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Diversidad organizada

Un ndcleo de investigacion
lanza una base de datos
sobre compuestos
quimicos con potencial
para generar farmacos

PUBLICADO EN OCTUBRE DE 2012

n la direccién electrénica www.
nubbe.iq.unesp.br/nubbeDB.html
se encuentran disponibles para su
e cONSulta, informes minuciosos so-
bre 640 compuestos quimicos extraidos de
labiodiversidad brasilefia. La base de datos
aglutina el conocimiento generado durante
15 afos de investigaciones por el Ntcleo
de Bioensayos, Biosintesis y Ecofisiologia
de Productos Naturales (NuBBE) de la
Universidade Estadual Paulista (Unesp),
con sede en la ciudad de Araraquara.
“Constatamos que nuestros resultados
de investigacion, publicados en mas de 170
articulos, podrian ser de mayor utilidad si
se organizasen en una base de datos en lu-
gar de aparecer fragmentados. Contamos
con valiosas informaciones sobre la diver-
sidad quimica de las especies estudiadas
y decidimos ponerlas a disposicidn para
que otros investigadores puedan utilizar
esos datos en estudios adicionales”, dice
Venderlan Bolzani, docente del Instituto
de Quimica (IQ) de la Unesp de Arara-
quaray miembro de la coordinacién del
programa Biota-FAPESP. La base de datos
se proyecto en colaboracion con el profesor
Adriano D. Andricopulo, del Laboratorio
de Quimica Medicinal y Computacional
(LQMC) del Instituto de Fisica (USP-Sio
Carlos), y su alumno de doctorado Ricardo
N. Santos, becario de la FAPESP.

PROPIEDADES IDENTIFICADAS

Esta herramienta agrupa diversas in-
formaciones, tales como el origen de los
compuestos, la especie de la cual fue-

ron aislados, sus propiedades quimicas
y las actividades bioldgicas identificadas.
El resultado de la investigacion online
también permite observar su estructura
quimica, un grafico con informacion de
los compuestos y bajar la estructura en
tres dimensiones. La base de datos del
NuBBE esta integrada por un 80% de
compuestos aislados de vegetales, un
6% de hongos 0 microorganismos, un 7%
de compuestos sintéticos inspirados en
productos naturales, un 5% de compues-
tos semisintéticos y un 2% de productos
de biotransformacién (modificados por
enzimas). Un conjunto de propiedades
ayuda a definir si el compuesto posee
algun potencial de utilidad en la plani-
ficacion de nuevos fairmacos. “La base
es quimicamente diversificada y rica. Se
trata de una fuente interesante para la
identificacion de compuestos bioactivos
que pueden testearse en otros ensayos
mas sofisticados”, dice Vanderlan Bol-
zani. Su trabajo sobre la busqueda de
sustancias anticancerigenas en especies
de Rubiaceae brasilefias, llevado a cabo
durante la década de 1990, es uno de los
mas antiguos de la base de datos.

La sistematizacion de los datos estuvo
a cargo de un equipo integrado por seis
personas, entre técnicos e investigadores,

Los estudios

sobre la busqueda
de farmacos

en especies de
Rubiaceae, tales
como el cafeto,
aportanala
herramienta online

y se extendi6 durante dos afios. El sitio
web de la base de datos fue disefiado por
el master en ciencias de la computacion
Leandro Figueira. “Una alumna de ini-
ciacion cientifica nos ayudo en el analisis
de todos los papers del NuBBE y en la
obtencién de datos de los compuestos”,
dice Marilia Valli, alumna de doctorado
del IQ de la Unesp y becaria de la FA-
PESP, quien trabaja en un proyecto sobre
el potencial de los productos naturales
del NuBBE como fuente para la planifi-
cacidén racional de nuevos agentes anti-
tumorales. La tesis de Valli, con la direc-
cion de Bolzani, estara lista en 2013. Uno
de los objetivos del proyecto consiste en
cruzar las informaciones del NuBBE con
el Sistema de Informaciéon Ambiental
(Sinbiota), que relaciona la informacion
generada por proyectos del programa
Biota-FAPESP con una base cartografi-
ca. “Todavia no se encuentra disponible,
pero pretendemos mostrar las especies
con las que se relacionan los compues-
tos y también su habitat. Anhelamos que
esta base sea el punto de partida para
un banco de datos nacional de todas las
sustancias que se han aislado en los bio-
mas brasilefios. Debemos convencer a
los colegas del valor que supondria tal
tarea”, dice Bolsani.m Fabricio Marques
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