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Introducción. La obesidad y sobrepeso es un problema 
mundial (Hiradate et al., 2021; Mannan et al., 2016) que ha 
estado creciendo exponencialmente. Debido a la 
complejidad del problema ha existido una serie de fármacos 
con funciones anorexígenos y bloqueo en la absorción de 
grasa, pero ninguno con función exacta en la inducción de 
termogénesis por medio de la activación directa del receptor 
de peroxisoma proliferador activado gamma (PPARγ) 
(Lynes & Tseng 2015). Por esta razón, el objetivo de esta 
investigación in silico es evaluar el efecto de CBD y EGCG 
sobre la inducción de la termogénesis (Silvestro et al., 
2019). por medio de la activación de PPARγ, esperando que 
este estudio sea útil para futuras aplicaciones farmacéuticas 
e industriales que ayude a resolver el problema. 

Metodología. Como parte de las herramientas 
bioinformáticas, actualmente se dispone de estimaciones 
paramétricas que permiten intuir el comportamiento biológico 
de moléculas. AutoDockTools, nos permitió realizar un 
screening sobre el reconocimiento, afinidad y posible 
actividad de CBD y EGCG sobre 3 dianas terapéuticas 
encargadas de la termogénesis, PPARγ, UCP1 y UCP3, para 
evaluar su posible eficiencia de inducir la termogénesis o 
pardeamiento de los adipocitos por medio de la activación 
directa de PPARγ, comparándolos con fármacos de 
referencia, para sustituir a los fármacos ya que tiene riesgos 
a la salud. 
 
Resultados. Se realizó el docking en ciego con la diana 
terapéutica PPARγ, y se realizó un collage de las imágenes 
de interacciones ligante-proteína en 3D como se muestra en 
la siguiente figura 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Figura. 1. Screening molecular de docking en ciego con 
PPARγ 

Al realizar el docking dirigido con las coordenadas del 
fármaco de referencia se concentró la información de ΔG, KI 
y la interacción de aminoácidos. Se destaca la gran afinidad 
de EGCG hacia la proteína, pero cuenta con una escasa KI. 

CBD tiene mayor ΔG que el fármaco de referencia y una KI 
mayor a la de EGCG, pero menor a la de Rosiglitazona, 
resultados compilados en las tablas 1 y 2. 

Tabla 1. Resultados de docking dirigido con UCP1 

 
Tabla 2. Resultados de docking dirigido con UCP3 

 
Conclusiones.  

1. Tanto CBD como EGCG tiene mayor afinidad al 
receptor PPARγ que el fármaco de referencia. 

2. EGCG podría ser un agonista efectivo parcial de 
PPARγ. 

3. CBD tiene mayor probabilidad de ser un agonista 
selectivo y efectivo de PPARγ. 

4. La ruta que podría seguir seguiría CBD para activar 
a PPARγ sería mediante unión directa. 
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INHIBICIÓN DE UCP1 

COMPUESTO 
CONSTANTE 
DE AFNIDAD 
∆G (kcal/mol) 

CONSTANTE 
DE INHIBICIÓN 

KI (μm) 

INTERACCIÓN DE 
AMINOÁCIDOS 

EGCG -5.24 145.35 

PRO A:252, VAL A:251, SER A:250, 
LYS A:249, GLY A:246, PRO A:245, 
GLN A:247, PRO A:244, LYS A:175, 
GLY A:176, PHE A:240, PRO A:179, 
THR A:177, TRP A:174, THR A:178 

CBD -4.85 227.15 
THR A:171, LYS A:175, PHE A:240, 
GLY A:176, PRO A:179, THR A:178, 
SER A:250, VAL A:251, THR A:177, 

PHE A:129, TRP A:174 

ROSIGLITAZONA -4.61 420.32 
SER A:250, VAL A:251, MET A:182, 
PRO A:252, PHE A:240, PRO A:179, 
LYS A:175, THR A:178, TRP A:174, 

GLY A:176, THR A:177 
 

INHIBICIÓN DE UCP3 

COMPUESTO 
CONSTANTE 
DE AFNIDAD 
∆G (kcal/mol) 

CONSTANTE 
DE INHIBICIÓN 

KI (μm) 

INTERACCIÓN DE 
AMINOÁCIDOS 

ROSIGLITAZONA  -5.45 101.68   

PHE A:272, VAL A:241, MET 
A:260, ILE A:191, PRO A:256, MET 
A:187, PRO A:184, ARG A:188, 
LYS A:242, VAL A:238, PRO A:237, 
TYR A:273 

CBD  -5.3 129.37 

PRO A:184, PRO A:256, LYS 
A:242, ARG A:188, MET A:187, 
VAL A:241, ILE A:191, MET A:260, 
PHE A:272, PRO A:237, VAL A:234, 
VAL A:238 

EGCG  -3.93 1.32 
MET A:260, PRO A:237, VAL A:234, 
ALA A:235, MET A:187, PRO A:184, 
LYS A:242, VAL A:238, PRO A:256, 
VAL A:241, ILE A:191, LEU A:257 
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