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Resumen y Abstract IX

Resumen

La obesidad es una enfermedad que afecta a mas de 650 millones de personas en el
mundo. Se origina por la acumulaciéon excesiva de grasa en el organismo. Aunque su
tratamiento farmacoldgico es una de las alternativas mas promisorias, la disponibilidad
comercial de medicamentos es bastante escasa. El reposicionamiento de farmacos es un
campo de investigacion del disefio de farmacos asistido por computadora (DiFAC) en el
cual se busca proponer nuevos usos terapéuticos a farmacos que ya han sido aprobados
para el tratamiento de otras enfermedades. La lipasa pancreética (LP) es una de las dianas

terapéuticas para el disefio de farmacos en el tratamiento de la obesidad.

En la presente investigacion se hizo la busqueda de potenciales inhibidores de la enzima
LP a través del cribado virtual basado en la estructura usando tres programas de
acoplamiento molecular Autodock 4.2, AutoDock Vina 1.1.2 y Dock6 v6.7. Al terminar el
cribado virtual, las moléculas fueron ordenadas de acuerdo al valor de su energia de unién
al receptor y se aplicaron métodos de consenso a partir de los resultados de los tres

programas de acoplamiento molecular, obteniendo un nuevo valor de puntuacioén.

Se obtuvieron tres potenciales inhibidores de la enzima lipasa pancreatica identificados
como nevibolol, vemurafenib y etexilato de dabigatran, con valores de ICso de 25,330 uM,
55,887 uM y 77,166 pM respectivamente. Esto constituye un aporte al estudio y
reposicionamiento de farmacos para el tratamiento de la obesidad ya que hasta la fecha
de elaboracion del presente documento no se tenian reportes oficiales sobre la inhibicion

de la enzima lipasa pancreatica por parte de alguno de ellos.

Palabras clave: obesidad, reposicionamiento de farmacos, lipasa pancreatica,

acoplamiento molecular, puntuacién consenso, farmacos.
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Abstract

Obesity is a disease that affects more than 650 million people in the world. It is caused by
excessive accumulation of body fat. There are currently few pharmacological alternatives
for its treatment. In this regard, drug repurposing, an area of research in computer-aided
rational drug design (CADD), is intended to propose new therapeutic applications of drugs
currently used in the treatment of other diseases. Pancreatic lipase enzyme (PL) is one of
the therapeutic targets for drug design for the treatment of obesity. In this research, the
search for potential PL inhibitors was conducted through structure-based virtual screening
by using three molecular docking programs. Autodock 4.2, AutoDock Vina 1.1.2 and Dock6
v6.7. At the end of the virtual screening, the molecules were sorted according to the value
of their receptor binding energy and applied consensus methods from the results of the

three docking programss, obtaining a consensus scoring value.

Three potential inhibitors of the pancreatic lipase enzyme identified as nevibolol,
vemurafenib and dabigatran etexilate were obtained with IC50 values of 25,330 uM, 55,887
pM and 77,166 uM respectively. This is a study and repositioning of drugs for the treatment
of obesity on the inhibition of the pancreatic lipase enzyme by any of them.

Keywords: obesity, drug respositioning, pancreatic lipase, molecular coupling, consensus

score, drugs
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Introduccioén

La obesidad es uno de los problemas de salud publica que afecta a mas de 650 millones
de personas en el mundo (entre nifios y adultos) siendo catalogada como la pandemia del
siglo XXI (OMS, 2015; Rajmil et al., 2016). Se estima que la prevalencia del sobrepeso y
la obesidad aument6 en un 27,5 % en adultos y en un 47,1 % de los nifios para el periodo
comprendido entre 1980 y 2013 por tanto, el nimero de personas con sobrepeso y
obesidad pas6 de 857 millones en 1980 a 2.000 millones en el afio 2013 (Ng et al., 2014).
En Colombia, estudios realizados en al afio 2010 mostraron que la obesidad alcanz6 el
16,5 % de la poblacién y el sobrepeso el 51,2 % (Acosta, 2013). La obesidad dia a dia
aumenta y con ella el desarrollo de otras patologias tales como la diabetes tipo 2,
enfermedades cardiovasculares, artritis, osteoporosis, desérdenes mentales y el cancer
entre otras (Xuea & Ideraabdullah, 2016).

Entre las principales causas de la obesidad se destacan los malos habitos alimenticios, el
estilo de vida de la poblacién, algunos factores psicologicos, factores genéticos y algunos
medicamentos. El exceso de grasa acumulada en el tejido adiposo desencadena
alteraciones metabdlicas, razén por la cual se considera a la obesidad como una
enfermedad (Allison et al., 2008). A pesar de que son diversos los factores que contribuyen
a la obesidad, los malos habitos alimenticios de la poblacion siguen siendo la principal
causa de la obesidad lo cual se ve reflejado en el alto consumo de alimentos hipercaldricos
(Vandevijvere, Chow, Hall, & Swinburn, 2015).

La mayor parte de los lipidos consumidos en la dieta son dificilmente absorbidos en el
intestino, sin embargo, la enzima lipasa pancreatica se encarga de su hidroélisis permitiendo
su digestién y absorcion en el organismo para la obtencién de energia. La inhibicion de la
enzima lipasa pancreética, se ha convertido en un motivo de estudio dado su papel clave
en el metabolismo de los lipidos para el disefio de farmacos antiobesidad. En la actualidad,
solamente el orlistat estd aprobado como farmaco inhibidor de la enzima lipasa

pancreética, pero sus efectos adversos como la esteatorrea, la incontinencia fecal, las
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flatulencias y dispepsias limitan su uso. Por otra parte, algunos medicamentos usados
como agentes antiobesidad tales como la fenfluramina, la dexfenfluramina y la sibutramina
fueron retirados del mercado debido a los efectos colaterales sobre el sistema
cardiovascular y la hipertensién pulmonar; otros medicamentos de caracter noradrenérgico

también fueron retirados por el alto riesgo de producir adiccién.

El tratamiento farmacolégico de la obesidad permite no solo controlar el peso en los
individuos, sino ademas mantenerlo estable en el tiempo. Sin embargo, el nimero de
farmacos antiobesidad aprobados para uso durante un largo periodo de tiempo es muy
reducido. Hasta el 2015, la Administracién de Medicamentos y Alimentos de los Estados
Unidos (FDA, por sus siglas en inglés), habia aprobado tan solo 5 medicamentos: Belviq®,
Qsymia®, Contrave®, Saxenda® y Xenical® (Daneschvar, Aronson, & Smetana, 2016).
Por tanto, obtener moléculas activas, potenciales inhibidores de la enzima lipasa

pancreatica que sean prometedores farmacos antiobesidad es una necesidad urgente.

El disefio de farmacos convencional demanda altas cantidades de tiempo, recursos y
dinero, acompafado en la mayoria de ocasiones de bajas tasas de éxito. No obstante, en
las dltimas décadas, ha surgido un nuevo campo de investigacion conocido como disefio
de farmacos asistido por computadora (DiFAC), el cual, hace uso del cribado virtual de
grandes librerias de compuestos quimicos, para acelerar la bdsqueda y descubrimiento de
nuevas moléculas con actividad biologica. Uno de los enfoques de la investigacion del
DIFAC es el reposicionamiento de farmacos. Con este enfoque, se buscan proponer
nuevos usos terapéuticos a farmacos que ya han sido aprobados para el tratamiento de
otras enfermedades. Varios estudios, han demostrado el éxito de este enfoque de
investigacion para el tratamiento de diversas enfermedades (L6pez-Vallejo, Peppard,
Medina-Franco, & Martinez-Mayorga, 2011; Mendez-Lucio, Medina-Franco, Meurice, &
Muller, 2014; Zheng et al., 2013).

Los estudios in silico realizados en el presente trabajo de investigacion tuvieron como
objetivo identificar moléculas activas y farmacos, los cuales fueron verificados
experimentalmente en pruebas in vitro evaluando su accién inhibitoria sobre la enzima
lipasa pancreédtica, y asi, contribuir a la busqueda de compuestos que ayuden a mejorar

los tratamientos para la obesidad.



Hipotesis

A partir del cribado virtual de librerias de origen natural y sintético, sera posible encontrar
moléculas activas y farmacos aprobados, que sean capaces de inhibir la actividad de la
enzima lipasa pancreéatica, contribuyendo de esta manera a los estudios de

reposicionamiento de farmacos y moléculas antiobesidad.
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Objetivos

Objetivo general
Identificar moléculas con potencial actividad inhibitoria de la enzima lipasa pancreatica a

partir del cribado virtual de bases de datos y de su validacién experimental.

Objetivos especificos

e Crear una base de datos de moléculas, tomando diversas librerias de origen natural
y sintético alojadas en la base de datos ZINC.

e Seleccionar mediante el método de acoplamiento molecular (docking) compuestos
con alta afinidad por el sitio activo de la enzima lipasa pancreética.

e Contribuir al reposicionamiento de farmacos antiobesidad a partir de la
identificacion de moléculas que presenten actividad in vitro.

e Proponer un modelo farmacoférico (cualitativo) que permita explicar las relaciones

estructura-actividad.



