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La Asociación Argentina de Investigación Fisicoquímica (AAIFQ) realiza desde 1978 y en 
forma bianual el Congreso Argentino de Fisicoquímica y Química Inorgánica, que convoca 
a todas las subdisciplinas asociadas a la Fisicoquímica y a la Química Inorgánica con el 
propósito de fomentar la discusión y la difusión de los trabajos originales en la 
investigación vinculados con estas áreas, permitiendo de este modo la actualización del 
avance del conocimiento en estos campos de la ciencia. 
Estas reuniones permiten impulsar el encuentro no sólo entre cientí�cos argentinos, 
profesionales y estudiantes de disciplinas conexas sino también con los de otras naciones 
(conferencistas invitados extranjeros), facilitando la discusión y el intercambio de ideas. De 
este modo constituye una ocasión privilegiada para facilitar nuevos contactos, establecer 
nuevas colaboraciones, permitiendo iniciar nuevas líneas de investigación y reforzar los 
lazos entre todos los cientí�cos argentinos y la comunidad internacional. 
Tradicionalmente se ha estimulado la participación de jóvenes investigadores, estudiantes 
y tesistas, quienes asisten en número importante, pero la reunión también busca la 
participación masiva de investigadores formados, ya que la interacción entre jóvenes que 
emprenden el camino de la investigación, y los que se encuentran en niveles de formación 
avanzados es sumamente bene�ciosa y enriquecedora para ambas partes. 
Uno de los estímulos que brinda este Congreso a jóvenes investigadores es el Premio al 
mejor trabajo presentado por estudiantes de doctorado en cada una de las secciones del 
Congreso. Asimismo, durante el congreso la AAIFQ otorgará los Premios Prof. Dr. H. 
Schumacher y Prof. Dr. Aymonino a las mejores tesis doctorales en el área Fisicoquímica y 
Química Inorgánica, respectivamente, y el premio Dra. C. Giordano (labor destacada en 
Fisicoquímica).
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ESTUDIO IN SILICO DE INHIBIDORES DE ACETILCOLINESTERASA PROVENIENTES DE ESPECIES 
DEL GÉNERO HIERONYMIELLA  

Garro Adriana,  Baldoni Hector, Rodriguez Ana María, Ortiz Javier, Feresin Gabriela  y  Enriz Daniel
Facultad de Química, Bioquímica y Farmacia, Universidad Nacional de San Luis.
IMIBIO-SL (CONICET), Chacabuco 915, 5700 San Luis, Argentina. 
Instituto de Biotecnología-Instituto de Ciencias Básicas, Facultad de Ingeniería, Universidad Nacional de 
San Juan, Av. Libertador General San Martín 1109 (O),
CP 5400, San Juan, Argentina
 adrianagarrosl@gmail.com 

Entre los fármacos disponibles actualmente para el tratamiento de la enfermedad de Alzheimer (EA) se 
encuentran los inhibidores de la enzima acetilcolinesterasa (AChE).  Esta enzima es la encargada de la 
hidrólisis de acetilcolina la cual está involucrada en muchos aspectos de la cognición incluyendo la memoria 
y la atención. Si acetilcolina no es destruida puede retornar y reactivar los receptores colinérgicos retrasando 
la patogénesis de la enfermedad.
Con el propósito de encontrar nuevas fuentes de alcaloides anticolinérgicos se evaluaron diferentes 
compuestos extraídos de 5 especies del género Hieronymiella. Los resultados obtenidos experimentalmente 
pueden comprenderse mejor observando los sistemas a un nivel molecular, con este objetivo en mente se 
realizaron estudios de modelado molecular que comprenden estudios de Docking molecular, simulaciones 
de Dinámica Molecular (DM) seguidos de cálculos de mecánica cuántica. 
Los estudios de docking predicen que todos los alcaloides analizados se unen en la misma región del 
sitio activo de AChE, sin embargo, las simulaciones de DM indican que estas moléculas tienen diferente 
disposición espacial dentro del sitio lo que permite que interactuen con diferentes aminoácidos dando lugar 
a interacciones de distinto tipo y fortaleza.
Los resultados obtenidos concuerdan completamente con los datos experimentales y pueden explicar la 
mayor actividad inhibitoria determinada para sanguinina y galantamina en relación con licorina, haemantamina 
y tazetina.
Los datos de energía de unión de los complejos, ΔG, obtenidos a partir de las simulaciones de dinámica 
molecular permitieron diferenciar entre ligandos muy activos y ligandos inactivos. 
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