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Evaluación in-silico del potencial terapéutico de Pterocaulon 
alopecuroides (Lam.) en la enfermedad del Alzheimer

Figura 1. BOILED -Egg . Controles positivos ( Memantina, Rivastigmina, Donepezil, Galantamina ) y compuestos de P.
alopecuroides (Lam .) reportados por (Stein et al., 2007 ; Vilegas et al., 1995 ; Miyazaki et al., 2013 ; Semple et al., 1999 ;
Alarcón et al., 2010 ; Alarcón et al., 2008 y Castillo et al., 2019 ) . Se observó paso de la barrera hematoencefálica en los
controles positivos y en los compuestos de origen natural (A y F) .
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Figura 3. a. Probabilidad de actividad ( Pa) de moléculas de P. alopecuroides y fármacos evaluados con relación
propiedades neuroprotectoras, antioxidantes, antiinflamatorias y enzimáticas obtenidos a través de Way2Drugs PASS
online. En cada punto se representa una predicción de alta probabilidad ( Pa > 0.7) b. Sumatoria de PA totales (actividad
biológica) según las actividades obtenidas en Way2Drugs mediante el paquete dplyr de R.
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Figura 4. a. Propiedades físicoquímicas y farmacocinéticas de los compuestos evaluados (eje y) sobre características como
biodisponibilidad, accesibilidad sintética, etc (eje x) . Valores mayores a 0 indican incremento y azules decrecimiento . b.
Predicción de interacción con blancos moleculares . En el eje x se muestran los fármacos y candidatos y en el eje Y los
blancos moleculares . Valores por encima de 1 indican mayor fuerza de interacción, por debajo de 1 menor fuerza .

El compuesto F ( 5,4′-Dihidroxi -7-(γ,γ- dimetilaloxi)flavanona) y A ( 9-metoxi -[1,3] dioxolo [4,5-g] cromen-6-ona) de

Pterocaulon alopecuroides, mostraron capacidad de atravesar la barrera hematoencefálica (Figura 1) . Esta característica
resulta crucial para su posible acción terapéutica en enfermedades neurodegenerativas como el Alzheimer . Se encontró
relación entre Rivastigmina y Donepezil, B y C fueron más cercanos, al igual que F y G. (Figura 5a), su biodisponibilidad
fue relativamente alta (Figura 4a) . Su índice compuesto fue de 1.0 marcándolo bajo cierta toxicidad (Figura 5b) . Mostró
relevancia frente a NMDAR, PPARP -Gamma y ligeramente contra GABAR (Figura 2) . Su actividad reportó ser
antimutagénico, quimioprentivo y antioxidante (Figura 3a) y su PA total fue el más alto de los compuestos evaluados
(Figura 3b) ; y finalmente su actividad con posibles ligandos mostró probabilidad de unión frente a BChE y AChE (Figura
4b) .

Figura 2. Mapa de calor por agrupamiento jerárquico ( Clustering heatmap) que muestra la probabilidad de toxicidad de
los compuestos de Pterocaulon alopecuroides ( A,B,C,D,E,F,G ) comparado con control (+) ( Memantina, Galantamina,
Rivastigmina, Donepezil ) (eje x) frente a múltiples blancos moleculares o biomarcadores toxicológicos (eje y) : Verde
claro (Valor cercano a 1) mayor probabilidad de interacción frente al blanco y azul oscuro (valor cercano a 0.5) menor
probabilidad. Los dendogramas de arriba e izquierda indican similitud entre compuestos o rutas. Los agrupados cerca en
el árbol tienen perfiles toxicológicos similares o reflejan posible relación entre mecanismos de acción .

Figura 5. a. Clúster estructural y farmacológico de los compuestos de Pterocaulon alopecuroides (A,B,C,D,E,F,G), controles
(Galantamina, Rivastigmina, Donepezil, Memantina) . b. Índice de priorización de candidatos por índice compuesto
(SwissADME + ProTox 3.0 + Way2Drugs) . Valores (Z≥ 1) indican mayor toxicidad, (Z≤ 1) menos tóxicos .

El compuesto F fue prometedor al pasar barrera hematoencefálica . Sin embargo compuestos como E, B y C mostraron
mejores resultados globales en el índice compuesto . Cómo perspectivas futuras serían necesario estudios
experimentales para validar con mayor precisión la actividad biológica y perfil de seguridad en modelos in vitro e in vivo
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