EDITORIAL

Molecular Docking: una poderosa
herramienta para el disefio de farmacos

En la actualidad el método de acoplamiento molecular
-molecular docking- es considerado una valiosa
herramienta en la industria farmacéutica vy
biotecnoldgica para la identificacion y desarrollo de
nuevas moléculas con posible actividad terapéutica.
Este interesante instrumento bioinformatico cumple
con los principios béasicos del modelo clésico Ilave-
cerradura sugerido por Fischer E. (1880) que consistia
en el acoplamiento reciproco entre ligando y receptor.
Asi como también con la teoria propuesta por Koshland
D. (1958), la cual establece un modelo de ajuste
inducido producto del cambio espacial en los sitios
activos del receptor cuando interactGa con el ligando.
En afios recientes, los estudios realizados por Buyong
M. (2003) introducen un nuevo enfoque sobre el
reconocimiento molecular que se deriva de la
capacidad que tienen ciertos receptores para adoptar
conformaciones con forma de bisagra los cuales
favorecen el encaje con distintos ligandos. El ensayo in
silico genera una imagen tridimensional para la
simulacién teorica predictiva de las mejores posturas
espaciales entre pequefias moléculas que actian como
ligandos y ciertas macromoléculas como: proteinas,
acido desoxirribonucleico y acido ribonucleico,
consideradas blancos terapéuticos por su accion como
receptores, asimismo, su versatilidad y dinamismo
permite determinar las posibles uniones entre proteina-
proteina y 4&cidos nucleicos-proteinas. Desde el
lanzamiento del primer software denominado DOCK
(1982), se han desarrollado durante las Gltimas dos
décadas nuevas aplicaciones con fines educativos y
corporativos, las cuales se fundamentan en establecer
las posibles poses y orientaciones entre ligando y
receptor utilizando ciertos algoritmos de busqueda del
tipo sistematico, estocastico y simulado. Seguidamente
con los mejores complejos formados determinan para
cada punto activo especifico su estabilidad energética
calculando las variables termodinamicas constantes de
inhibicién enzimatica (ki) y variacion de la energia
libre de Gibbs (AG).
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Nota de la Editora

Actualizacion de la imagen de la portada de la
Revista de la Facultad de Farmacia

La imagen de una revista representa su identidad y debe
distinguirse del resto de las publicaciones periodicas. En
ocasiones es necesario realizar cambios a dicha imagen
con el objetivo de dar un aspecto mas moderno. En este
sentido, la portada de la Revista de la Facultad de
Farmacia ha permanecido sin cambios por mas de una
década, razon por la cual el actual Comité Editorial tomé
la iniciativa de realizar una actualizacién a dicha imagen
atendiendo los aspectos formales establecidos por el
Programa de Publicaciones del CDCHTA-ULA. En esta
actualizacion se incluyen iméagenes representativas de las
areas del conocimiento que abarca la Revista
conservando el color naranja del fondo y mostrando una
fotografia desde otro punto de enfoque del edificio de la
Facultad, los cuales se consideran elementos
protagdnicos e iconicos de esta Revista.

Dra. Janne Rojas Vera, Editora
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