1. Capitulo 1. Estado del arte

1.1 Definicion y clasificacion de la obesidad

La obesidad y el sobrepeso se definen como la acumulacién anormal y excesiva de grasa
en el tejido adiposo que deterioran el estado de salud del ser humano (OMS, 2015). En
general, son la expresion del desequilibrio que existe entre la ingesta energética
(proveniente de los alimentos) y el gasto energético que realiza el individuo, lo que lleva al
aumento progresivo de energia almacenada. El exceso de grasa acumulada en el tejido
adiposo, genera que el numero y el tamafio de los adipocitos se eleve, produciendo el
aumento del peso corporal y alteraciones en el metabolismo, ya que los adipocitos
producen secreciones que actian como factores endocrinos y paracrinos sobre otras
células (Allison et al., 2008).

Para el diagnéstico y clasificacién de la obesidad, la Organizacion Mundial de la Salud
(OMS) ha establecido como criterio practico el empleo del indice de masa corporal, IMC,
el cual correlaciona el peso del individuo (expresado en kilogramos) dividido entre su altura
(expresada en metros) elevada al cuadrado (OMS, 2000). A partir del IMC, se ha
establecido la clasificacion de la obesidad como se observa en la tabla 1-1; a medida que
el IMC se acerca a valores iguales o superiores a 30 kg-m-2, el individuo presentara uno

de los estados de obesidad.

Sin embargo, el IMC no siempre refleja con precisién el grado de obesidad que presenta
un individuo e incluso no indica en qué lugar del cuerpo se esta presentando el exceso de
grasa. Es por ello que, ademéas de considerar el IMC, la medicién del perimetro de la cintura
proporciona una evaluacion mas precisa del riesgo al que se ve expuesto la persona por
la obesidad, dado que el aumento de la grasa intraabdominal se asocia con una mayor

morbilidad que la acumulacién de grasa periférica o subcutanea (Wyatt, 2013).
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Tabla 1-1: Grado de obesidad a partir del IMC

Insuficiencia ponderal <184
Normal 18,5-24,9
Sobrepeso 25,0-29,9
Obesidad tipo | 30,0-34,9

Los datos recogidos en numerosos estudios utilizando como referencia el IMC de la
poblacion en diferentes lugares del planeta, ponen en evidencia que la obesidad se ha
convertido en una epidemia mundial (Malik, Willett, & Hu, 2013). Un estudio realizado por
el Instituto de Métrica y Evaluacién en Salud de la Universidad de Washington revel6 que
la tasa de sobrepeso y obesidad pas6é de 857 millones de personas en 1980 a 2.100
millones de personas en 2013. La proporcién de hombres con IMC de 25 kg-m-2 o superior
aumento del 28,8 % al 36,9 %, mientras que en el caso de las mujeres paso del 29,8 % al
38,0 % (Ng et al., 2014).

1.1.1 Causas de la obesidad

La obesidad es el producto de diversos factores que contribuyen con el desequilibrio entre
la ingesta (o sintesis) de las grasas, su oxidacion y almacenamiento (Gardner, Shoback,

2008). Entre las principales causas se encuentran:

Habitos alimenticios. EI mal estado nutricional que se presenta en la poblacion se debe
en gran medida al bajo consumo de frutas y verduras y el alto consumo de alimentos
ricos en grasas Yy carbohidratos, como bebidas azucaradas y comidas “rapidas”, cuyo

aporte calérico contribuye a la ganancia de peso en nifios y adultos (Frank, 2016).

El estilo de vida de la poblacion. El alto grado de sedentarismo que presenta la

poblacion se ve reflejado en la poca actividad fisica que realiza, que sumado al
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consumo de cigarrillo y alcohol favorecen alteraciones metabdlicas que desencadenan
problemas de obesidad y otras comorbilidades (Arita et al., 2006).

Factores genéticos. Los sindromes de Prader Willy y Bardet-Biedl asociados con
anormalidades cromosémicas y monogénicas. También se han identificado algunas
mutaciones en el gen de la leptina, su receptor la pro-opiomelanocortina (POMC) y en
los receptores de la melanocortina (MC), siendo la forma 4 (MC4R) la mas afectada
(Loos, 2013). La via de la leptina-melanocortina, es muy importante ya que integra las

sefiales que regulan tanto el apetito como el consumo de energia (Tejero, 2008).

Medicamentos. Los corticosteroides, sulfonilireas, anticonceptivos orales y algunos

anticonvulsivantes favorecen la ganancia de peso (Bujjirao & Kumar, 2013).

Alteraciones metabdlicas y homeostaticas asociadas a la accion hormonal sobre el
apetito. La leptina es un péptido que actia en receptores especificos en el ndcleo
arqueado del hipotalamo, para controlar la produccién y liberacion de otros péptidos
asociados con la regulacion de la ingesta de alimentos y del apetito. La leptina inhibe
la produccién del neuropéptido-Y (NPY) y de la proteina r-Agouti (AGRP, por sus siglas
en inglés), los cuales aumentan el consumo de alimentos. Por otro lado, la leptina
mejora la produccion del péptido POMC, precursor de la hormona estimulante del
melanocito (a-MSH), la cual reduce la ingesta de alimentos, la regulacion del apetito y
la conservacion de la homeostasis del peso (Calzada Ledn, 2003; Linné & Rossner,
2004). Otros sistemas de péptidos que actian sobre el cerebro, diferentes a la leptina,
para el control de la ingesta de alimentos son la orexina y los endocanabinoides, que
estimulan el apetito; mientras que la hormona concentradora de melanina (MCH)
favorece su disminucion. Algunos péptidos intestinales como la colecistoquinina, el
polipéptido pancreatico, el polipéptido YY y la enterostatina contribuyen a la
disminucion de la ingesta de alimentos, mientras que la grelina, una hormona gastrica,

produce el efecto contrario (Arita et al., 2006).

1.1.2 Consecuencias de la obesidad

La obesidad es una enfermedad crénica, y esta asociada con el riesgo de sufrir otras

enfermedades (figura 1-1) que comprometen la vida del individuo tales como:
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Diabetes tipo Il. Es un desorden metabdlico asociado con la resistencia a la insulina y la
inadecuada sefalizacion intercelular. Se estima que el 90% de los individuos con esta

enfermedad son obesos (Platt, Beckett, Kohler, Niedowicz, & Murphy, 2015).

Enfermedades cardiovasculares. La obesidad agrava los principales factores de riesgo
cardiovascular como son el perfil lipidico sanguineo, la presion arterial (hipertension), la
glicemia, la inflamaciéon y supone una carga "pesada" en el corazén, lo que afecta
negativamente la estructura de los ventriculos y su funcion sistélica y diastélica (Lavie,
McAuley, Church, Milani, & Blair, 2014).

Hiperlipidemia. Al aumentar la ingestién de acidos grasos se genera la sobreproduccion de

lipoproteinas de muy baja densidad afectando su tasa de eliminacién (Charlton, 2009).

Cancer. Estudios epidemiolégicos han demostrado que la obesidad esta asociada con un
mayor riesgo de desarrollar varios tipos de cancer, como el de colon, endometrio, mama,
rindn, esofago, pancreas, vesicula biliar, higado y cancer hematolégico. Aunque no es
claro el mecanismo, al parecer las adipoquinas (leptina y adiponectina) secretadas por el
tejido adiposo, podrian estar relacionadas en el desarrollo del cancer (Vucenik & Stains,
2012).

Alteraciones psicoldgicas. El mayor impacto de la obesidad esta sobre el funcionamiento
fisiologico y motriz de la persona, lo cual afecta directamente su calidad de vida y su normal
desarrollo social. Esto conduce a que el individuo obeso desarrolle estados de frustracion,

autorreproche y depresion ante los intentos fallidos por adelgazar (Godoy, 2014).
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Figura 1-1: Riesgo de enfermedades generadas por la obesidad.
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Fuente: http://familiascondiabetes.org/

1.1.3 Tratamiento farmacologico de la obesidad

En el 2013, el grupo de expertos del Instituto Nacional del Corazon, los Pulmones y la
Sangre (NHLBI, por su sigla en inglés), establecieron las guias de practica clinica sobre la
identificacion, evaluacién y tratamiento del sobrepeso y la obesidad en adultos (Jensen et
al., 2014), para lo cual, utilizaron como criterio de seleccion del posible tratamiento el IMC

como se puede observar en la tabla 1-2.

Tabla 1-2: Tipos de tratamiento para el sobrepeso y la obesidad en adultos (Informe del
NHLBI en 2013)

Intervalo de IMC del individuo (kg-m?)

Tratamiento  RIesg0 55 559  27_299 30-349 | 35-399 240
Cambio en el estilo
de vida. (Dieta y | Bajo + + + + +
ejercicio)
Farmacoterapia Medio +cC + + +
Cirugia bariatrica Alto +c +

+: Se recomienda usar. + c: usar en caso de comorbilidad.
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El cambio en el estilo de vida es la mejor opcién para el tratamiento de la obesidad. Una
dieta baja en calorias, el aumento de la actividad fisica aerébica y el acompafiamiento de
profesionales calificados (psic6logos, nutricionistas y preparadores fisicos), contribuyen a
fortalecer el programa de pérdida de peso (Salas-Salvado, Rubio, Barbany, & Moreno,
2007). Lamentablemente este enfoque de tratamiento no es el que mejor resultados arroja

debido a la falta de constancia y compromiso de los individuos obesos.

