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RESUMEN

Los radicales libres son moléculas que contienen un electron desapareado, esta caracteristica los hace
sumamente reactivos y capaces de modificar a otras moléculas haciéndolas muy reactivas, a través de una
reaccion en cadena que causa dafio oxidativo, en; células y/o tejidos. Cuando el estrés oxidativo no es controlado
de manera adecuada por los mecanismos antioxidantes de las células, se acelera el proceso de envejecimiento
y se producen diversas enfermedades. En este trabajo se realiz6 un estudio computacional del acoplamiento
molecular de la Glutation peroxidasa humana 5, con ocho de los principales fitoquimicos que contiene la
albahaca, con el fin de conocer el sitio y energia de acoplamiento de los compuestos. A partir de los resultados
obtenidos se puedo observar que todos los compuestos de la albahaca tienen un nivel de acoplamiento de -7
Kcal/mol con el blanco bioldgico.
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ABSTRACT

Free radicals are molecules that contain an unpaired electron, this characteristic makes them highly reactive and
capable of modifying other molecules making them very reactive, through a chain reaction that causes oxidative
damage in cells and/or tissues. When oxidative stress is not adequately controlled by the antioxidant
mechanisms of the cells, the aging process is accelerated, and various diseases occur. In this work, a
computational study of the molecular coupling of human Glutathione peroxidase 5 with eight of the main
phytochemicals contained in basil was carried out in order to know the site and energy of coupling of the
compounds. From the results obtained, it was observed that all basil compounds have a coupling level of
-7 Kcal/mol with the biological target.
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INTRODUCCION

El estrés oxidativo ocurre cuando hay un desequilibrio en nuestras células debido a un aumento en
los radicales libres y/o una disminucion en los antioxidantes. Con el tiempo este desajuste en el
equilibrio entre radicales libres y los antioxidantes pueden dafiar nuestros tejidos (1). Los radicales
libres son moléculas que contienen un electrén no apareado, esta caracteristica los hace sumamente
reactivos y capaces de dafiar a otras moléculas transportandolas a su vez en moléculas muy reactivas,
una reaccion en cadena que causa dafio oxidativo, desde células hasta tejidos (2). La participacion de
los radicales libres en la generacion de diferentes enfermedades es un fenémeno ampliamente
documentado. Se ha demostrado que cuando el estrés oxidativo no es controlado de manera adecuada
por los mecanismos antioxidantes de las células y el desequilibrio se mantiene de manera persistente,
se acelera el proceso de envejecimiento y se inducen diversas enfermedades cronico-de-generativas.,
las enfermedades relacionadas con el estrés oxidativo son: cancer, alteraciones cardiovasculares,
artritis reumatoide, dafio renal, trastornos oculares, dalo neuroldgico (Alzheimer y Parkinson), asma,
etc. Y ademas algunas enfermedades metabolicas como: la diabetes. (3-8)

El sistema de defensa antioxidante esta constituido por un grupo de sustancias que, al estar presente
en concentraciones bajas con respecto al sustrato oxidable, retrasan o previenen significativamente la
oxidacion de este. Como sustrato oxidable se pueden considerar casi todas las moléculas organicas o
inorganicas que se encuentran en las células vivas, como proteinas, lipidos, hidratos de carbono y las
moléculas de ADN. (3,9,10).

El sistema de proteccién antioxidante involucra diversos procesos y mecanismos encaminados a
evitar la oxidacion de las estructuras de las células. Estos sistemas funcionan con los antioxidantes
producidos en el organismo(enddgenos) y con los que se obtienen de los alimentos (ex6genos; son
compuestos que no se producen en el organismo y por ello requieren ser obtenidos de los alimentos
ricos en vitamina C, vitamina E, Flavonoides) (5,8,9).

Caracteristicas de la enzima antioxidante:

La Glutation peroxidasa: es una enzima selenio (Se) dependiente, que cataliza la reduccién del
peroxido de hidrégeno o lipoperdxido, utilizando como agente reductor el glutation reducido. Se
conoce que los lipoperdxido son toxicos en los tejidos animales y que dan lugar a especies reactivas
de oxigeno como los radicales peroxidos, que son compuestos indeseables para los organismos vivos.
La Glutation peroxidasa, como parte del mecanismo de defensa antioxidante, evita la oxidacion de
los lipoperoxido, reduciéndolos en presencia de glutation reducido. Esta reaccion produce hidroxidos
que son elementos potencialmente dafiinos y que al oxidarse se convierten en radicales alcohoxidos,
para los que no se conoce enzima que los metabolice. Se localiza en: citosol (eritrocitos), lisosomas
(neutrdfilos, macrofagos y otras células del sistema inmune) (3,4).

