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Las toxinas marinas son compuestos quimicos producidos por
microorganismos tales como los dinoflagelados, cianobacterias y
algunas diatomeas que forman parte del fitoplancton.
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Estas toxinas pueden causar graves efectos en la salud humana cuando
se consumen productos del mar contaminados provocando afecciones
como la paralisis por mariscos, intoxicacion diarreica, neurotoxica o

amnésica

Toxina Paralizante Azaspiracidos
Espirolidos

Toxina Diarreica Pecnetoxinas

Toxina Amnésica 3 Yesotoxina
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Las pinatoxinas se definen como una clase de toxinas marinas,
constituidas de anillos de carbociclos de 27 unidades producidas por
microalgas dinoflageladas que se son responsables de la intoxicacion y
afectacion a la salud humana a través del consumo de mariscos.
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El objetivo de esta investigacion es determinar los sitios de reactividad
guimica de mayor importancia que suceden entre en la biotoxina
Pinatoxina G, a traves de la Teoria de los Funcionales de la Densidad
Conceptual utilizando los descriptores de reactividad quimica globales
y locales. La finalidad de dicha evaluacion es determinar un mecanismo
para identificar los caminos de inmovilizacion reactiva de dichas toxinas

a traveés de docking molecular.
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* Ruta de Calculo: Teoria de los Funcionales de la Densidad, empleando
el Funcional B3LYP y el nivel de teoria 631+** con Gaussian 09 ©

* Evaluacion de sitios de reactividad a través de los descriptores de
reactividad local empleando DFT conceptual

\ CICIMAR-IPN



QUINTO

Simposio Internacional de . _ ' @
Maestria en Ingenieria e l

UNIVERSITIES

UNIVERSIDAD POLITECNICA 5025
JUVENTINO ROSAS <

Metoaologl'a

PTX -G: — CH,=CH, Imagen 1. Pinotoxina G
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E[N, v(r)]

Esquema 1. Descriptores de Reactividad
oE o OF a partir de la Teoria de los Funcionales de
=H=-X = p(1)
v(r) N

6v(r) la Densidad Conceptual
Electronegatividad Densidad Electronica
92E 92E ( 6°E ) (r )
_ — - =x(r,r
i), T ansv(n) ~ ) o)),
Dureza Quimica Funcionesde Fukui Funciénde dos

Em

IPN
CICIMARIPN  —— oew




UPJR

UNIVERSIDAD POLITECNICA
JUVENTINO ROSAS

Resultados

Imagen 2. Analisis de sitios de reactividad en Pinotoxina G
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Tabla 1. Descriptores de Reactividad Local de la Pinatoxina G a partir de las Funciones de Fukui [5]
Electronegatividad Dureza Blandura Filicidad

Ataq ue Nucleofilico Descriptor Dual Descriptor Dual Descriptor Dual Descriptor Dual
87 H 0.007574  0.011555 0.020662  0.031520 0.227747  0.347427 0.000126  0.000192
88 C 0.007696  0.011684 0.020994  0.031871 0.231402  0.351302 0.000128  0.000194
85 H 0.007836  0.012572 0.021377  0.034296 0.235625  0.378025 0.000130  0.000209
89 H 0.008899 0.013924 0.024276 0.03/982 0.267584 0.418662 0.000148 0000252
AtaCI ue EIECtrOfiIico Descriptor Dual Descriptor Dual Descriptor Dual Descriptor Dual
59 C 0.001747 -0.003147 0.004765 -0.008585 0.052523  -0.094627 0.000029 -0.000052
47 C 0.001931 -0.003964 0.005268 -0.010814 0.058071 -0.119196 0.000032 -0.000066
56 C 0.002453  -0.005165 0.006690  -0.014090 0.073744  -0.155311 0.000041  -0.000086
106 H 0.002467 -0.004327 0.006730 -0.011804 0.074179 -0.130115 0.000041 -0.000072
Ataq ue Radica’ Iico Descriptor Dual Descriptor Dual Descriptor Dual Descriptor Dual
88 C 0.005842  0.011684 0.015936  0.031871 0.175651  0.351302 0.000097  0.000194
85 H 0.006286  0.012572 0.017148  0.034296 0.189012  0.378025 0.000105 0.000209
55 N 0.006553  0.013106 0.017875  0.035750 0.197027  0.394054 0.000109 0.000218
H 0.006962  0.013924 0.018991 0.037982 0.209331  0.418662 0.000116 0.000252
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Conclusion

El analisis de los sitios de reactividad de la Pinatoxina G a través de las
Funciones de Fukui Condensadas de la Teoria de los Funcionales de la
Densidad Conceptual permite identificar las zonas de mayor
probabilidad a experimentar una ruptura o donde es posible sustituir el
arreglo quimico con la finalidad de modificar su comportamiento
reactivo e inducir el control de |la biotoxina para lograr su control en
ambientes marinos. Esto sucede en el hidrogeno 89 ya que se
encuentra carente de densidad electronica por lo que predomina el
ataque de especies nuclec')filas.
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