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La importancia de la

nanoinformatica para la busqueda
de nuevos farmacos a traveées de

nanosistemas
Tratamiento para Alzheimer.

“La ciencia se compone de errores, que a su vez son 1os
pasos hacia la verdad”. Jules Verne

En los ultimos anos, la nanotecnologia ha tenido un gran
auge enlananomedicina,debido aque esindispensable
para el diseno de nuevos farmacos. La nanoinformética
necesita emplear herramientas computacionales para el
analisis de la informacion sobre la estructura, asi como
propiedades fisicoquimicas de las nanoparticulas (NPs)
y de los nanomateriales [1]. Esto quiere decir que su
principal objetivo es trabajar con datos e informacion a
nivel nano.

El Alzheimer es una enfermedad neurolégica que afecta
principalmente a adultos mayores. En la actualidad, no
existe un tratamiento efectivo o métodos de diagnéstico
precoz para tratar esta enfermedad [2]. Por ello, la
nanotecnologia representa una alternativa eficaz para
la liberacion de farmacos al SNC para pacientes con
Alzheimer.
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La nanoinformatica es una nueva area
gue integra a otras disciplinas, las cuales
son la informatica, la nanotecnologia,
la medicina, la biologia, la quimica y la
fisica; tal como se muestra en la Figura
1. Su finalidad es aportar desarrollos y
avances a la nanomedicina. A través del
modelado y de las simulaciones in silico,
se pueden disenar nanoparticulas para
la administracion de genes y farmacos
capaces de dirigirse a partes especificas
de 6rganos, células o moléculas [3].

El Alzheimer provoca atrofia cerebral,
ocasionandolamuerteneuronal,queafecta
al hipocampo. El cuadro clinico comienza
con el deterioro de la memoria, dificultad
para concentrarse, confusion y trastornos
del lenguaje. Conforme la enfermedad
avanza, se pueden producir alucinaciones,
agresividad, alteracién del ritmo cardiaco,
ansiedad, depresion, inmovilidad y en
casos mas graves, la muerte del individuo.
El diagndstico consiste en una tomografia
del cerebro para buscar y descartar otras
causas de demencia, asi como el analisis
de memoria [4]

Los tratamientos actuales para el
Alzheimer consisten en el control de los
sistemas, pero se desconoce la causa
especifica de esta enfermedad. Se requiere
modular o sustituir los neurotransmisores
y enzimas, por medio de inhibidores de
la acetilcolinesterasa (farmacos como
donepezilo, rivastigmina y galantamina),
asi como los antagonistas de receptores
de N-metil-D-aspartato (NMDA)y algunos
tratamientos experimentales como
antioxidantes (vitamina E, la selegilina, la
vitamina B12, la circumay el acido félico).
Ninguna de las terapias disponibles es
capaz de disminuir la progresion de la
enfermedad o incluso curarla [5].

Porello,esnecesariodesarrollaralternativas
parala eficaciade los tratamientos actuales

qgue reduzcan los efectos secundarios. La
nanoinformatica es indispensable para el
tratamiento contra el Alzheimer, ya que
existen diferentes nanosistemas que son
empleados; destacanlLa nanoinformatica
€S una nueva area que integra a otras
disciplinas, las cuales son la informatica,
la nanotecnologia, la medicina, la biologia,
la quimica y la fisica; tal como se muestra
enlailustracion 11. Su finalidad es aportar
desarrollos y avances a la nanomedicina.
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Ilustracion 11. Relacion entre la nanoinformatica con
otras disciplinas como la informatica, la biotecnologia y
la nanotecnologia [3].

A través del modelado y de las
simulaciones in silico, se pueden disenar
nanoparticulas para la administraciéon de
genes y farmacos capaces de dirigirse a
partes especificas de 6rganos, células o
moléculas [3].

