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Se ha desarrollado una serie de analogos de flavina como agentes antiproliferativos
potenciales in vitro, algunos de los cuales (por ejemplo 2 deoxo-2-fenil-5-deazaflavinas
y flavin-5-6xidos) han exhibido actividad antitumoral contra diversas variedades de
células de tumores (NCI-H 460, HCT 116, A 431, CCRF-HSB-2, y KB) comparables o
moderadamente superior a la cisplatina. Varios analogos de flavinas, 5-deazaflavinas y
flavin-5-6xidos fueron “anclados” en el sitio de enlace de la proteina tirosina quinasa
pp60c-src y algunos de ellos fueron ensayados para potenciales actividades
antitumorales e inhibitorias de PKC (proteina quinasa C) in vitro.

Los resultados SAR (correlacion estructura-reactividad) revelaron que las afinidades de
enlace mas altas obtenidas incluyen compuestos con modificaciones de la estructura en
el esqueleto de flavina o de 5-deazaflavina, a saber, grupo NH; o pH (fenilo) en la
posicion C-2 y asi sucesivamente

Las proteinas tirosina quinasas (PTK) son atractivos blancos para el disefio de nuevos
agentes terapéuticos no so6lo contra el cancer sino también contra muchas otras
enfermedades. Por lo tanto, los inhibidores selectivos de las proteinas tirosina quinasas
han atraido significativo interés para el desarrollo de potenciales agentes
antineoplasticos.

La técnica computacional del docking desempefia un papel importante en el disefio de
drogas tanto como en el estudio mecanistico colocando una molécula en el sitio de
anclaje de la macromolécula blanco en una manera no-covalente. Los programas de
docking nos permiten predecir estructuras complejas proteina-ligando favorables con
una exactitud y una velocidad razonables. Estos programas de docking, cuando se
utilizan antes de la investigacion experimental, pueden considerarse como poderosos
filtros computacionales para reducir el trabajo y costos necesarios para el desarrollo de
potentes compuestos medicinales.
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