En cuanto a la cirugia bariatrica esta indicada para individuos que tenga un IMC superior
a 40 kg-m-2. Es una técnica invasiva en la que se pueden identificar tres procedimientos:
la banda gastrica ajustable laparoscépica; la gastrectomia vertical en manga y el bypass
gastrico. Los resultados demuestran la pérdida de peso entre el 25 — 30% y efectos
positivos sobre la diabetes y la hipertension (Haslam & James, 2005). Aunque los
resultados son alentadores, los altos costos que tienen estos procedimientos sumado a los
riesgos propios de cualquier cirugia y la falta de garantia sobre el no volver a recuperar el

peso retirado, disminuyen su impacto en el tratamiento de la obesidad.

Los avances mas interesantes en el tratamiento de la obesidad estan en la terapia
farmacologica, la cual, al combinarse con el mejoramiento del estilo de vida del individuo
favorece la disminucidon de peso significativamente. Su indicacién esta restringida a

personas con un IMC mayor a 30 kg-m-2 o de 27 kg-m-2 si presenta comorbilidades.

Los efectos secundarios que presentan los farmacos antiobesidad son el principal
inconveniente para su uso confiable en las terapias de control de peso. Es asi, como varios
medicamentos contra la obesidad han sido retirados del mercado, inclusive, habiendo sido
aprobados en afios anteriores como la fenfluramina y la dexfenfluramina los cuales
actuaban como supresores del apetito; sin embargo, sus efectos colaterales empezaron a
estar relacionados con la enfermedad valvular cardiaca y la hipertension pulmonar (Kang
& Park, 2012). La sibutramina, un inhibidor de la recaptacion de serotonina y noradrenalina,
también fue suspendida debido a sus efectos nocivos sobre el sistema cardiovascular. En
el 2008, el rimonabant perdié su licencia; este antagonista de los receptores de
endocanabinoides, no fue aprobado en los Estados Unidos debido a sus graves efectos

secundarios psiquiatricos con episodios de suicidio (Londofio-lemos, 2012).
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En la actualidad, los farmacos antiobesidad aprobados por la Administracion de
Medicamentos y Alimentos de los Estados Unidos (FDA, por sus siglas en inglés) se
clasifican en dos grupos:

e Farmacos supresores del apetito.

e Farmacos que disminuyen la absorcion de grasas en el ser humano
De los cinco farmacos aprobados por la FDA para el tratamiento de la obesidad durante
largos periodos de tiempo, cuatro actian sobre receptores cerebrales que controlan el
apetito y solamente uno reduce la absorcién de grasas en el individuo. En la tabla 1-3 se
muestran los farmacos antiobesidad actualmente aprobados por la FDA junto a sus

modos de accion y sus efectos secundarios (Daneschvar et al., 2016).

La locarserina es un agonista selectivo del receptor 5-HT2C de la serotonina. Actla
reduciendo la ingesta de alimentos y, por tanto, ayuda a disminuir el peso corporal. Los
efectos colaterales més frecuentes son fatiga, dolor de cabeza, mareos y sequedad en la
boca (Kang & Park, 2012).

Tabla 1-3: Medicamentos antiobesidad aprobados hasta el 2016 por la FDA

Nombre Nombre (S) Mecanismo de :
Reacciones adversas comunes

genérico comercial (es) accién

Dolor de cabeza, mareos, fatiga,
nauseas, sequedad de boca, tos,
estrefiimiento, tos e hipoglicemia

Agonista del receptor 5-

Lorcaserina | Belvig ® )
q HT2c de serotonina

Simpatomimético/Bloquea

. | Parestesias, mareos, insomnio,
los canales de sodio,

Fentermina/ estrefiimiento, sequedad de boca,

. symia ® receptores de glutamato ., .
Topiramato Qsy P g_ . y elevacion de Ila frecuencia
aumenta la actividad de cardiaca
GABA
. . Nausea, mareo, visibn borrosa,
Antagonista de opioides/ L o
Naltrexona/ . desanimo, mareo, nerviosismo,
. Contrave ® Aumenta la actividad de la .
bupropion dolor de cabeza, irritabilidad,

roopiomelanocortina - . .
proop pérdida del interés

Agonista del receptor 1-|Mareo, nausea, diarrea, aumento

Liragluti . o
Iraglutida | Saxenda ® GLP de lipasa, urgencia urinaria

Esteatorrea, urgencia fecal, heces
grasosas, incontinencia fecal,
flatulencia

Xenical ® Inhibidor de Ila lipasa

rli . L
Orlistat Alli ® pancreética
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En la combinacién fentermina / topiramato, la fentermina induce la liberacién sinaptica de
la noradrenalina y la serotonina, promoviendo la disminucion del apetito. Por otro lado, el
topiramato, bloquea los canales de sodio, inhibe los receptores de glutamato y de la
anhidrasa carbdnica y aumenta la actividad del acido y-aminobutirico; sin embargo, no es

claro el mecanismo por el cual promueve la pérdida de peso (Wyatt, 2013).

Otro farmaco combinado es la naltrexona / bupropion. La naltrexona es un antagonista de
los receptores opioides, mientras que el bupropion es un inhibidor selectivo de la
recaptacién de dopamina y noradrenalina a la vez que aumenta la actividad de la POMC.
Esta combinaciéon produce la disminucién del apetito y del hambre sin que tenga efecto
sobre el metabolismo (Daneschvar et al., 2016). Sus efectos secundarios son
principalmente ndusea, dolor de cabeza, mareos, vomito, resequedad en la boca y

episodios de depresion.

La liraglutida es un agonista del receptor del péptido similar al glucagén tipo 1 (GLP-1).
Este péptido envia informacion al sistema nervioso central, lo que aumenta la saciedad y
contribuye con la reduccion de la ingesta de alimentos y el peso corporal (Van
Bloemendaal, Ten Kulve, La Fleur, Ljzerman, & Diamant, 2014). Los principales efectos
secundarios que presenta son nausea, hipoglicemia, diarrea, vomito, dolor de cabeza,

estrefiimiento, mareo y aumento de la lipasa.

El orlistat, (figura 1-2) es el Unico farmaco antiobesidad que incide sobre la absorcién de
las grasas provenientes de la dieta humana, por lo cual reduce la ingesta calorica al
organismo. Se obtuvo como derivado la lipstatina aislada de la bacteria Streptomyces
toxytricini (Ballinger & Peikin, 2002). Actlia en el tracto gastrointestinal inhibiendo la enzima
lipasa pancredtica y otras lipasas (lingual, gastrica) responsables de la hidrélisis de los
triacilgliceroles (TAG) ingeridos en la alimentacién para obtener acidos grasos, di y mono

acilgliceroles.
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Figura 1-2: Estructura quimica del orlistat (tetrahidrolipstatina).

El orlistat se une covalentemente a la Serl52 en el sitio activo de la lipasa pancreatica y
forma un complejo estable, que inactiva la enzima haciéndola incapaz de hidrolizar los TAG
y, por tanto, las grasas no absorbidas seran expulsadas en las heces fecales (Al-Suwailem,
Al-Tamimi, Al-Omar & Al-Suhibani, 2006). Se estima que cerca del 30 al 40% de las grasas
no son absorbidas (Yanovski & Yanovski, 2013). Los efectos colaterales que presenta son
menos peligrosos que los farmacos comunmente usados en terapias de largos periodos
de tiempo; sin embargo, son incomodos ya que se presenta esteatorrea, incontinencia
fecal, flatulencias y dispepsias. Puede haber insuficiencia de vitamina A, D, E y K, razén
por la cual se suministra un complemento vitaminico. Todos estos sintomas pueden ser
manejados por el individuo en la medida que disminuya la ingesta de comidas altamente

grasosas (Kang & Park, 2012).

En la figura 1-3 se observa el resumen del modo de accion y la diana terapéutica a los que
estan dirigidos los principales farmacos antiobesidad aprobados para uso durante largos

periodos de tiempo.

Las actuales investigaciones farmacol6gicas buscan el desarrollo y disefio de farmacos a
partir de la identificaciébn de nuevas dianas terapéuticas, con el objetivo de reducir los
efectos secundarios, optimizar el modo de accion y desarrollar nuevas estrategias en el

tratamiento de la obesidad (figura 1-4).
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Figura 1-3: Esquema general del modo de accién de los farmacos antiobesidad durante
largos periodos de tiempo.

(Las flechas indican el receptor u 6rgano sobre el cual actian los farmacos).

Fentermina
TJopiramato
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\ Naltrexona ]
S .
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Fuente: Patel, 2015.

