
Simposio Internacional de Química (SIQ) 

Simposo Internacional de Ciencias Farmacéuticas (SICF)

XII Simposio de Diseño Molecular y Bioinformática (SEADIM)

del 23 al 30 de junio de 2019, Cayo Santamaría, Cuba 

Formulario de Solicitud de Participación 

Datos del participante 

Nombre completo y apellidos:  

Título académico:  

Grado científico:  

Nombre de su institución:  

País:  

Teléfono:  

Fax:  

Se presentará en la Sección: 

Forma de presentación:  

¿Desea que se valore para su publicación posterior?:  

Facilidades requeridas para su presentación:  

_____________________________________ 
*IMPORTANTE: Basta con escribir los datos y darle a la opción Guardar como/Save as, en su lector de documentos PDF.
Cambie el nombre del archivo agregando su nombre y primer apellido, por ejemplo:
(Formulario SIQ Alicia Fernández.pdf)
Por favor, cierre el documento y ábralo nuevamente. Asegúrese de que todos los datos estén correctamente escritos y
los campos obligatorios (en rojo), rellenados. Compacte siempre los documentos a enviar en archivo tipo RAR o ZIP.

Una vez completado, envíelo a siq@uclv.cu 

Visite nuestra página Web http://siq.uclv.edu.cu 



Datos sobre su trabajo 

Resumen:


	Título académico: Licenciado en Radioquímica
	Grado científico: Máster en Ciencias Químicas
	País de residencia: Cuba
	Teléfono: 72637260
	Nombre y apellidos: Alberto Bencomo Martínez
	Fax: 
	Sección: [SIQ Comisión II: VII Conferencia "Ciencias Químicas"]
	Presentación: [Ponencia oral]
	¿Publicar?: [Esto no implica su publicación, sólo que "se valorará su posible publicación". Seleccione...]
	Facilidades: 

	Título: IDENTIFICATION OF MULTI-TARGET COMPOUNDS FOR TREATMENT OF ALZHEIMER'S DISEASE. MOLECULAR DYNAMICS STUDIES.
	Autores: MsC. Alberto Bencomo 1, Dr. Yoanna María Álvarez 2, Dr. Luis Alberto Montero 2, Dr. Marquiza Sablón 1, Dr. Belinda Sanchez 3, Dr. Arvi Rauk 4, Dr. Chryslaine Rodriguez 1
	Afiliaciones/e-mails: 1. Centro de Neurociencias de Cuba
2. Facultad de Química, Universidad de La Habana
3. Centro de Inmunología Molecular
4. Universidad de Calgary, Canadá

albertobm@cim.sld.cu, yoanna@fq.uh.cu, lam@fq.uh.cu, marquiza@cneuro.edu.cu, belinda@cim.sld.cu, rauk@ucalgary.ca, 
chris@cneuro.edu.cu
	Resumen: Alzheimer`s disease (AD) is an irreversible, neurodegenerative and multifactorial brain disorder that slowly destroys memory and thinking skills. Several target proteins contributing to its aetiology. Different targets of these disease include amyloid-beta peptide (Aβ), APP pathogenic cleavage, cholinergic system and neurotransmitter. Thus, disease-modifying treatments for AD must interfere with the pathogenic steps responsible for each of the clinical symptoms. In these work, we use docking and molecular dynamics (MD) simulations in three different protein system with a patented data set of ligands derived from naphthalene. Virtual screening calculations were done to predict the potential interaction sites between Aβ, acetyl-cholinesterase and γ-secretase whit the ligand data base. MD simulations and Linear Interaction Energy (LIE) method were used to estimate the stability of the formed protein-ligand complex and the binding interaction energy. Three compounds were identified as lead and the simulations showed that hydrophobic and some polar interactions stabilize the protein-ligand complex formation. All these studies suggest that these three ligands could be used as potential multi-target-directed-ligand in the treatment of Alzheimer`s disease.
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