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La desregulacion del metabolismo lipidico en cdncer implica un aumento en la captacién de
lipidos, en la sintesis de acidos grasos enddgenos, en la oxidacién de acidos grasos y la
acumulacién de colesterol, para promover el crecimiento y la progresién tumoral. El uso de
compuestos vegetales es de gran interés debido a que han mostrado efectos significativos
sobre la regulacion del metabolismo lipidico. El objetivo de la investigacidon fue realizar
acoplamientos moleculares de fitoquimicos presentes en el extracto etandlico de hojas de
P. edulis sobre dos enzimas limitantes del metabolismo lipidico como ACC1, ACC2 e HMGCR,
investigacidon que se derivd de resultados in vitro del efecto hipolipemiante del extracto
etandlico de maracuya en unas células de adenocarcinoma de colon SW480. Se realizé el
acoplamiento molecular in silico de 16 fitoquimicos que abarcan alcaloides, triterpenos,
flavonoides y cuatro inhibidores (previamente optimizados con el campo de fuerza
MMFF94) sobre las enzimas Acetil-CoA Carboxilasa (ACC) e Hidroximetilglutaril-CoA
Reductasa (HMGCR) (previamente a los receptores se les habia eliminado todas las
sustancias unidas y las moléculas de disolvente asociadas, ademas de agregar atomos de
hidrégeno polares y cargas Kollman). Adicionalmente, se evaluaron las propiedades
ADMET. Se evidencié que luteolina, acido clorogénico, moupinamida e isoorientina exhiben
mejor calidad de uniéon con HMGCR (kcal/mol<-7,0), en cuanto a la enzima ACC1, pasiflorato
de glucosilo, acido ciclopasifloico E, saponarina y luteolina tuvieron uniéon de calidad
(kcal/mol<-6,3). Por ultimo, el pasiflorato de glucosilo y acido ciclopasifloico E presentaron
acoplamientos moleculares aceptables sobre ACC2 (kcal/mol<-11.7). Los compuestos en su
mayoria presentaron toxicidad baja, y el andlisis ADME determind la facil absorcion en el
sitio del tejido de compuestos bioactivos como acido ciclopasifloico E, pasiflorato de
glucosilo y moupinamida. En conclusién, los compuestos analizados exhiben una mejor
afinidad de unién con las enzimas en comparacién con los inhibidores control.
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