Figura 1-4: Estrategias terapéuticas en la blusqueda de farmacos para el tratamiento de la
obesidad.
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apetito
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Los actuales enfoques en la investigacion farmacolégica para el tratamiento de la obesidad
son: suprimir el apetito y aumentar la saciedad. Busqueda de agentes antagonistas de los
receptores: canabinoides, grelina, hormona concentradora de melanina (MCH) vy el
neuropéptido Y (NPY), asi como agonistas selectivos de los receptores de: leptina,
colecistoquinina (CCK), hormona estimulante de melanocitos (aMSH), 5HT2C,
melanocortina (MC4); ademas, incrementar la disponibilidad de neurotransmisores
anorexigenos como la noradrenalina, serotonina y dopamina en el sistema nervioso
(Chakrabarti, 2009).

Inhibidores de la lipasa pancreéatica. Como se mencion0 en parrafos anteriores, bloquear
la absorcion de grasas en el organismo a través de la inhibicion de la enzima lipasa
pancreatica resulta una estrategia importante y eficaz para el control de la ingesta
energética (Balaji et al., 2015).

Gasto de energia. Diariamente el gasto de energia se debe a tres aspectos: el metabolismo
basal, el gasto inducido por el alimento y la actividad fisica. El tejido adiposo marrén (BAT,
por sus siglas en inglés), regula el gasto energético y la disipaciéon de calor por
termogénesis gracias a la accién de la proteina desacoplante -1 (UCP-1, por sus siglas en
inglés). Se estima que los agonistas UCP-1 contribuyen a la reduccion del tejido adiposo
(Yoon et al., 2008).

Diferenciacion del tejido adiposo. La obesidad se caracteriza por el agrandamiento del
tejido adiposo debido a la hiperplasia e hipertrofia que sufren los adipocitos. Los adipocitos
se originan de las células llamadas preadipocitos mediante el proceso de adipogénesis.
Este proceso esta mediado por la expresion de dos factores de transcripcion: la proteina
de union a CCAAT/enhancer B (C/EBP B) y el receptor activado de proliferadores
peroxisomales y (PPARYy). La busqueda de inhibidores de estos factores de transcripcion,
puede inducir apoptosis, con lo cual disminuiria la masa del tejido adiposo (Hu, Tao, Wang,
Xiao, & Wang, 2016).

Aumento de la lipdlisis. La lipasa sensible a hormonas (LSH) realiza la hidrolisis de los
TAG almacenados en el tejido adiposo produciendo la liberaciébn de &cidos grasos
(Lafontan & Langin, 2009). Este proceso bioguimico incide en la disminucion del tejido
adiposo y por tanto de la obesidad. La busqueda de agentes terapéuticos que estimulen la
actividad de la LSH e incrementen la oxidacion de los acidos grasos se complementa con

el desarrollo de los agonistas $3-adrenérgicos (Londofio-Lemos, 2012).
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1.2 Laenzimalipasa pancreatica como dianaterapéutica

La lipasa pancreatica (LP) es una enzima gastrointestinal clave en el ingreso de los lipidos
al metabolismo ya que hidroliza los TAG que componen las grasas que se consumen en
la alimentacion. Por lo tanto, inhibir la LP se traduce en la disminucion del suministro

caldrico al individuo disminuyendo la disposicién a desarrollar obesidad.

1.2.1 Generalidades del metabolismo de lipidos

La mayor parte de los lipidos de la dieta se ingieren como TAG. El proceso de absorcion
de los lipidos (figura 1-5) inicia en el estbmago y en el intestino delgado cuando se
solubilizan por la accion de las sales biliares, las cuales generan una emulsioén convirtiendo
las grasas en micelas mixtas accesibles a la accién hidrolitica de las lipasas (que son
hidrosolubles), quienes convierten los TAG a diacilgliceroles, monoacilgliceroles, acidos

grasos y glicerol.

Los productos de la hidrélisis de las lipasas difunden hacia el interior del enterocito, donde
son convertidos de nuevo en TAG y son incorporados a las lipoproteinas para ser
transportados a los tejidos diana (tejido muscular y tejido adiposo) (Mu & Hgy, 2004). Las
lipoproteinas remanentes (quilomicrones) son enviadas al higado donde se asimilan por
endocitosis. Cuando hay un exceso de TAG, el higado los empaca en lipoproteinas de muy
baja densidad (VLDL, por sus siglas en inglés) y los envia a los adipocitos para ser
almacenados (Lehninger, 2009). La repeticion de este proceso empieza a desencadenar

la obesidad y otras enfermedades crdnicas.

1.2.2 Generalidades de la lipasa pancreética (LP)

Las lipasas, son enzimas que pertenecen a la familia de las carboxil éster hidrolasa
(3.1.1.3). Su funcién biolégica es hidrolizar los enlaces éster de los TAG, produciendo la
liberacion de monoacilgliceroles, diacilgliceroles, acidos grasos y glicerol. Se caracterizan
por tener una triada catalitica, en donde uno de los residuos que la compone es la serina,
de ahi que se les denomine serina hidrolasas, muy parecidas a las serina proteasas (Long
& Cravatt, 2012).
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Figura 1-5: Proceso de digestion de los lipidos provenientes de la dieta.
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Las lipasas presentan un dominio estructural canénico compuesto por ocho cadenas 8 que
forman una hoja [, estas cadenas estdn conectadas por hélices a, que quedan
empaquetadas a ambos lados de la hoja B. Este nucleo central es el responsable directo
de la actividad catalitica y define el plegamiento a/B-hidrolasa, comdn para muchas
hidrolasas de origen filogenético y funciones cataliticas diferentes (Gonzalez-Bacerio,
Hernandez, & Martinez, 2010).

A diferencia de otras hidrolasas, el sitio activo de las lipasas esta usualmente cubierto por
un bucle (loop) conformado por una hélice-a de caracter anfipatico, el cual se ubica sobre
el sitio activo a manera de tapa (lid). Cuando la tapa esta sobre el sitio activo, la regién
hidrofébica de la hélice interactia con los residuos hidrofébicos de la cavidad del sitio
activo, de tal manera que la enzima permanece inactiva e inaccesible al sustrato (Aloulou
et al., 2006). Debido a la activacion interfacial que sufre la enzima, la tapa, cambia su
orientacion de tal forma que la region hidrofobica de la hélice queda ahora en contacto con
la interfaz lipido/agua, creando una superficie hidrofébica que deja expuesto el sitio activo

y por tanto accesible al sustrato (Dridi et al., 2013; Khedidja & Abderrahman, 2011).
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En el ser humano las lipasas se clasifican en dos grupos: las pre-duodenales, compuestas
por la lipasa gastrica y la lipasa lingual, cuya actividad de hidrélisis no supera el 30 % (Birari
& Bhutani, 2007); el segundo grupo se compone de las lipasas extra-duodenales que
incluyen: la lipasa pancredtica, la lipasa hepética, la lipoproteina lipasa, la lipoproteina
endotelial y lipasa sensible a la accion hormonal, entre otras (Mukherjee, 2003; Long &
Cravatt, 2012). La lipasa pancredtica, es la enzima mas activa en la hidrélisis de TAG,

alcanzando valores del 50 — 70 % sobre los lipidos de la dieta.

» Estructurade lalipasa pancreatica

La LP humana, también llamada triacilglicerol acil hidrolasa, es sintetizada y secretada por
las células acinares del pancreas. Su produccion es estimulada por la colecistocinina, la
secretinay el péptido liberador de gastrina, mientras que la somatostatina y los polipéptidos
pancreaticos (Y y YY) la inhiben (Sastre & Sabater, 2005).

Su estructura tridimensional fue determinada por cristalografia de rayos X en 1990 por
Winkler con una resolucion de 2.46 A (Winkler, D’Arcy, & Hunziker, 1990). Esta constituida

por dos dominios: El dominio N-terminal y el dominio C-terminal (figura 1-6a).

El dominio N-terminal comprende los residuos de los amino&cidos 1 al 336; se le conoce
como el dominio catalitico ya que alli se encuentra el sitio activo de la enzima. Este sitio
esta compuesto por la triada de aminoacidos Ser152, Aspl176 e His263 (figura 1-6b) (Colin,
Deprez-Beauclair, Allouche, et al., 2008).

El dominio C-terminal contiene los residuos de los amino&cidos 337 al 449. Este dominio
esta unido a la colipasa, que es una subunidad requerida para la actividad enziméatica de
la lipasa. La colipasa impide la inhibicion ejercida por la fosfatidilcolina en la superficie del
complejo lipasa-sustrato y ayuda a estabilizar la conformacién activa de la lipasa
aumentando la hidrofobicidad del sitio de unién. (Aloulou et al., 2006; Van Tilbeurgh,

Bezzine, Cambillau, Verger, & Carriere, 1999)
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Figura 1-6. Estructura tridimensional de la enzima lipasa pancreatica (LP).

(a) Dominios de la enzima LP: en rojo el dominio N-terminal (residuos 1 - 336); en amarillo
el dominio C-terminal (residuos 337 - 449); en verde la colipasa (cofactor). (b) Triada
catalitica de la LP: Asp178, Serl152, His263 (Cddigo PDB: 1LPB).

