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Introduccion: La infeccién por el VIH-1 continta siendo un desafio global. Este virus induce una
inflamacién crénica multisistémica, que se establece desde el inicio de la infeccién y persistente
durante la fase cronica. A pesar de que la terapia antirretroviral es altamente efectiva en el control
de la replicacién viral, la activacién inmune persiste, generando patologias de caracter inflamatorio,
por lo que se hace necesario evaluar terapias inmunomoduladoras con potencial uso como comple-
mento de la terapia antirretroviral. Por lo tanto, el objetivo de este estudio fue determinar poten-
ciales interacciones moleculares in silico entre la sulfasalazina (SSZ) y moléculas relacionadas con la
infeccién por VIH-1.

Métodos: Se seleccionaron estructuras cristalograficas de alta resolucién (< 2A) del Protein Data
Bank. Los potenciales sitios de interaccién se determinaron con Peptimap y las energias de unién
mediante AutoDock-Vina, Expassy-Swiss y HADDOCK?2.4. Se empled la SSZ y blancos proteicos, in-
cluyendo: factores antivirales (a-defensinas, B-defensina-2, APOBEC3G y TRIM-a); citoquinas proin-
flamatorias (IL-1B, IL-6, IL-8, IL-15, IL-18 y TNF-a); inflamasomas (NLRC4, NLRP3 y AIM2) y proteinas
virales (gp120, gp41l, integrasa y proteasa). Finalmente, se realizaron simulaciones de dindmica

molecular con GROMACS para observar la estabilidad en el tiempo.

Resultados: Se encontr6 una afinidad homogénea en los tres softwares de acoplamiento para
APOBEC3G con valores de -8 kcal/mol en AutoDock Vina, -7,91 kcal/mol en Expassy-Swiss y -60,7
HADDOCK score. Los demds blancos mostraron resultados heterogéneos con las herramientas com-
putacionales empleadas. Respecto a la dindmica molecular, las moléculas con menor variacién en

el RMSD fueron la IL-6, IL-15 y la proteina viral gp41, con variaciones de maximo 0,5 nm en 50 ns.

Conclusiones: Los resultados de acoplamiento mostraron alta concordancia para APOBEC3G, lo cual
sugiere una afinidad robusta. La estabilidad observada para IL-6, IL-15 y gp41 mediante dindmica
molecular sugiere interacciones estables. Estos hallazgos destacan a APOBEC3G, IL-6, IL-15 y gp41

como candidatos prometedores para estudios posteriores in vitro.
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