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INTRODUCCIÓN
El virus Chikungunya (CHIKV), transmitido por mosquitos
Aedes, causa fiebre Chikungunya, caracterizada por fiebre,
erupción cutánea y artralgia. En muchos casos, la fase
aguda es seguida por una poliartritis discapacitante. CHIKV
es un virus de ARN monocatenario positivo, con dos
marcos de lectura abiertos que codifican las proteínas no
estructurales (nsP1 a nsP4) y estructurales. La proteína
nsP2, debido a su actividad de proteasa, escinde el
precursor P1234 en proteínas no estructurales, lo que es
fundamental para la replicación viral. Su sitio activo
(Cys1013 y His1083) es un objetivo atractivo para el
desarrollo de antivirales.
Por su parte, la yerba mate (Ilex paraguariensis A.St. Hil) es
una planta típica de regiones subtropicales y nativa de
América del Sur, reconocida por sus propiedades
farmacológicas, atribuibles a su alto contenido de
compuestos polifenólicos. Estos compuestos presentan
propiedades antioxidantes y antivirales, lo que los
convierte en candidatos prometedores para estudios de
interacción con proteínas virales.

OBJETIVO
Evaluar la capacidad de inhibición de metabolitos
derivados de la yerba mate sobre la proteína nsP2 del virus
Chikungunya.

METODOLOGÍA
Se descargaron cuatro metabolitos de yerba mate (3-ácido
cafeoilquínico, 5-ácido cafeoilquínico, ácido
dicafeoilquínico y quercetin rutinósido) de PubChem, y la
proteína nsP2 (ID: 3TRK) de Protein Data Bank (PDB). El
acoplamiento molecular se realizó en PyRx, y las
interacciones entre los ligandos y el sitio activo de la
proteína se analizaron con Discovery Studio.

RESULTADOS
A continuación se presentan los valores de energía de

unión obtenidos para los metabolitos evaluados:

En estas imágenes se observan los resultados del
acoplamiento molecular, demostrando mayor afinidad
aquellos con valores de energía de unión más negativos.

CONCLUSIONES
El ácido dicafeoilquínico y el quercetin rutinósido muestran las mayores afinidades de unión con la proteína nsP2 del CHIKV,
lo que sugiere un potencial inhibitorio. Estos metabolitos podrían ser valiosos en el desarrollo de nuevos antivirales contra
el CHIKV. Sin embargo, es fundamental realizar estudios adicionales que incluyan dinámica molecular (in silico) y
evaluaciones de citotoxicidad (in vitro) para validar su eficacia y seguridad.
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3-Ácido 
Cafeoilquínico
-7,1 kcal/mol

5-Ácido 
Cafeoilquínico
-6,4 kcal/mol

Ácido 
Dicafeoilquínico

-7,3 kcal/mol

Quercetin
Rutinósido

-7,2 kcal/mol
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