Por otra parte, la albahaca (Ocimum basilicum L.), comprende mas de 150 especies y es considerada
uno de los géneros mas grande de la familia Lamiaceae, la albahaca (Ocimum basilicum L.) es
miembro de esta familia y; es una hierba que crece en muchas regiones al rededor del mundo. Existe
un gran namero de variedades de albahaca que varian en el color de las hojas (verde o morada) y en
aroma; es una hierba de 20 a 50 cm de largo y sus flores son de colores blanco y morado.
Tradicionalmente la albahaca ha sido ampliamente utilizada en alimentos como agente saborizante,
asi como en la perfumeria e industrias farmacéuticas. De igual manera en la medicina tradicional sus
hojas y flores han sido empleadas como remedio de lagunas enfermedades digestivas y respiratorias.
Por otra parte, es fuente de compuestos aromaticos y aceites esenciales con constituyentes biolégicos
gue poseen propiedades insecticidas, nematicidas, fungicidas y antimicrobianas. Asimismo, sus
componentes fendlicos y flavonoides han demostrado ser potentes antioxidantes, capturadores de
radicales libres y quelantes de metales (6). La composicién quimica del aceite esencial de la albahaca

916
Pérez-Sdanchez, et al. / Vol. 8 (2023) 915-919



Investigacion y Desarrollo en Ciencia y Tecnologia de Alimentos

ha sido sometida a un namero considerable de estudios. Hay una extensa diversidad en los
constituyentes de este aceite, sin embargo, para los diferentes quimiotipos de Ocimum basilicum L,
se han informado como constituyentes mayoritarios él; Estragol, Linalool, Cinamato de metilo, Metil
eugenol, Eugenol, isoestragol (anetol), Mirceno y Geraniol, entre otros (7).

MATERIALES Y METODOS

Para llevar a cabo esta investigacion se utiliz6 el programa Avogadro (11) para modelar los 8
fitoquimicos que contiene la albahaca (Ocimum basilicum L.) los cuales son: Estragol, Linalool,
Cinamato de metilo, Metil eugenol, eugenol, Mirceno y Geraniol (7). Como se muestra en la Figura
1.
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Figura 1: fitoquimicos de la albahaca (Ocimum basilicum L.) modelados en Avogadro.

La proteina (blanco bioldgico) a utilizar fue la glutation peroxidasa humana 5 (cédigo PDB: 213Y)
la cual se descargé del Protein Data Bank (PDB)(12), posteriormente se realiz6 una calibracién del
acoplamiento molecular en el programa de Molegro Virtual Docker (MVD)(13), como se muestra
en la Figura 2.
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Figura 2: Calibracién de la Glutation peroxidasa.

Una vez obtenido el acoplamiento molecular del blanco bil6gico se introdujeron los fitoquimicos de
la albahaca (Ocimum basilicum L.), para posteriormente realizar un acoplamiento molecular de estos
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con el blanco bioldgico y obtener los resultados de cuél es el mejor que se acopla al blanco biolégico,
como se puede observar en la Figura 3.
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Figura 3: Glutation peroxidasa acoplada a los fitoquimicos de la albahaca (Ocimum basilicum L.)

En la calibracion de acoplamiento molecular del blanco bioldgico (Estructura cristalina del glutation
peroxidasa humana 5) se obtuvo un RMSD de 1.82. Con la pose podemos decir que es valido este
valor ya que se encuentra en el rango de 0 a 2 A, siendo valido el método.

Los resultados del acoplamiento molecular de los compuestos fitoquimicos de la albahaca (Ocimum
basilicum L.) se muestran en la Tabla 1.

Molécula E Hpona Electrostatic LE
Cinamato de metilo -79.64 -4.54 0.08 -6.12
Estragol -68.93 -1.15 -0.00 -6.26
Eugenol -70.26 0.00 -0.86 -5.85
Geraniol -74.97 -2.98 -0.65 -6.81
Linalool -77.14 -2.5 0.13 -7.01
Metil eugenol -80.37 0.00 -0.95 -6.18
Mirceno -71.93 0.00 0.11 -7.19

TABLA 2: Resultados de acoplamiento molecular de los fitoquimicos de la albahaca (Ocimum
basilicum L.) en el blanco bioldgico. E(energia), Hbond(interacciones de los enlaces de Hidrogeno),
Electrostatic(energias electrostaticas), LE(eficiencia del ligando).

Los valores de la tabla 2 muestran los resultados obtenidos de la eficiencia de los ligandos, para
evaluar el que mejor se acopla. Se puede observar que el fitoquimico de la albahaca (Ocimum
basilicum L.) que mejor se acopla al blanco bioldgico es el Mirceno con un valor de LE de -7.19
Kcal/mol. Esto al parecer al tamafio de la molécula, mas que a interacciones electrostaticas o enlaces

de hidrogeno.

CONCLUSION
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De acuerdo con los resultados obtenidos se concluye que el glutation peroxidasa humana 5(blanco
bioldgico) se pudo calibrar de manera adecuada, con un RMSD de 1.82 A. De igual manera, se obtuvo
que el fitoquimico de la albahaca (Ocimum basilicum L.) que mejor se acopla a la proteina es el
mirceno con un valor de -7.19 Kcal/mol a diferencia de los demas fitoquimicos de la albahaca
(Ocimum basilicum L.), que tienen valores negativos a partir de -5.

Por lo que se pude decir que los compuestos que contiene la albahaca (Ocimum basilicum L.) nos
pueden ayudar a reducir la probabilidad de que sufran alguna enfermedad derivada del estrés
oxidativo, pudiendo ser un buen prospecto nutracéutico.
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