auténoma de Zacatecas
El melanoma es uno de los canceres con mayor tasa de mortalidad debido a su capacidad de realizar metastasis. Una de las principales
dianas farmacoldgicas en melanoma es la cinasa BRAF, la mutacion mas comin es BRAFVB00E y se ha reportado en el 50-90% de los
pacientes con melanoma. El acido ursdlico (UA) es un triterpeno pentaciclico con amplia variedad de actividades biolégicas, una de las
mas estudiadas es su capacidad anticancerigena. En este trabajo reportamos el perfil de interaccién de vemurafenib-OMe, dabrafenib y
UA con la cinasa BRAF Encontramos que el UA, al igual que los inhibidores, presenta interacciones de tipo puente de hidrégeno e
interacciones hidrofébicas de tipo Van der Waals y mt-stacking.

Sintesis y evaluacioén in vitro de compuestos N-aciliperidinas como ligandos del receptor sigma-1

02 Wendy Yasmin Arratia-Damian, Myrna Déciga-Campos, Bernard Wiinsch, Hector Torres-Gomez, Emanuel Hernandez-Nufiez, Blanca
Colin-Lozano, Gabriel Navarrete-Vazquez

Facultad de Farmacia, UAEM

El dolor neuropatico es “un dolor causado por una lesion o enfermedad en el sistema nervioso somatosensorial” que afecta a millones de
personas. Los farmacos empleados muestran poca eficacia y numerosos efectos adversos, los receptores o1 se han convertido en una
diana terapéutica de interés. En este proyecto se llevdé a cabo la sintesis de compuestos de tipo n-acilpiperidinas como ligandos del
receptor sigma-1 (WAD 1-14). Los compuestos presentaron propiedades farmacoldgicas apropiadas en la evaluacion in silico. En la
evaluacion in vitro, los compuestos WAD-2 y WAD-5 mostraron valores de afinidad en el bajo orden nanomolar, catalogandose como leads
experimentales.

BIOMX-DB: Aplicacion web para la base de datos de productos naturales mexicana, BIOFACQUIM

03 Fernando Martinez-Urrutia, José L. Medina-Franco

Facultad de Quimica, UNAM

Las bases de datos de productos naturales son una parte integral de la quimiocinformatica y el disefio de farmacos asistido por
computadora. En este proyecto presentamos el desarrollo e implementacion de BIOMX-DB, una base de datos basada en web abierta y de
libre acceso. BIOMX-DB mejora las caracteristicas de la base de datas de productos naturales mexicana existente, BIOFACQUIM, al
incorporar capacidades avanzadas de busqueda, filtrado y descarga. La interfaz facil de usar de BIOMX-DB tiene como objetivo
proporcionar una experiencia intuitiva a los investigadores. Para un acceso fluido, BIOMX-DB esta disponible gratuitamente en
www.biomx-db.com.

Disefio de andlogos de N,N-dietil-meta-toluamida y afinidad in silico a receptores de moléculas odoriferas
04 como repelentes de mosquitos

Aldair Castillo Agustin, Juan Gabriel Navarrete Vazquez, Carlos Martinez Conde

Facultad de Farmacia, UAEM
Las enfermedades transmitidas por mosquitos han aumentado en los ultimos afios. Una alternativa contra este problema es el uso de
repelentes, en este proyecto se pretende disefiar una serie de analogos de DEET. Como objetivo se planted estimar in silico la posible
actividad repelente de los compuestos disefiados, asi como sus caracteristicas farmacocinéticas y toxicoldgicas, utilzando diversos
programas quimioinformaticos. Todos los compuestos disefiados, presentaron una calificacion muy satisfactoria en el analisis de consenso
farmacolégico, haciéndolos candidatos para sus sintesis y su posterior evaluacién en ensayos biolégicos.

Evaluacion preclinica de algunos flavonoides y cumarinas para el tratamiento del asma

05 Marlen Miuler Mulero Navarrete, Jesus Rivera Islas, Josué Martinez Miranda, Francisco Hernandez Luis, Diego Vinicio Figueroa
Castillo, Giovanni Daniel Pecina Jiménez, Angélica Flores Flores

Facultad de Farmacia, UAEM

El asma es una enfermedad caracterizada por la inflamacion de las vias respiratorias y actualmente existe un tratamiento farmacoldgico
para el control de los sintomas, sin embargo, este genera efectos adversos originando que el paciente recurra al uso de la herbolaria,
donde se destacan plantas ricas en compuestos fenolicos por sus antecedentes farmacoloégicos. El objetivo de este proyecto es establecer
el potencial antiasmatico de flavonoides y cumarinas, a través de modelos in silico y ex vivo. Se predijeron las propiedades fisicoquimicas y
ADMETox de las moléculas de interés y se evalud el efecto traqueorrelajante en un modelo ex vivo.