(a) (b)

El mecanismo de hidrdlisis de la LP sobre los TAG se ilustra en la figura 1-7. En primer
lugar, el sustrato es fijado en la cavidad hidrofébica de la enzima. Inmediatamente, la
Serl52 es activada por la desprotonacién de su grupo hidroxilo por la His263 que funciona
como catalizador basico; el Aspl176 estabiliza la carga positiva resultante en la His263. La
Serl52 ataca al TAG (figura. 1-7a). Se forma un intermediario tetraédrico, que genera un
ligero cambio conformacional en la proteina para permitir que el sustrato se ubique en la
cavidad del oxianién en donde los residuos Phe77 y Leul53 estabilizan mediante puentes
de hidrégeno la carga negativa alojada en el atomo del oxigeno carbonilico (Miled et al.,
2000) (figura. 1-7b). El intermediario tetraédrico colapsa reestableciendo el doble enlace
carbono — oxigeno del sustrato y es expulsado el diacilglicerol. Este paso se favorece por
la His263 que actia ahora como un catalizador &cido. De esta manera se forma el complejo
acil-enzima (figura. 1-7c). Posteriormente ingresa una molécula de agua, que realiza un
ataque nucleofilico sobre el complejo acil-enzima (figura 1-7¢) dando como resultado la
expulsion del acido graso y la regeneracion de la enzima (figura 1-7e).

La capacidad de buen grupo saliente de la Ser-152 en la reaccion, se ve aumentada por
la accién catalitica de la His263 (Reis, Holmberg, Watzke, Leser, & Miller, 2009).
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Figura 1-7. Mecanismo de reaccion de la enzima lipasa pancreatica sobre los TAG.
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1.3 Reposicionamiento de farmacos

1.3.1 Definicioén

El ciclo tipico para el descubrimiento de un nuevo farmaco, desde la identificacién del
compuesto bioactivo hasta culminar los ensayos clinicos, puede tomar aproximadamente
de 15 a 17 afios y su costo llegar a mas de 2000 millones de dolares (Cerqueira et al.,
2015). Por tanto, es necesario disefiar y aplicar estrategias que, sin afectar la seguridad y
calidad de los nuevos farmacos, optimicen el tiempo de descubrimiento y desarrollo y

disminuyan los costos econémicos.

El reposicionamiento de farmacos es un campo de investigacion en el que se busca
encontrar nuevas acciones terapéuticas para un farmaco existente, y para este fin resulta
de gran utilidad el uso de las técnicas del cribado virtual del disefio de farmacos asistido
por computadora (DIFAC) (Zheng et al., 2013). El reposicionamiento, ademas de hallar

nuevas dianas farmacoldgicas, reduce significativamente las fallas asociadas con el
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desarrollo inicial de farmacos y facilita que los compuestos reposicionados ingresen a las
fases clinicas con menos inversibn econémica y mas rapidamente (Boguski, Mandl, &
Sukhatme, 2009).

El reposicionamiento puede ser: centrado en el farmaco, cuando el interés del estudio es
hallar nuevas indicaciones para el medicamento; centrado en la enfermedad, cuando el
objetivo es identificar farmacos eficaces contra una enfermedad especifica (Liu et al.,
2013).

1.3.2 Cribado virtual

El disefio de farmacos asistido por computadora (DiFAC) surgié hacia los afios 80 como
una estrategia que complementaba las pruebas de cribado experimentales a partir del
estudio de grandes librerias de compuestos generadas por la quimica combinatoria
(Lombardino & Lowe, 2004). Hacia 1997 se integré a la DIFAC uno de los protocolos
computacionales mas importantes: el Cribado Virtual (CV) (en inglés Virtual Screening,
VS). El objetivo fundamental del CV es evaluar computacionalmente las bases de datos en
donde se alojan miles de compuestos quimicos para identificar y seleccionar moléculas
activas con propiedades farmacolégicas (en inglés hits) para luego ser evaluadas
experimentalmente (Kapetanovic, 2008). Los compuestos que logran superar las pruebas
biolégicas entran en la etapa de optimizacion y desarrollo siendo denominados

compuestos cabeza de serie (en inglés leads) (Kortagere & Ekins, 2010).

El cribado virtual se puede dividir en dos grandes categorias: cribado virtual basado en la
estructura (CVBE) y cribado virtual basado en el ligando (CVBL) (Lavecchia & Di Giovanni,
2013).

= Cribado virtual basado en la estructura (CVBE)

Es utilizado cuando existe conocimiento de la estructura tridimensional de la diana
biolégica (receptor). Esta estructura se puede obtener de bases de datos de
biomacromoléculas, como el banco de datos de proteinas (PDB, por sus siglas en inglés).

El objetivo del CVBE es evaluar el modo de unién entre el ligando (molécula activa) y el
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receptor (Enzimas, receptores de membrana, ADN, etc.) (Danishuddin & Khan, 2015).
Existen dos métodos de CVBE:

El

» Disefio de novo. Consiste en la construccion directa del ligando en el sitio de unién
de la proteina (Medina-Franco, Lopez-Vallejo, & Castillo, 2006).

= Acoplamiento molecular (docking en inglés). Permite establecer la conformacion
mas adecuada del ligando dentro el sitio de union del receptor. Para indicar el
grado de afinidad y predecir el mejor modo de union ligando — receptor, se utiliza
una funcion mateméatica denominada funcion de puntuacion (scoring function), el
cual determina la energia libre de unién (AG) como la suma de las interacciones de
van der Waals, electrostaticas, hidrofébicas y de puentes de hidrégeno (Lavecchia
& Di Giovanni, 2013), estas funciones se conocen como campos de fuerza. Los
resultados obtenidos por el acoplamiento son organizados de acuerdo a la funcién

puntuacién (docking score, en inglés).

= Cribado virtual basado en el ligando (CVBL)

cribado virtual basado en el ligando (CVBL) es util cuando no se conoce la estructura

de la diana bioldgica. Se utiliza un grupo de ligandos que presenten actividad bioldgica

sobre el mismo receptor para inferir la estructura del ligando activo (Hung & Chen, 2014).

En general se busca por similitud una subestructura comin o farmacéforo entre los

compuestos consultados. Los métodos del CVBL son:

a)

b)

Métodos cuantitativos de relacion estructura-actividad (QSAR por sus siglas en ingles).
Busca establecer la correlacion matematica entre los descriptores estructurales y
fisicoquimicos de un grupo de compuestos con su funcién biolégica y su potencia. El
resultado es la construccién de un modelo estadistico para predecir la actividad de
nuevos compuestos y realizar estudios de relacion estructura actividad (SAR, en inglés)
(Drwal & Griffith, 2013).

Busqueda por similitud. Permite recuperar compuestos con caracteristicas similares a
ligandos conocidos. Estas caracteristicas se codifican como descriptores de dos o tres
dimensiones (por ejemplo, los descriptores topolégicos) en términos de huellas
dactilares (fingerprints) (Agarwal & Fishwick, 2010).

Farmacéforo. Es un modelo abstracto que se construye a partir del estudio de las

interacciones moleculares que presenta un grupo de ligandos activos hacia su diana
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terapéutica (interacciones: electrostaticas, hidrofébicas, aromaticas pi - pi, puentes de
hidrégeno, etc.). El farmacéforo se puede considerar como el comin denominador

compartido por un conjunto de moléculas activas (Rodrigues & Schneider, 2015).

e Criterios para el curado de las librerias usadas en el CV

Los filtros que se utilizan en la seleccién de moléculas activas buscan encontrar estructuras
gue posean un tipo de propiedades determinadas, por ejemplo: propiedades de farmacos
(eninglés drug-like). Para ello, se sigue la “regla de los cinco” dada por Christopher Lipinski
(Lipinski, 2004), la cual considera que, para que una molécula sea biodisponible oralmente
no debe romper mas de una de las siguientes reglas empiricas:

e Masa molecular inferior a 500 g mol™.

e Lipofilia expresada en funcién del coeficiente de particion octanol/agua (Log P) no

mayor a 5.
e Numero de puentes de hidrogeno (dadores) no mayor a 5.

¢ Numero de puentes de hidrogeno (aceptores) no mayor a 10.

Sin embargo, muchos farmacos no cumplen con las reglas de Lipinski, particularmente los
compuestos de origen natural. razén por la cual se han establecido los siguientes criterios
con el fin de mejorar la biodisponibilidad oral del farmaco (Cerqueira et al., 2015):

e LogPentre-04y5,6.

e Masa molecular entre 160 y 480 g mol™.

e Numero de atomos entre 20 y 70.

e Area superficial polar menor a 140 A2,

¢ Refractividad molar entre 40 y 130.

