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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 Atg4B (2ZZP_full) empleando el programa de acoplamiento Glide. Los compuestos se muestran como 
estereosiómeros/ tautómeros/protómeros durante el acoplamiento molecular.  

 



 

 



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 
estereosiómeros/ tautómeros/protómeros durante el acoplamiento molecular.  

 



 



 

  



Tabla S3. Compuestos pertenecientes a la base de datos NCI Open Database seleccionados por HTVS frente al sitio activo 
de Atg4B (2ZZP_full) empleando el programa de acoplamiento Autodock Vina. Los compuestos se muestran como 
estereosiómeros/ tautómeros/protómeros durante el acoplamiento molecular.  

 

  



 

  



Tabla S4. 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 Autodock Vina. Los compuestos se 
muestran como estereosiómeros/ tautómeros/protómeros durante el acoplamiento molecular.  

 

  



 

  



Resultados Induced Fit Docking 

 

 

NSC126353
(-10.247) 

1 (-9.879)

2 (-7.808) 3 (-8.903)

4 (-9.647) 5 (-9.965)

6 (-8.070) 7 (-8.201)



 

  

8 (-10.301) 9 (-8.425)

10 (-10.671) 11 (-9.376) 

(R)-NSC611216
 (-12.071) 

(S)-NSC611216
 (-12.534) 

(R)-18 (-11.876) (S)-18 (-12.224)



  

(R)-21 (-11.426) (S)-21 (-11.465)

(R)-24 (-10.873) (S)-24 (-9.467)

(R)-25 (-12.163) (S)-25 (-12.550)

(R)-26 (-12.249) (S)-26 (-11.840)



 

  

(R,R)-29 (-14.835) (S,S)-29 (-14.688)

(R,S)-29 (-14.202) (S,R)-29 (-14.149)

(R)-30 (-12.342) (S)-30 (-12.675)

(R)-31 (-12.349) (S)-31 (-11.944)



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura S1. Embudo de selección en la identificación de los ligandos para cada una de las estructuras de Atg4B empleando 
el método de acoplamiento Glide.  
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Figura S2. Embudo de selección en la identificación de los ligandos para cada una de las estructuras de Atg4B empleando 
el método de acoplamiento Autodock Vina.  
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Espectros de RMN Capítulo 1 

NSC43949, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3) 

 

  



¹H RMN (400 MHz, DMSO-d6) 

13C RMN (101 MHz, DMSO-d6) 

 

  



12, ¹H RMN (400 MHz, DMSO-d6)  

12, 13C RMN (101 MHz, DMSO-d6) 

 

  



13, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3) 

13, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

 

  



14 y 15, ¹H NMR (400 MHz, DMSO-d6) 

 

  



16, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

16, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

  



17, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

17, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

  



18, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

18, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

 

  



NSC611216, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

NSC611216, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

  



19, ¹H RMN (400 MHz, DMSO-d6) 

 

  



20, ¹H RMN (400 MHz, DMSO-d6) 

20, 13C RMN (101 MHz, DMSO-d6) 

  



21, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

21,  13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

  



22, ¹H RMN (400 MHz, DMSO-d6) 

22, 13C RMN (101 MHz, DMSO-d6) 

  



23, ¹H RMN (400 MHz, DMSO-d6) 

23, 13C RMN (101 MHz, DMSO-d6) 

  



24, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

24, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

 

  



25, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

25, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

  



26, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

26,  13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

  



27, ¹H RMN (400 MHz, acetona-d6) 

 

27, 13C RMN (101 MHz, acetona-d6) 

  



28, ¹H RMN (400 MHz, acetona-d6) 

 

28, 13C RMN (101 MHz, acetona-d6) 

  



29, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

 

29, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

  



30, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

30, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

  



31, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

31, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

  



32, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

32, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

 

  



33, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

33, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

  



34, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

34,13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

  



35, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3) 

 35, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

  



36, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3)  

 36, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

  



37, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3)  

 37, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

  



38, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3)  

  



Espectros de RMN Capítulo 2 

40, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3) 

40, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

  



41, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3) 

41, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

  



42, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3) 

  



43, ¹H RMN (400 MHz, DMSO-d6) 

43, 13C RMN (101 MHz, DMSO-d6) 

  



44, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3) 

44, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

  



45, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3)  

45, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

 

  



46, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3)  

46, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

  



47, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3)  

47, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3) 

 
  



48, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD)  

48, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

  



50, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD)  

50,  13C RMN (101 MHz, MeOD) 

  



51, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3) 

51,  13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

  



52, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD) 

52, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

  



53, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3)  

53, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

  



54, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3)  

54, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

  



55, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3)  

55, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

  



57, ¹H RMN (400 MHz, CD3OD)  

57, 13C RMN (101 MHz, CD3OD) 

 

  



59, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3)  

59, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 

 

  



60, ¹H RMN (400 MHz, CDCl3)  

60, 13C RMN (101 MHz, CDCl3) 
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