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ANEXOS
Docking
Se solicitaron 250 compuestos seleccionados al NCI  Developmental Therapeutics

Program
(http://dtp.nci.nih.gov/RequestCompounds/), se disolvieron en DMSO y fueron evaluados como inhibidores

de Atg4B.



Tabla S1. Compuestos pertenecientes a la base de datos NCI Open Database seleccionados por HTVS frente al sitio activo
de AtgdB (2ZZP_full) empleando el programa de acoplamiento Glide. Los compuestos se muestran como
estereosiémeros/ tautdmeros/protémeros durante el acoplamiento molecular.
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Tabla S2. Compuestos pertenecientes a la base de datos NCI Open Database seleccionados por HTVS frente al segundo
sitio alternativo de Atg4B (2CY7_full) empleando el programa de acoplamiento Glide. Los compuestos se muestran como
estereosiémeros/ tautdmeros/protémeros durante el acoplamiento molecular.
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Tabla S3. Compuestos pertenecientes a la base de datos NCI Open Database seleccionados por HT'VS frente al sitio activo
de Atg4B (2ZZP_full) empleando el programa de acoplamiento Autodock Vina. Los compuestos se muestran como
estereosiémeros/ tautdmeros/protémeros durante el acoplamiento molecular.
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Tabla S4. Compuestos pertenecientes a la base de datos NCI Open Database seleccionados por HTVS frente al segundo
sitio alternativo de AtgdB (2CY7_full) empleando el programa de acoplamiento Autodock Vina. Los compuestos se
muestran como estereosiémeros/ tautémeros/protémeros durante el acoplamiento molecular.
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Resultados Induced Fit Docking
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Figura S1. Embudo de seleccion en la identificacion de los ligandos para cada una de las estructuras de Atg4B empleando
el método de acoplamiento Glide.
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Figura S2. Embudo de selecciéon en la identificacién de los ligandos para cada una de las estructuras de Atg4B empleando
el método de acoplamiento Autodock Vina.



Espectros de RMN Capitulo 1
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13,"H RMN (400 MHz, CDCl;)
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14y 15,"H NMR (400 MHz, DMSO-d,)
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16, '"H RMN (400 MHz, CD3;0D)
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18, '"H RMN (400 MHz, CD3;0D)
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NSCe611216, '"H RMN (400 MHz, CD;OD)
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19, '"H RMN (400 MHz, DMSO-dj)
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20, "TH RMN (400 MHz, DMSO-d,)
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21, 'H RMN (400 MHz, CD,OD)
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22, "H RMN (400 MHz, DMSO-d))
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23, "H RMN (400 MHz, DMSO-d,)
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24, 'H RMN (400 MHz, CD;0OD)
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25, 'H RMN (400 MHz, CD;OD)
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26, '"H RMN (400 MHz, CD;OD)
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27, 'H RMN (400 MHz, acetona-dk)
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28, '"H RMN (400 MHz, acetona-dk)
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29, '"H RMN (400 MHz, CD;OD)
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31, 'H RMN (400 MHz, CD3;0D)
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33, '"H RMN (400 MHz, CD;OD)
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35,'H RMN (400 MHz, CDCl)
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36, '"H RMN (400 MHz, CDCl;)
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37,'H RMN (400 MHz, CDCl;)

9200 —

09227
8L5L
185°
0652 1
€652 1
1652
0092 1
6092
219,
+18°¢
2182
1€8°¢
vE8°L
8£8L
258,
55872
€987 1
1982
188°¢
+88°¢
888°L
2062
5062
€962
1962
€862
862
2008
9008
EASE
218
osrs
1618
0028
6628
208

61£'8
£T€°8
9TE'8
67€'8
£bE'8
9bE'8
6bE'8
S1L'8
L8
61L'8
128
aLre
62L'8
1608
€€0'8
L81°6

OoTf

890°TT

—<Keot

11.2 11.1 11.0 10.9 10.8

11.3

fi

o1
H/ﬂ.u
Ao
80T
veet

Fo01

Feo

9.0 8.5 8.0 7.5 7.0 6.5 6.0 5.5 5.0 4.5 4.0 3.5 3.0 2.5 2.0 1.5 1.0 0.5 0.0
ppm

9.5

37, °C RMN (101 MHz, CDCl;)

T —

791 —

T
110

T T
190 180

T
200

ppm




38, 'H RMN (400 MHz, CDCl;)

NCO

NO,

OH

[4a ¥4t

[J¥6°0’

12.2 12.1 12.0 11.9
fi

12.3

12.4

H/dﬁ.ﬁ

H/nm.
860

o1

9.0 8.5 8.0 7.5 7.0 6.5 6.0 5.5 5.0 4.5 4.0 3.5 3.0 2.5 2.0 1.5 1.0 0.5 0.0
ppm

9.5




Espectros de RMN Capitulo 2
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44, "H RMN (400 MHz, CDClL;)
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45, "H RMN (400 MHz, CDCL;)
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46, "H RMN (400 MHz, CDCL;)
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47, "H RMN (400 MHz, CDCL;)
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48, "H RMN (400 MHz, CD;0OD)
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51, "H RMN (400 MHz, CDCl;)
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52, 'H RMN (400 MHz, CD;OD)
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53, 'H RMN (400 MHz, CDCl;)
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60, "H RMN (400 MHz, CDCl;)

O\/\O/\/O\/\O/\/Ns

09TL—

0
BuO

,/]/// el

’

oot

Ferz

Fiet
Fep1

E 80
EFue
E oz
Frrst

S9°T
890

Fore

0.5

4.0 3.5 3.0 2.5 2.0 1.5 1.0

4.5
ppm

9.0 8.5 8.0 7.5 7.0 6.5 6.0 5.5 5.0

9.5

60, C RMN (101 MHz, CDCl;)

8ET—

81—

67—
TEeE—

T~y
sth~

805 —

899
ToL /
90L
oL
oL

8oL \

€L %
T

0LpT —
1091 —

6TLT—
LN

6LL1—

L7681 —

T
100
ppm

T
110

T
120

T
190

T
200




	ABG_CUBIERTA
	ANEXOS_TESIS_ABG