¢ Numero de enlaces rotables menor a 7
La inclusion de la prediccion de propiedades ADME/T (Absorcion, Distribucion,
Metabolismo, Eliminacion y Toxicidad), en las etapas del CV, son un intento por optimizar
la potencia y la farmacocinética de los ligandos (Kortagere & Ekins, 2010). La figura 1-8
resume el proceso general del cribado virtual basado en la estructura y el cribado virtual

basado en el ligando.
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Figura 1-8. Diagrama general para la obtenciéon de candidatos a farmacos usando el
cribado virtual (CV)

1. La base de datos es curada de acuerdo a las propiedades farmacocinéticas, toxicidad, fisicoquimicas etc. 2. Si se conoce
el receptor se hace CVBE, sino se realiza CVBL. 3. Por CVBE, se obtendran los valores de afinidad ligando-receptor; para
el caso de CVBL se obtendra un modelo de relacion estructura- actividad. 4. El conjunto de biomoléculas es de nuevo
evaluado considerando las propiedades farmacoldgicas para obtener posibles moléculas activas (hits). 5 Los compuestos
seleccionados computacionalmente son evaluados experimentalmente. Los resultados de mejor actividad son considerados
hits. 6 Posteriormente se realizan estudios de actividad biolégica esperando alta actividad (< 100uM). 7 Los mejores

resultados son optimizados estructuralmente con el fin de mejorar su potencia y ser modelo para el disefio (leads).
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1.3.3 Aplicaciones exitosas del cribado virtual en el disefio y
reposicionamiento de farmacos

El CVBE es una de las técnicas mas utilizadas en los estudios in silico. Liu et al, utilizando

CVBS descubrié dos inhibidores potenciales contra el receptor del factor de crecimiento

insulinico tipo 1 (IGF-1R), el cual pertenece a la familia de tirosina quinasa y juega un papel

fundamental en la via de sefalizacién que implica el crecimiento celular, la proliferacion y

la apoptosis (Liu et al., 2010).

La enzima Nueva Delhi metalo-p-lactamasa-1 (NDM-1), hace que las bacterias sean

resistentes a casi todos los antibidticos betalactamicos. Utilizando el protocolo de
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acoplamiento flexible de la proteina, Shen et al. establecié un modelo de interaccién para
la NDM-1 y acido 3-tiofenocarboxilico. Los resultados revelaron que los atomos de azufre
del ligando podrian interferir en el sitio activo de la NDM-1, proporcionando ideas Utiles

para el disefio racional de inhibidores contra la NDM-1 (Shen et al., 2013).

Algunos de los ejemplos mas sobresalientes de la aplicacién de técnicas computacionales
en el descubrimiento de nuevos farmacos son (Medina-Franco, 2007; Sliwoski, Kothiwale,
Meiler, & Lowe, 2014):

e La dorzolamida, un inhibidor de la anhidrasa carbonica, para la prevencion del
glaucoma, fue aprobado in 1995.

e El captopril, inhibidor de la enzima convertidora de angiotensina (ECA), el cual se
obtuvo siguiendo el disefio de analogo activo. Fue aprobado en 1981 como farmaco
antihipertensivo (figural-9a).

e Elrelenza, se puede considerar el unico farmaco, hasta el momento, producto del
DiFaC. Se aprobé para su uso clinico en 1999 con el nombre de zanamivir® contra
el virus de la influenza (figura 1-9b).

e El saquinavir, (aprobado en 1995), ritonavir e indinavir (aprobados en 1996) y el
tipranavir (aprobado en el 2005) (figura 1-9¢) para el tratamiento de del virus de
inmunodeficiencia humana (VIH).

e Eltirofiban, un antagonista del fibrinogeno.

En cuanto al reposicionamiento de farmacos, Kinnings, empleando CVBE encontré que la
entacapona, un farmaco inhibidor de la enzima catecol-O-metil transfersa (COMT) para el
tratamiento de la enfermedad del Parkinson, podia ser utilizada en el tratamiento de la
tuberculosis multirresistente (MDR) (Dudley, Deshpande, & Butte, 2011). Otro ejemplo de
reposicionamiento de farmacos mediante técnicas computacionales es la cinanserina, un
farmaco aprobado y usado como antagonista de la serotonina; obtuvo una nueva
indicacion como inhibidor potencial de la proteasa 3CL del coronavirus, el cual causa el
SARs (sindrome respiratorio agudo grave). Dado que es un medicamento antiguo, su costo

econdmico es bajo y tiene alto grado de seguridad (Zheng et al., 2013).

En el 2014, Méndez et al., haciendo uso de las técnicas de cribado virtual por similitud

molecular, encontraron que la olsalazina, un farmaco usado como anti-inflamatorio,
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presenta accion hipometilantes en el ADN, razén por la cual fue reportado como nuevo
agente anticancerigeno (Mendez-Lucio, Tran, Medina-Franco, Meurice, & Muller, 2014).

Ahora es comercializado bajo este nuevo uso terapéutico.

Figura 1-9. Casos de éxito de la DIFAC

(a) Captopril — ECA (cédigo PDB: 1UZF); (b) zanamavir — salidiasa (cédigo PDB: 1A4G); (c)
tripanavir — proteasa VIH (codigo PDB: 1D4S) (CV).

(a) (b)

ot

\
1.3.4 Antecedentes de estudios in silico de la enzima lipasa
pancreatica

Existe la necesidad de desarrollar nuevos agentes terapéuticos que permitan tratar la
obesidad por largos periodos de tiempo, sin tener la preocupacién de los efectos adversos
gue presentan la mayoria de farmacos antiobesidad. Los compuestos naturales
identificados a partir de plantas medicinales tradicionales proporcionan una enorme
cantidad de inhibidores de la LP, que posiblemente puedan convertirse en candidatos a
farmacos (Bustaniji, Al-Masri, et al., 2011).

Estudios realizados con extractos vegetales y con diferentes metabolitos secundarios
aislados muestran alto grado de inhibicién contra la enzima LP (Sharma, Sharma, & Seo,
2005; Birari & Bhutani, 2007; Yun, 2010; Nguyen et al., 2012; Sukhdev & Singh, 2013;
Balaji et al., 2015). Es evidente que, dentro del grupo de metabolitos secundarios
identificados de diferentes especies vegetales, los polifenoles representan el tipo de
metabolitos secundarios con mas reportes de inhibicién sobre la enzima LP (Lunagariya et
al., 2014; Mendoza M. & Medina V., 2105; Rahim et al., 2015). El alto nimero de grupos
hidroxilo que poseen los polifenoles en su estructura les permite formar puentes de
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hidrégeno e interacciones hidrofébicas con el sitio activo o con sitios alostéricos de la

enzima. Algunos ejemplos de polifenoles activos contra la LP estan en la figura 1-10.

Figura 1-10. Polifenoles que presentan accion inhibitoria sobre la enzima lipasa
pancreatica.
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Teniendo en cuenta las investigaciones hechas en el campo de los productos naturales,
los estudios in silico han partido del analisis especifico de ciertos compuestos hacia la LP.
Es asi como el actedsido (figura 1-11a), principal componente del té kudingcha (Ligustrum
purpurascens) y la epigalocatequina-3-galato (EGCG) (figura 1-11b), el mas potente
constituyente del té verde, mostraron alta afinidad por la LP mediante interacciones no
covalente de caracter hidrofébico y puentes de hidrégeno mediante los cuales se explicaba
la alta afinidad de union del complejo polifenol — LP.

La interaccion que presentan estos dos polifenoles con la enzima no es en el sitio activo
sino en una region hidrofébica de la enzima. Los resultados hallados por el acoplamiento
molecular fueron coherentes con los resultados experimentales como espectrofotometria

de fluorescencia y dicroismo circular (Wu et al., 2013, 2014).

Otro estudio reporta la combinacion de métodos in silico y métodos experimentales para
evaluar la concentracion inhibitoria 50(1Cso) de 12 chalconas aisladas de Glycyrrhiza glabra
sobre lipasa pancreatica porcina (LPP). Se encontré que la isoliquirigenina y el licurosido
presentaban buenos resultados de ICsp y de funcién de puntuacion debido a las fuertes

interacciones por puentes de hidrégeno entre las chalconas y los residuos de la triada
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catalitica sobre todo con el imizadol de la His263 y la guanidina de la Arg256, como se

puede observar en la figura 1-12 (Birari, Gupta, Mohan, & Bhutani, 2011).

Figura 1-11. Inhibicion por Actedsido y modelo EGCG sobre la enzima lipasa pancreatica.

(a) Actedsido; (b) EGCG.

(a) (b)

Hu (2015) realizé el CVBE para establecer el tipo de inhibicion que presentan el &cido-3-
cafeoilquinico y sus derivados. Encontrdé no sélo que estos compuestos son inhibidores
competitivos sino que ademas, presentan alta afinidad por la enzima LPP debido a la

formacién de puentes de hidrégeno e interacciones hidrofébicas en la cavidad del sitio
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catalitico; también se destacan las interacciones aromaticas pi-pi con los residuos Phe78,
Tyrll5 y Phe216 (figura 1-13) (Hu, B. et al., 2015).

Figura 1-13. Acoplamiento molecular entre el &cido-3-cafeoilquinico y la LPP.
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Los alcaloides isoquinolinicos también presentan bastante interés. La papaverina (Al-
Masri, 2013), la dihidroberberina y la berberina (Mohammad, Al-Masri, Issa, Khdair, &
Bustaniji, 2013) fueron evaluadas in silico e in vitro hallando caracteristicas muy similares
(figura 1-14). La formaciéon de puentes de hidrogeno ocurre con los mismos residuos
(Serl52 e His263) que pertenecen a la triada catalitica; mientras que las interacciones
aromaticas ocurren con los residuos clave Phe77 y Tyrl14. La Unica diferencia evidente
es el menor grado de inhibicibn que presenta la berberina debido a la presencia

permanente de un centro catidnico en su estructura (Al-Masri, 2013).

