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Existen distintos programas de computacionales
docking, entre los que destacan: ©

conformacionalmente.

CRDOCK o GLIDE: Generan conformaciones del ligando antes de la operacion de docking,
para usarlas posteriormente.

Gold o Autodock: Analizan estructuras segun algoritmos genéticos. Hits experimentales
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FlexX, FRED o Surflex: Se basan en dividir el ligando en fragmentos e ir analizando estos - ? ."
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grupos de rotacion, translacion y
orientacion de ligandos
para luego evaluarlos.

Usado también enGold, Glide, Olsalazina
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Reposicionamiento de farmacos
e Destaca el Cambridge Structural * Destaca el Protein Data Bank (PDB), muy

Database (CSD), con més de un usada por los investigadores. Contiene en * Consiste en encontrar nuevas aplicaciones terapéuticas en farmacos ya disefiados para
millén de estruéturas 3D torno a 100,000 registros y aunque la una enfermedad diferente. Este reposicionamiento ha conseguido ahorrar hasta el 50%

obtenidas por rayos X mayoria son proteinas, también consta de de las inversiones en tiempo y dinero.

: : acidos nucleicos y complejos de ambos. . ) S
e Otros colecciones de ligandos son o R DA D e Durante las ultimas décadas se han usado mucho estas aproximaciones

DrugBank o PubChem, donde no m PD B computacionales para cribar compuestos candidatos a farmacos.

tienes porque tener el cristal real.

PROTEIN DATA BANK * Algunos ejemplos son la Olsalazina, identificado como antiinflamatorio pero
reposicionado como agente anticancerigeno, o el Sildenafil, desarrollado como
antihipertensivo pero efectivo en el tratamiento contra la disfuncion eréctil.

Resultados
» Evidente mejora de las técnicas de docking en las ultimas El éxito en los procesos de cribado virtual

décadas. Gracias a esto ha disminuido notoriamente tanto
tiempo como inversion econdmica en el desarrollo de Nos guiaremos por los valores RMSD (Root Mean Square Devitation), que se refieren a distancias y nos dan una idea de la
farmacos. diferencia estructural de dos topologias.

» Auln asi, el 98% de los farmacos que se comienzan a desarrollar Asi podemos comparar la fiabilidad de un programa de docking frente a una diana terapéutica. Usaremos los valores de
no llega al mercado. Esto es porque las empresas necesitan RMSD para saber como de alejadas estan las soluciones de docking de una estructura de referencia, tras comparar las
beneficio econdmico para sustentar dicho desarrollo. moléculas a estudiar con un complejo (diana unida a un sustrato o a un farmaco con el que se ha cristalizado).

Conclusiones Bibliografia

Morrale, A., Perona, A., Klett, J., Cortés-Cabrera, A., & Dos Santos, H. G. (2012). Disefio de farmacos
asistido por ordenador. Dinamica estructural y disefio de farmacos, 401424.
Rachman, M., Barril, X., & Hubbard, R. (2018). Predicting how drug molecules bind to their protein

, , , , o _ targets. Current Opinion in Pharmacology, 42, 34-39.
Aun asi el numero de moleculas que llega a comercializarse es bastante bajo comparado con McGann, M. (2011). FRED Pose Prediction and Virtual Screening Accuracy. Journal of Chemical

las que se proponen. El objetivo es llegar hasta una molécula lead de forma mas rapiday ' Information and Modeling, 51(3), 578-596.

Se esta aprovechando con rédito el avance de la tecnologia para asi hacer llegar al mercado
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