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1. INTRODUCCIÓN

Desarrollo de fármacos: El desarrollo de los fármacos es un proceso complejo que comienza con la identificación de compuestos que se unen a un blanco terapéutico o que
muestran actividad biológica en un ensayo de cribado. Los métodos clásicos de desarrollo de fármacos consisten en un proceso complejo que pasa por distintas fases que, en
conjunto, conllevan un gasto elevado de tiempo y dinero. Así, una de las líneas de investigación actuales es encontrar alternativas a los métodos clásicos de desarrollo de
fármacos de cara a minimizar tanto el tiempo como la inversión requeridos por estos. Entre ellos se encuentra el diseño de fármacos asistido por computadora (DIFAC).

DIFAC: tiene como principio entender las
relaciones estructura-actividad biológica o
farmacológica de compuestos. Dentro del DIFAC o
Química Computacional, sus objetivos pueden
ser:

➢ Diseño o identificación de nuevos compuestos

➢ Seleccionar candidatos

➢ Optimizar líderes

Modelado molecular: Dentro de la Química computacional se
encuentra el modelado molecular, que se trata de una herramienta que
permite interpretar de manera racional el proceso de interacción
molécula-receptor, y proporciona datos fiables que permiten predecir el
comportamiento del sistema

Docking: es un método que predice la conformación preferida de una
molécula, al estar unida a otra, con el fin de formar un complejo estable
(E < 0).

CISPLATINO
Propiedades moleculares:
➢ E.  HOMO: -8,58 eV
➢ E. LUMO: 0,44 eV 

Propiedades termodinámicas:
➢ Tf: 270ºC

Mecanismo de acción: agente alquilante
1) Añaden grupos alquilo a las bases

nitrogenadas del ADN
2) Se forman enlaces cruzados en el ADN
3) mal emparejamiento de nucleótidos

mutaciones
4) Por último: ruptura del ADN

Principal problema del cisplatino: toxicidad,
falta de especificidad de la terapia
antitumoral.

MCM-41
Se trata de un material mesoporoso con una estructura jerárquica de una familia de sólidos de silicato y alumosilicato 
que consiste en una estructura regular en forma de un cilindro mesoporoso que forma un sistema de poro. 
Características:

➢ Diámetro de poro ajustable
➢ Distribución del poro exacta
➢ Volumen de poro grande
➢ Superficie grande  

2 Å

4 Å

2. OBJETIVOS

➢ Revisión bibliográfica
o Técnicas computacionales 
o Cisplatino, MCM-41 

➢ Aplicar técnica de docking a las moléculas 
de interés manejando:
o Spartan’14 Parallel Suite
o Hex8.0.0

➢ Averiguar si se puede utilizar MCM-41 como 
transportador del cisplatino

3. MATERIAL Y MÉTODOS

Desde 2015
Desde 2000

En Spartan’14: Método semiempírico
(fundamento: “Hamiltoniano”).
En Hex: Correlación ShapeOnly,
tamaño de poro 0,6Å

4. RESULTADOS Y DISCUSIÓN

Bibliografía:
El uso de nanopartículas mesoporosas como el MCM-
41 ha sido objeto de estudio para el transporte del
cisplatino debido al interés por disminuir la toxicidad y
aumentar la selectividad sobre células tumorales de
esta molécula.

Docking:
El tamaño del cisplatino le permite albergarse dentro
de la molécula de MCM-41.
Existen interacciones entre MCM-41 y cisplatino:
- Enlaces de hidrógeno
- Fuerzas electrostáticas
Energía de unión: -99U (fuerza intermedia)
El flujo es importante para la inclusión de millones de
moléculas de cisplatino en el interior del MCM-41.

5. CONCLUSIONES
En los últimos años el descubrimiento y desarrollo de
fármacos ha avanzado a pasos agigantados.
El docking es una técnica ampliamente desarrollada en los
programas informáticos utilizados y permiten obtener
información rápidamente.
las interacciones que se producen entre las dos moléculas
son a través de los nitrógenos del cisplatino y los grupos
silanol del MCM-41.
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Ventajas del uso de
MCM-41 como
transportador del
cisplatino:
-  de la eficacia
terapéutica del
principio activo.
- Mayor estabilidad
del fármaco en
medio fisiológico.

- Mayor especificidad del tratamiento.
- Menores efectos adversos secundarios.
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MÉTODOS COMPUTACIONALES EN EL 

DISEÑO DE FÁRMACOS

Directos

- Modelización

- Docking

- Binding

Indirectos

- QSAR

- Farmacóforo

- Diversidad Molecular