Figura 1-14. Acoplamiento molecular de alcaloides isoquinolinicos con la LP.
(a) papaverina; (b) berberina; (c) dihidroberberina.

(a) (b) (c)
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Estudios reportan que las hojas de Gingo biloba tienen accion hipolipidémica. Su
evaluacion in silico mediante técnicas de acoplamiento molecular y, su posterior evaluaciéon
in vitro permitieron confirmar que los compuestos ginkgolidos A (figura 1-15), B, y bilobalido
presentan actividad inhibitoria sobre la LP. El acoplamiento molecular mostré6 que hay
fuerte interaccion hidrofébica con Phe2l15, Phe77 y Tyrll4. También la formacién de
puentes de hidrégeno con Serl52, His263 y Tyrll4 estabilizan el complejo ligando-LP
(Bustaniji, Al-Masri, et al., 2011).

Figura 1-15. Acoplamiento molecular del ginkgolido A con la LP.
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Se reportan en la literatura dos estudios en los que se hace cribado virtual de bases de
datos en busca de potenciales inhibidores de la enzima LP. En el primero, se realiz6 un
estudio de CV a la base de datos de la medicina tradicional china (TCM, por sus siglas en
inglés) de la cual se obtuvieron tres compuestos mas activos que el orlistat: Aurantiamida,
Cnidiadina y el &cido 2-hexadecenoico, todos ellos tuvieron bastante afinidad por la LP.

Se encontro que las principales interacciones son la formacién de puentes de hidrogeno
con His280, Arg128 y Phe94 (K. Y. Chen, Chang, & Chen, 2012). En el segundo estudio
se realiz6 el CV a un grupo de moléculas de la base de datos de ZINC, mediante modelado
del farmacoforo y acoplamiento molecular. Como resultado encontraron que la molécula
ZINC85893731 fue la méas estable en el sitio de unién producto de las interacciones por
puentes de hidrogeno con la Serl52. Posteriormente optimizaron sus propiedades
ADME/T dejando el compuesto como un lead para el disefio de inhibidores contra la lipasa

pancreatica (Veeramachaneni, Raj, Chalasani, Bondili, & Talluri, 2015).



2. Capitulo 2. Metodologia

En el presente estudio se dividié en tres fases como se ilustra en la figura 2-1.

Figura 2-1. Diagrama general de la metodologia aplicada en el estudio.

> Preparacion del receptor

mp Identificacién de moléculas con alta Preparacién de las bases de datos
afinidad a la lipasa pancreatica

l Cribado virtual basado en la estructur:
" (AutoDock, Dock, Vina)

Evaluacion de las formas farmacéuticas
F 2 . comerciales
cE3 BN Evaluacion experimental de los hits
Experimental sobre la lipasa pancretica (ICs; )
Aplicacion del protocolo de inhibicion
Fase 3 - Elaboracién de un modelo de
Computacional farmacéforo cualitativo

2.1 Fase 1. Identificacion computacional

El estudio de cribado virtual se realizd con tres programas de acoplamiento molecular:
AutoDock 4.2.6 (AD) (Cosconati et al., 2010; Morris et al., 2010), AutoDock Vina (ADV)
(Trott & Olson, 2010) y Dock 6.7 (Kuntz, Blaney, Oatley, Langridge, & Ferrin, 1982; Lang,
Brozell, Mukherjee, & Pettersen, 2009). Tanto AD como ADV utilizan un algoritmo genético
para la busqueda conformacional, mientras que Dock 6 utiliza algoritmos de construccion
incremental para seleccionar la mejor orientacién de los ligandos en el sitio de union con

la proteina. Cabe sefialar que los tres programas son de distribucioén libre, sin embargo,
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DOCK 6.7, solo esta disponible de manera gratuita para instituciones académicas y su
licencia es otorgada por la Universidad de California.
Todos los programas de acoplamiento molecular se ejecutaron en una estacion de trabajo

de 16 nucleos, con procesadores Intel Xeon bajo el sistema operativo Linux, Ubuntu 14.04.

2.1.1 Preparacion de la proteina

La estructura cristalografica de la enzima lipasa pancreética de homo sapiens fue obtenida
del Protein Data Bank (PDB) (PDB Id: 1LPB) con una resolucion de 2,46A. Para el cribado
virtual con AD y ADV, la preparacién de la enzima se hizo con el programa AutoDockTools
(ADT), para ello se realiz6 la adicién de hidrégenos, asignacion de 6rdenes de enlace,
adicién de cargas atdémicas parciales (usando el modelo de Gasteiger), eliminacion de
atomos de oxigeno (correspondientes a moléculas de agua) y otros ligandos. Al final se
obtuvo el archivo de preparacién de la enzima en formato PDBQT. Se usé AutoGrid para
preparar los mapas de energia y la rejilla (grid) se situé alrededor de la triada catalitica:
Serl52, His263 y Aspl76; sus dimensiones fueron 15,0 x 22,5 x 22,5 A.

En el caso del programa de acoplamiento DOCK 6.7, se procesé el archivo .PDB de la
enzima LP con el modulo Dock Prep del visualizador UCSF Chimera (Pettersen et al.,
2004). La interfaz grafica permitié realizar las mismas acciones que se mencionaron con
ADT. Al final se obtuvo el archivo de preparacion de la enzima en formato mol2. La
superficie molecular fue generada con la herramienta dms, incluida en DOCK 6; Sphgen
se usO para generar las esferas utilizando el archivo de salida dms y los ajustes por defecto.
El sitio activo de la proteina se definié usando la herramienta sphere selector, para ello se
utilizé el ligando cristalografico, el enantiomero S del acido metoxiundecilfosfénico (MUP).
Para definir el tamafio de la rejilla alrededor del complejo enzima-MUP se utilizé la
herramienta showbox estableciendo un valor de 10 A, asegurando que toda el area del
sitio activo quedara cubierta y disponible para evaluar las interacciones durante el cribado

virtual. Los demas parametros del acoplamiento fueron aceptados por defecto.

En los tres programas de acoplamiento la estructura de la proteina se mantuvo rigida y los

ligandos flexibles.
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2.1.2 Construccion de la libreria

Se usaron siete librerias de compuestos comerciales obtenidas de la base de datos ZINC
(Irwin & Shoichet, 2005), a saber: Banco de Farmacos (DrugBank) Banco de Farmacos y
Nutraceuticos (DrugBank-N) (Law et al., 2014), Instituto Europeo de Bioinformética
(ChEMBL DrugStore) (Bento et al., 2014), Farmacos aprobados por la FDA (FDA-approved
drugs) (http://www.epa.gov/nheerl/dsstox/), Coleccion Internacional de Farmacos
(International Drug Collection) (http://www.msdicovery.com), Instituto Nacional del Cancer
de los Estados Unidos (NCI) (National Cancer Institute Diversity 3) (http:// dtp.nci.nih.gov)
y la Medicina Tradicional China (TCM) (C. Y. C. Chen, 2011).

Se construyeron dos bases de datos. La primera llamada farmacos LP, compuesta por Las
bases de datos correspondientes a farmacos (DrugBank, DrugBank-N, ChEMBL
DrugStore, FDA-approved drugs, International Drug Collection), con un total de 16102
compuestos. La segunda base se llamo productos naturales LP, constituida por las bases
de datos de TCM y NCI con un total de 59257 compuestos. Las librerias fueron procesadas
con el programa Chimera. Se generaron los tautdmeros y los estados de ionizacién se

fijaron a pH 7.0 (£2); la quiralidad fue retenida.

Luego de la preparacion de los ligandos, la base de datos de farmacos LP quedo
compuesta por 30009 ligandos, mientras que la base de datos de productos naturales LP

gued6 compuesta por 59260 ligandos.

2.1.3 Consenso y acoplamiento molecular (docking)

Las funciones de puntuacion (scoring function) de AD y DOCK estan basados en el campo
de fuerza Amber, mientras que ADV tiene utiliza una funcién de puntuacién hibrida

(empirica — basada en el conocimiento).

Se utiliz6 como molécula de referencia para establecer los mejores valores de afinidad
ligando-enzima el enantiomero S del acido metoxiundecilfosfénico (MUP). Se realizé su
acoplamiento molecular en AD, ADV y Dock 6. El valor de afinidad del complejo MUP-LP
sirvi6 como valor de referencia para descartar los modelos de union cuyos valores fueron
menores. Los mejores modos de unién ligando—LP en cada uno de los programas se

ordenaron de acuerdo a sus valores de afinidad (docking score).
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Posteriormente se realizé el cribado virtual en cada programa. Los datos fueron obtenidos
y exportados a un documento .csv mediante un script desarrollado bajo la asesoria de la
Ingeniera de Sistemas Betsy Lanchero. (Anexo A)

Posteriormente, los valores obtenidos en cada uno de los programas de acoplamiento
fueron normalizados y clasificados por el método del promedio de la puntuacién de
autoescalado (PPAE) propuesto por Oda (Oda, Tsuchida, Takakura, Yamaotsu, & Hirono,
2006). Se aplicé la normalizacion de los datos de afinidad del complejo ligando-LP de

manera independiente usando la ecuacion 1

Xe = (X = Xmin)/(Xmax — xmin) (1)

Donde, Xx. es el valor de afinidad escalado obtenido en cada programa, Xmin Y Xmax SONn los

valores menor y mayor de afinidad en cada programa.

