
Figura 5. Fluctuación de estabilidad termodinámica de OVA con (A) y sin NPG (B)
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Cambios conformacionales en proteínas inducido por interacción con 
ligandos: El enlazamiento en superficie de un derivado de  GABA un 

neurotransmisor.
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Las proteínas son un objetivo de estudio muy interesante y útil desde muchos enfoques; entender su funcionamiento y
mecanismos de interacción con fármacos permitan dilucidar estrategias en el combate de enfermedades, o en el
desarrollo de nuevas propuestas farmacológicas; los cambios conformacionales de las proteínas se encuentran
íntimamente relacionados con su funcionamiento biológico, los cambios inducidos por ligandos y su correlación con las
propiedades fisicoquímicas de la interacción, proporcionan la información necesaria para el planteamiento de modelos
de interacción, transporte o reconocimiento de fármacos.

El presente trabajo busca demostrar a través de estrategias espectroscópicas,
volumétricas y computacionales, el mecanismo de interacción entre la
Ovoalbúmina (OVA) y un derivado del neurotransmisor ácido gamma-
aminobutírico (NPG, Figura 1) como molécula sonda, para establecer criterios de
estudio en el modelaje de fármacos y su interacción con proteínas en ambientes
fisiológicos.

 La evaluación del sistema OVA-NPG demostró que el ligando se asocia a través de mecanismos estáticos de interacción.
 La modificación conformacional de la OVA transcurre por acoplamiento en cavidad superficial sin afectar la estructura.
 La interacción OVA-NPG ocurre de manera espontanea con interacciones hidrofóbicas, enlaces de hidrógeno y

neutralización de cargas como fuerza motriz.
 El modelaje computacional demostró concordancia con los datos experimentales.

Las proteínas pueden ser clasificadas según su funcionalidad biológica, en esta propuesta se emplearon técnicas
espectroscópicas, densitométricas y computacionales para el estudio de la interacción del sistema OVA-NPG y la
caracterización de los cambios conformacionales como estrategia de transporte de fármacos.
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Figura 1. Derivado Ácido N-ftaloil
gamma aminobutírico

Figura 1. Abatimiento de la fluorescencia intrínseca como función
de la concentración de NPG (A). Análisis de Stern-Volmer 293-308
K (B)
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Figura 2. Fluorescencia sincrónica ∆λ=60 (Trp)(A) y ∆λ=15 (Tyr)(B)
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Figura 3. Fluorescencia 3D de la OVA (A) y del complejo OVA-
NPG (B)

Tabla 1. Análisis de Stern-Volmer para el sistema OVA-NPG

Tabla 2. Estequiometria y constante de interacción OVA-NPG

Tabla 3. Energética de interacción OVA-NPG

Figura 6. Representación del enlazamiento de NPG en superficie

Figura 4. Cambio del potencial zeta (ζ) de OVA en función de 
NPG

Tabla 4. Acoplamiento DOCKING virtual OVA-NPG
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