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INTRODUCCION

El dengue es una enfermedad virica transmitida por mosquitos que se ha
propagado rapidamente, aumentando el nimero de infectados y las tasas de
mortalidad a nivel mundial. Dado que no existe un tratamiento especifico, es
crucial identificar compuestos antivirales.

OBJETIVO

Evaluar compuestos derivados de especies vegetales presentes en la
provincia de Misiones como potenciales inhibidores de la proteina NS5 del
dengue utilizando técnicas de acoplamiento y dinamica molecular para
predecir sus interacciones bioldgicas.

METODOLOGIA

Se evalud la afinidad de unién de compuestos bioactivos derivados
de Ilex paraguariensis, Camellia sinensis, Diatenopteryx sorbifolia,
Moringa oleifera y Carica papaya con la proteina NS5 del virus del
dengue mediante anadlisis de acoplamiento molecular.
Posteriormente se realizaron simulaciones de dinamica molecular
para examinar las interacciones de los complejos mas
prometedores. Adicionalmente, se evaludo la citotoxicidad del

compuesto con el mejor desempeno.

Ilex paraguariensis

SITIO ACTIVO

Camellia sinensis Moringa Oleifera

Carica Papaya

RESULTADOS

Entre los 11 compuestos evaluados, el flavonoide quercetina-3-
rutindsido, mostrd la mayor afinidad de union con el sitio activo de la
ARN polimerasa dependiente de ARN (RdRp) de la proteina NS5 en los
cuatro serotipos del virus del dengue, con energias de enlace que
varian entre -8,7 kcal/mol y -9,8 kcal/mol. Ademas, los complejos
proteina-ligando presentaron mayores fluctuaciones en RMSD,
indicando una mayor flexibilidad estructural en presencia del
ligando. El compuesto bioactivo quercetina-3-rutindsido, no presentd
un riesgo significativo de toxicidad oral y tiene un 64% de
probabilidad de no ser citotdxico.
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Interacciones entre la proteina NS5 del serotipo 4 del virus del dengue y el ligando quercetina 3-rutinosido. Se induye una
vista 3D que destaca la posicidn del ligando en el sitio activo, junto con un mapa 2D que resalta las interacdiones clave.

CONCLUSIONES

El metabolito quercetina-3-rutinosido derivado de Jlex
paraguariensis demuestra una alta afinidad de union con la RdRp de la
proteina NS5 de todos los serotipos del virus del dengue y posee un
perfil de seguridad favorable, destacandose como un candidato
prometedor para el desarrollo de tratamientos antivirales.
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Andlisis /in silico de toxicidad: A) Clase de toxicidad; B) Porcentaje de citotoxicidad para quercetina 3-rutindsido
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