Evaluacién in silico e in vitro de derivados de Eugenol como inhibidores de la interaccién entre el RBD de la
proteina Spike del SARS-CoV-2 y el receptor ACE2

06 Timoteo Delgado Maldonado, Alonzo Gonzalez-Gonzalez, Adriana Moreno-Rodriguez, Bryan German Pineda Cagua, Mailyn
Stephany Porras Garcia, Alma D. Paz-Gonzalez, Gildardo Rivera

Instituto Politécnico Nacional y Universidad Autcénoma “Benito Juarez” de Oaxaca

Los inhibidores de la interaccion entre la proteina spike (S) del SARS-CoV-2 y la ACE2 humana representan una opcion como agentes
antivirales. Este estudio consistid en un protocolo de estudios in silico e in vitro para identificar y evaluar derivados de eugenol como
inhibidores de la unién Spike (RBD)-ACE2. Los resultados obtenidos condujeron a proponer los compuestos LB-1 (-5.7 kcal/mol) y LB-2 (—
6.0 kcal/mol) como los mas promisorios, de los cudles sdlo el LB-1 evidencid un valor de inhibicién en el rango micromolar (IC5; = 16 pM)
con minima toxicidad (CCgz 200 uM).

Analisis in silico del canal de calcio dependiente de voltaje tipo T subunidad a1G (CACNA1G) y su respuesta
07 a anticonvulsivos

Beatriz Hernandez Estrada, Giovanny Aguilera Duran, Rubén Antonio Romo Mancillas

Universidad Auténoma de Querétaro

La epilepsia, afecta a 70 millones de personas a nivel mundial. Aunque existen farmacos antiepilépticos, su mecanismo de accién no esta
completamente comprendido. En este estudio, se analizd la interaccion de anticonvulsivos con el canal de calcio CACNA1G mediante
herramientas computacionales. Los resultados revelaron aminoacidos relevantes para la actividad anticonwulsiva y se calcularon las
energias de union de varios farmacos, destacando flunarizina, levetiracetam y cannabidiol. Sin embargo, otros como trimetadiona y
zonisamida mostraron baja afinidad, sugiriendo posibles sitios de unién distintos. Este enfoque in silico promueve el disefio de farmacos
mas efectivos contrala epilepsia.

Evaluacion de acidos hidroxamicos derivados de cisteina como agentes citotéxicos frente a lineas celulares
08 cancerosas

Josué Martinez Miranda, Dolores Aguilar Cazares, José Sullivan Lépez Gonzales, Francisco Hernandez Luis

Facultad de Quimica, UNAM

El cancer es un término genérico para denominar a un grupo de enfermedades caracterizado por un crecimiento anormal de células mas
alld de su capacidad fisiologica normal, el cual causé 9.95 millones de defunciones en el afio 2020, siendo un importante problema de
salud a nivel mundial. Si bien en la actualidad se disponen de diversos agentes quimioterapéuticos para su tratamiento, su principal
caracteristica es la poca selectividad para atacar a las células cancerosas, por lo cual en este proyecto se propone la obtencion de
moléculas con posible actividad dual {inhibidoras de la enzima Glioxalasa-1 (glio-1) e inductoras de ferroptosis).

Busqueda racional de inhibidores de la PAD4 para el tratamiento de enfermedades crénico-degenerativas

09 Bryan German Pineda Cagua, Timoteo Delgado-Maldonado, José Miguel Quintero, LenciKarina Vazquez Jiménez, Eliud Eliud
Ulises Aguilar Duran, Alfredo Juarez Saldivar, Gildardo Rivera Sanchez, Edgar Eduardo Lara Ramirez
Centro de Biotecnologia Gendmica, IPN
Las PADs se encuentran desreguladas en tejidos con prevalencia de enfermedades crénico-degenerativas asociadas con procesos
inflamatorios. Se selecciond el isotipo IV como blanco farmacoldgico (PAD4) para potenciales inhibidores de origen natural. A partir de un
cribado virtual basado en ligando (compuestos activos de CHEMBL e inhibidor BAG), acoplamiento consenso y dinamica molecular se
identificaron 10 compuestos de 29.132 obtenidos de la base de datos COCONUT; los tres mejores tuvieron un puntaje consenso escalado
de 0.68, 0.61 y 0.51; también interactuan con al menas 3 de los 5 residuos cataliticos y las predicciones ADMET y PASS los confirman
como potenciales inhibidores, asi que se evaluaran in vitro.

