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Investigadores de la Universidad Miguel Hernandez de Eilche y el Centro
CénitS colaboran en la busqueda de inhibidores contra el virus del Dengue

e Mié, 02/11/2016

Un estudio sobre la busqueda de nuevos inhibidores contra el virus del Dengue, ha sido publicado en la prestigiosa revista

Drug Design, Development and Therapy [1], por investigadores de la Universidad Miguel Herndndez de Elche [2], utilizando
métodos de prediccion molecular (acoplamiento molecular o Docking) gracias al Supercomputador LUSITANIA 11 [3].

El virus del Dengue (DENV), de la familia Flaviviridae y que puede transmitirse de los animales a los humanos a través de
artrépodos, como garrapatas y mosquitos, supone un riesgo para la salud humana. Por ejemplo, en 2013 causé entre 40 y 58
millones de infecciones sintomaticas, incluyendo 13.586 casos mortales. Sin embargo, a pesar de su enorme impacto en la
salud publica, aln no se han desarrollado terapias antivirales eficaces sobre el DENV y otros flavivirus, ni existen
medicamentos para el tratamiento de sus infecciones, habiendo crecido rdpidamente su incidencia y estimandose que
actualmente existe riesgo de infeccién para la mitad de la poblacién humana.

Concretamente, el presente estudio tuvo como objetivo la busqueda de nuevos inhibidores de la ARN polimerasa dependiente
de ARN NS5 de los cuatro serotipos de DENV, utilizando una biblioteca quimica para llevar a cabo experimentos de
acoplamiento molecular, aplicando posteriormente filtros de seleccién adicionales que llevaron a la identificacién de
compuestos candidatos que, potencialmente, podrian actuar como inhibidores de la polimerasa DENV, eficaces in vitro e in
vivo. En la web http://docking.umh.es [4], creada por estos investigadores, se encuentran disponibles los datos primarios de
los experimentos de acoplamiento moleculares de las diferentes proteinas y bibliotecas quimicas evaluadas.

Estos trabajos de modelado, que han permitido identificar 39 compuestos entre mds de 325.319 (reduciendo a un 0,012% el
nimero de compuestos interesantes), han sido realizados utilizando LUSITANIA II, en un trabajo que abre el camino a otros
investigadores, exponiendo un conjunto delimitado de resultados para ser evaluados, que permitirdn acercar y posibilitar la
creacién de una vacuna contra el virus del Dengue.

Méas informacién:

e Looking for inhibitors of the dengue virus NS5 RNA-dependent RNA-polymerase using a molecular docking approach
[5].

e Simulaciones moleculares de docking (acoplamiento molecular) para buscar potenciales inhibidores de diferentes virus
[6].

Articulo:

¢ Vicente Galiano, Pablo Garcia-Valtanen, Vicente Micol, Jose Antonio Encinar. Looking for inhibitors of the dengue virus
NS 5 RNA-dependent RNA-polymerase using a molecular docking approach. Drug Design, Development and Therapy.
Volume 2016:10 Pages 3163-3181. DOI: https://dx.doi.org/10.2147/DDDT.S117369 [7]

Noticias relacionadas:

¢ La capacidad de cdlculo de supercomputador Lusitania Il contribuye al desarrollo de la primera vacuna contra el
dengue. [Junta de Extremadura [8]] [Extremadura.com [9]] [Regién Digital [10]] [Digital Extremadura [11]]

* El supercomputador extremefio Lusitania Il contribuye al desarrollo de la vacuna contra el dengue. [El Periédico
Extremadura [12]] [La crdnica de Badajoz [13]]

¢ El ordenador Lusitania Il ayuda a conseguir la primera vacuna contra el dengue. [Diario Hoy [14]]
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