El Alzheimer provoca atrofia cerebral,
ocasionando la muerte neuronal, que
afecta al hipocampo. El cuadro clinico
comienza con el deterioro de la memoria,
dificultad para concentrarse, confusién
y trastornos del lenguaje. Conforme la
enfermedad avanza, se pueden producir
alucinaciones, agresividad, alteracion
del ritmo cardiaco, ansiedad, depresion,
inmovilidad y en casos mas graves, la
muerte del individuo

Revista de divulgacion cientifica iBIO

37
N

Vol. 3, No. 2, 2021




El diagndstico consiste en una tomografia
del cerebro para buscar y descartar otras
causas de demencia, asi como el analisis de
memoria [4]do los nanoliposomas, las NPs
lipidicas sélidas, NPs poliméricas y NPs de
oro (Tabla 2

En estudios recientes, las NPs del polimero
PBCA (poli-n-butilcianoacrilato), han sido
empleadas para dirigir farmacos al SNC con
un gran éxito [6].

También se han desarrollado NPs lipidicas
solidas, cargadas con circumay donepezilo,
encontrando una reduccién del dano
oxidativo en el cerebro de las ratas [7]. En
la ilustracién 12, se muestra el esquema de
una nanoparticula lipidica sélida a la que se
incorpora el farmaco, ademas se muestran
las diferencias que existen respecto a las
nanocapsulas y las nanoesferas [8].
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Tlustracion 12. Diferencias esquemdticas entre nanocapsulas, nanoesferas y sistemas
de administracién de farmacos de NPs lipidicas solidas [8].

En una _investigacion in vivo se
formularon nanoliposomas modificados
con un péptido de penetraciéon celular y
cargados con rivastigmina para aumentar
el acceso del farmaco al cerebro. Por lo
gue, obtuvieron que las concentraciones
de rivastigmina fueron mas altas, ya que
los nanoliposomas pueden mejorar el
transporte transmembrana del farmaco
[9].A su vez, en un andlisis in vitro se
utilizaron NPs de oro con diferentes
ligandos, que fueran capaces de unirse
al péptido B-amiloide. Se obtuvo que
este sistema puede ser muy efectivo
para el tratamiento de enfermedades
neurodegenerativas [10].

Es importante senalar que los estudios
presentados, se encuentran aln en etapa
preclinica, ya que la mayoria han sido
desarrollados in silico, in vivo e in vitro,
pero demuestran su posible eficacia.

La nanoinformatica muestra una gran
herramientaparalananomedicina,debido
a que se pueden tratar enfermedades
que afecten al SNC como el Alzheimer,
ya que facilitan el paso de los farmacos y
estimulan laregeneracién de las neuronas
danadas. Asi mismo, ha demostrado un
gran potencial para el tratamiento de
enfermedadesneurodegenerativas.

Tabla 2. NPs empleadas para la administracion de farmacos para tratar la enfermedad de Alzheimer [11]:

Nanoparticulas

poliméricas 1 nm - 1000 nm

Selegilina
Rivastigmina

Nanoparticulas

lipidicas sélidas 20 = OO A

Curcuma/Donepezilo

20 nm - 500 pm
Nanoliposomas

Donepezilo

Nanoparticulas de oro |1 nm - 150 nm
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Glosario

Curcuma: neuroprotector antiinflamatorio
de origen natural.

Donepezilo: forma parte de una clase de
medicamentos llamados inhibidores de
la colinesterasa. Mejora las funciones
mentales como la memoria y la atencidn,
por lo que es empleado como tratamiento
para el Alzheimer.

in silico: simulacién computacional de
distintos procesos bioldgicos.

in vitro: experimento realizado en un tubo
de ensayo (ambiente controlado).

in vivo: experimentacion realizada en un
organismo vivo.

Nanoliposomas: estructuras vesiculares
constituidas por una o mas capas lipidicas
concéntricas. Estan  formadas  po
fosfolipidos y colesterol de origen natural.
Nanoparticulas (NPs): particulas “ultrafinas”
con dimensiones entre 1 y 100 nm. Pueden
ser empleadas como portadores de
farmacos.

Nanoparticulas de oro: nanoparticulas
metadlicas mas estables a escala nano.
Nanoparticulas lipidicas sdlidas: sistemas
coloidales  compuestos por lipidos
solidos, estabilizados por emulsificantes
compatibles.

Nanoparticulas poliméricas:
ransportadores a escala nano con
polimeros naturales o sintéticos.
Rivastigmina: medicamento usado para
ratar la enfermedad de Alzheimer, forma
parte de la clase de inhibidores de la
colinesterasa.

SNC: Sistema Nervioso Central (esta
conformado por el cerebro y la
médula espinal)
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