Disefio de un farmacoforo basado en sulfocumarinas para la obtencién de compuestos con potencial

actividad inhibitoria selectiva de la anhidrasa carbénica IX

ilberto Vargas Salas, Timoteo Delgado-Maldonado, Eyra Ortiz-Pérez, José Efrain Caballero, Eduardo Castillo Valencia, Brayan
10 Gilb v Salas, Ti Delgado-Maldonado, Eyra Ortiz-Pé José Efrain Caball Eduardo Castillo Valencia, B

Leonardo Méndez Molina, Gildardo Rivera
Centro de Biotecnologia Genomica, IPN

La isoforma IX de la anhidrasa carbdnica (ACIX) es una diana terapéutica validada para la busqueda de tratamientos contra el cancer,
debido a su alta tasa de expresién en tumores hipdxicos y la regulacion del pH intracelular en las células cancerigenas. En este estudio se
llevé a cabo un cribado virtual basado en farmacadforo de la base de datos MolPort para obtener potenciales inhibidores de la ACIX. A
través de un analisis de acoplamiento molecular y perfil de interacciones proteina-ligando se propone que los compuestos MolPort-1 (-
8.081 kcal/mol) y MolPort-2 (-8.437 kcal/mol) son potenciales inhibidores selectivos de ACIX.

Sintesis de tiazolidindionas y barbituratos derivados del sirigaldehido como ligandos virtuales de PPARy

1 1 Maria Fernanda Garita-Velazco, Blanca Colin-Lozano, Emanuel Hernandez-Nufiez, Gabriel Navarrete-Vazquez

Tt ad A, - i I ITAEM
Facultad de Farmacia, UAEM

Se ha descrito ampliamente la actividad antidiabética de moléculas de tipo tiazolidindiona y acido barbiturico. En este proyecto se
plantearon dos derivados del siringaldehido que contengan los ntcleos tiazolidindiona(FGV1)/barbititico(FGV2) con probable actividad
antidabética mediada por la unidon con el PPARy. Los compuestos se sintetizaron mediante sintesis convencional y a través del uso del
reactor de temperatura y presion controlada (monowave) y de microondas realizando una sustitucion nucleofilica bimolecular y
posteriormente una condensacién de Knoevenagel. A través de un analisis de consenso farmacolégico se determind que el compuesto
FGV-1 posee las mejores propiedades ADMET y es un hit computacional seguro.



Disefio, Sintesis y Biosimulacién de Homélogos del compuesto NS-398 como bioisosteros de la Nimesulida

12 José Daniel Sanchez-Valencia, Gabriel Navarrete-Vazquez, Abraham Alberto Gutiérrez-Hernandez

Facultad de Farmacia, UAEM

La nimesulida es un antiinflamatorio no esteroideo (AINE) e inhibidor selectivo de la COX-2, ampliamente utilizado por su eficacia en el
tratamiento del dolor y la inflamacion, sin embargo, fue retirado del mercado en 2020 por la COFEPRIS debido a su hepatotoxicidad. El
compuesto NS-398 es un analogo de nimesulida que por la naturaleza de su estructura quimica no produce el metabolito hepatotoxico y
gue ha demostrado eficacia terapéutica. En este proyecto se disefiaron homdlogos del NS-398, basado en el disefio de la nimesulida, con
la finalidad de desarrollar moléculas que conserven la eficacia terapéutica deseable, pero con una mayor seguridad y tolerabilidad
hepatica.

Optimizaciéon de la actividad giadicida y la solubilidad a través del desarrollo del Retroalbendazol un
regioisémetro del albendazol

13 Carlos Martinez-Conde, Blanca Colin-Lozano, Emanuel Herndndez-Nufiez, Lilian Yeépez-Mulia, Rodrigo Aguayo-Ortiz, Jaime
Escalante-Garcia, Julio C. Rivera-Leyva, Jessica N. Sanchez-Carranza, Elizabeth Barbosa-Cabrera, Gabriel Navarrete-Vazquez

Facultad de Farmacia, UAEM

Las parasitosis causadas por Giardia lamblia, requieren tratamientos farmacoldgicos efectivos. El disefio y sintesis de Retroalbendazol
(RetroABZ), un regioisémero del Albendazol, busca superar limitaciones como toxicidad y resistencia. Estudios in vitro revelaron que
RetroABZ es 2.3 veces mas potente que Albendazol contra G. lamblia, mientras que en modelos in vivo, fue 11 veces mas activo. Ademas,
RetroABZ mostrd una solubilidad acuosa 23 veces mayor que Albendazol. Estos hallazgos posicionan a RetroABZ como un candidato
terapéutico prometedor para giardiasis y otras parasitosis, superandola limitacion de baja solubilidad del Albendazol.

Obtencidén y analisis de materiales supramoleculares a partir de esteroides

14 Fermin Flores Manuel, Ma. Guadalupe Hernandez-Linares, Gabriel Guerrero-Luna, Abraham Canella Zaleta

Benemerita Universidad Autonoma de Puebla

En el disefio de materiales supramoleculares existe un proceso novedoso que ha ganado gran importancia en la industria farmacéutica
llamado “cocristalizacion” mediante esta técnica, un material molecular (organico) puede combinarse con otros materiales adecuados para
dar lugar a diferentes productos con multiples utilidades. Los esteroides cuentan con una amplia gama de propiedades bioldgicas que los
convierte en una de las familias con mayor investigacion, desarrollo y aplicacién en el campo de la ciencia y medicina. En nuestro trabajo
se aborda la aplicacion de esteroides con el grupo funcional oxima en la obtencion de materiales supramoleculares para su posible
aplicacion farmacolégica.

Caracterizacién quimioinformatica de una base de datos de productos naturales enfocada a dianas contra la
diabetes mellitus

15

Jimena Garcia Vazquez, Juan Felipe Avellaneda Tamayo, José Luis Medina Franco

Facultad de Quimica, UNAM

DiaNat-DB es una base de datos molecular publica sustentada en la revision exhaustiva de articulos cientificos. Tras su actualizacion en el
presente proyecto, cuenta con informacion de 615 moléculas de origen natural con posible utilidad en el tratamiento de la diabetes
mellitus. Entre ellas, 192 se consideran activas frente a DGAT-1, DPP-IV, FBPasa, Glucocinasa o Fructocinasa. La caracterizacion del
contenido quimico y la cobertura del espacio quimico de la versién actualizada de DiaNat-DB se llevé a cabo a través de herramientas
guimioinformaticas, con la finalidad de identificar tendencias o patrones de interés en el desarrollo de farmacos.

Analisis in silico de alicina sobre blancos farmacolégicos de E. coli y determinacién de su actividad
antibacteriana in vitro

1 6 José Alfredo Guevara Torres, Sonia Leticia Ramirez Varela, Raul Argiello Garcia, Jessica Ortega Balleza, Anyela Milena Velasco
Estévez, José Miguel Quintero Solano, Gildardo Rivera Sanchez, Lorenzo Ulises Osuna Martinez

Facultad de Ciencias Quimico-Bioldgicas, Universidad Auténoma de Sinaloa

La resistencia bacteriana a diversos farmacos es un problema de salud publica mundial. Alicina, compuesto bioactivo de Allium sativum ha
sido reconocida por su potencial terapéutico gracias a sus propiedades antibacterianas. Se realizaron estudios de acoplamiento molecular
de alicina dirigidos a blancos farmacologicos de E. coli y ensayos de inhibicién en una cepa multirresistente (aislado clinico). Alicina
presentd la mejor afinidad al sitio activo de AcrB (-4.952 kcal/mol), mientras que su concentracion minima inhibitoria fue de 12.5 pM.
Nuestros resultados sugieren que alicina presenta potencial antibacteriano contra cepas multirresistentes de E. col.

Investigacién de Moléculas Activadoras para DNMT1: Un Enfoque Computacional

1 7 Massyel S. Martinez Cortés, José Luis Medina Franco

Facultad de Quimica, UNAM

La ADN metiltransferasa 1 (DNMT1) es un objetivo epigenético crucial para el desarrollo de los mamiferos, y su funcién adecuada es
esencial. Aunque existen farmacos inhibidores de DNMT1 utilizados en terapias contra el cancer, este proyecto se enfoca en encontrar
activadores debido a su potencial en tipos de cancer con hipometilacién del ADN. Se investigaron compuestos reportados como
activadores de DNMT1 y se realiz6 un modelo de farmacoforo para identificar nuevas moléculas. Los ensayos bioquimicos revelaron que
11 compuestos activan DNMT1 con una actividad enzimatica superior al 150%.