Posteriormente, se hallé el valor consenso para cada molécula a partir de la PPAE

aplicando la ecuacion 2.

XeADT XeaDVtXeDocks (2)
n

XPPAE =

Donde xppae €s el valor de afinidad promedio, x. es valor escalado en el respectivo
programa AD, ADV y Dock 6; n es el nimero de programas usados (n=3).
Finalmente, los datos obtenidos se exportaron en archivo .csv y .xIs para su

correspondiente anlisis.

2.2 Fase 2. Estudios in vitro

2.2.1 Determinacién de la actividad inhibitoria de los farmacos
(medicamentos) seleccionados

Los farmacos seleccionados dentro del consenso fueron evaluados contra la enzima lipasa

pancreatica con el objetivo de determinar la concentraciébn necesaria para inhibir la

actividad de la enzima en un 50 % (ICso). Debido a la restriccion (o ausencia) de muchos
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de los farmacos identificados en el consenso, no fue posible determinar el ICs a los
mejores resultados del cribado virtual. Sin embargo, se seleccionaron 20 farmacos
alojados en las moléculas consenso con buenos valores de afinidad por la enzima. Los
farmacos fueron adquiridos en la unidad de servicios de salud de la Universidad Nacional
de Colombia (UNISALUD) y mediante una campafia de recoleccion. Los compuestos
fueron sometidos a ensayos preliminares mediante bioautografia y posteriormente se

determind su ICsg

Ensayo de Bioautografia
20 compuestos obtenidos del consenso fueron evaluados contra la lipasa pancreatica por

bioautografia siguiendo el protocolo propuesto por Hassan (Hassan, 2012).

Dos tabletas de cada medicamento fueron maceradas para realizar la extraccion soélido-
liquido con cloroformo; se filtrg, centrifugd y se llevd a sequedad. Posteriormente se tomo
1.0 mg del sélido y se disolvié en 0,5 mL de acetonitrilo obteniendo una solucién patron de
2000 pg/mL. A partir de la solucién anterior se realizaron seis siembras en una placa de
silica gel 60 (Merck) de 20 x 20 cm. La cantidad de soluto de cada farmaco que se colocé
en la siembra fue de 100 pg, 50 pg, 20 ug, 10 pug, 5 ug y 1 pg respectivamente. La placa
se asperjé con la lipasa pancreatica porcina (Sigma Aldrich L3125-100G) 200U/mL. El
sustrato utilizado fue el acetato de a-naftilo. Se dejoé incubar por 30 minutos a una
temperatura de 37 °C. Finalmente, la placa se revel6 con la sal de fast blue. El ensayo es
positivo para la inhibicién cuando se forma un halo blanco sobre la muestra evaluada. Se
us6 como control positivo de inhibicion el farmaco orlistat en los seis rangos de

concentracion utilizadas en el ensayo.

Determinacion del ICso

Para los compuestos seleccionados del ensayo bioautogréafico se determind el ICso. Se
prepard un patrén de 1000 pug/mL, de cada compuesto a partir de su forma farmacéutica.
La tableta fue pesada, macerada y disuelta en 1.0 mL de DMSO. Posteriormente se filtrd
al vacio y se recuperoé el volumen usado en el filtrado. De la solucion patrén se prepararon
tres diluciones en serie cuyas concentraciones finales fueron de 500 ug/mL, 200 pg/mL,
100 pg/mL.

La lipasa pancreatica porcina se preparé disolviendo 13 mg en 10 mL de buffer fosfatos

(pH=7,4); se adicionaron 13 mg de BSA (Albumina de Suero Bovino, Sigma Aldrich) para
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estabilizar la enzima. El patrén de orlistat (Sigma Aldrich) se prepar6 a una concentracion
de 1000 pg/mL y se utiliz6 como control positivo de inhibicidon sobre la enzima LP. De
manera similar al procedimiento realizado con los farmacos, se prepararon diluciones
sucesivas obteniendo concentraciones finales de 500 pg/mL, 200 pg/mL y 100 pg/mL. Se
usé como sustrato el p-nitrofenildodecanoato (Sigma Aldrich), el cual se preparé

disolviendo 3,23 mg en 10 mL de acetonitrilo.

Los ensayos se llevaron a cabo en placas de 96 pozos. Se colocaron en reaccion 175 pL
de buffer fosfatos, 25 uL de cada solucion de farmaco preparada (1000 pg/mL, 500 pg/mL,
200 pg/mL y 100 pg/mL), 25 uL de enzima y 25 plL de sustrato. Se incub6 por 20 minutos
y se tomaron las lecturas de absorbancia a 420 nm. El blanco estuvo compuesto por 25 uL
de sustrato, 25 pL de enzima y 200 pL de buffer. Todos los ensayos se realizaron por

triplicado.

Para hallar el porcentaje de inhibicién se aplicé la ecuacion 3:

Abs — Abs
%Inh = Blanco emuestra x 100% (3)
Abspianco

2.3 Fase 3. Elaboracion del modelo del farmacoéforo
cualitativo

El modelo farmacoférico cualitativo propuesto en el presente estudio se elabor6 a partir de
los modelos farmacoféricos basados en la estructura de cada uno de los complejos
obtenidos del acoplamiento molecular para las moléculas que presentaron mayor actividad
en los ensayos de inhibicién enzimatica. Para esto, se usaron los diferentes visualizadores
graficos (Pymol, Chimera, Maestro y ADT), los mapas de interaccion molecular en dos
dimensiones (2D) obtenidos mediante el programa Maestro y el programa LiganScout 3.1,
version de prueba (Wolber, Langer, 2005; Wolber, Dornhofer, Langer, 2007). Las

interacciones moleculares se determinaron a distancias menores a 5.0 A.



3. Capitulo 3 Resultados y discusion

3.1 Preparacion de laenzimay curado de las librerias

La preparacion del archivo de la enzima lipasa pancreética no tuvo inconvenientes ya que
la totalidad de sus residuos se encuentran correctamente en el formato .pdb. En la figura
3-1 se puede observar el archivo sin preparar y el archivo luego de eliminar los ligandos
cristalograficos, los &tomos de oxigeno que corresponden a moléculas de agua
provenientes de la cristalizacién y haber agregado los &tomos de hidrégeno, tanto polares
como no-polares, a la totalidad de los residuos. Si este procedimiento se hubiera realizado
de manera erronea se verian afectados los resultados de afinidad enzima-ligando. Por
ejemplo, la ausencia de hidrogenos polares afectaria la capacidad de formar enlaces de
hidrogeno con los ligandos usados en el CV. Sin embargo, como se observa en la figura

3-1b el archivo quedo correcto para su uso en el CV.

Figura 3-1. Comparacion del archivo de la enzima LP

(a) LP sin preparar (b) LP preparada.

Posteriormente, fueron preparadas las bases de datos definiendo sus formas tautoméricas
y estados de protonacion lo cual generé que el nimero de estructuras fuera mayor que el
namero original. Este procedimiento fue necesario dentro del CV ya que garantiza que las

interacciones ligando-enzima sean las adecuadas a las condiciones de pH fisiolégico que
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se simulan computacionalmente. Cuando se realiza el CV de una base de datos sin fijar
previamente sus estados de ionizacién y los tautbmeros, se podria incurrir en graves
errores de manera que los resultados de sus interacciones podrian ser incorrectas y por
tanto afectar también los valores de puntuacion obtenidos durante el acoplamiento
molecular. Mientras que una molécula protonada solo puede hacer enlaces de hidrégeno,
una estructura desprotonada puede hacer enlaces de hidrégeno y formar interacciones de
tipo electrostético (que son mas fuertes que los enlaces de hidrégeno y tienen la ventaja
de no ser direccionales). Es decir, la magnitud de la interaccion de un enlace de hidrégeno
depende tanto de la distancia como del angulo. El enlace de hidrégeno es una interaccion
anisotrépica, es decir, que depende del angulo de interaccién. En cambio, una interacciéon
electrostatica solo depende de la distancia, eso quiere decir que es isotropica, no depende

del &ngulo.

Por otro lado, el curado de las bases de datos se realizé a partir del estudio de las
propiedades moleculares consideradas por Lipinski en la “regla de los 5” (Lipinski, 2004),

considerando ademas el area topoldgica superficial polar y el nimero de enlaces rotables.

Conrespecto a la masa molecular (figura 3-2), al comparar las bases de datos de farmacos
se encontr6 que un alto nimero de compuestos esta en el rango de 237 g molt a 419 g
mol?, lo que equivale a mas del 75 % de los compuestos de cada base de datos. Ademas,
presentan una distribucion simétrica (figura 3-2b), a excepcion de la base de datos del
DrugBank-N la cual presenta un ligero sesgo positivo y, por tanto, mayor dispersion de sus
datos. Sin embargo, la distribucion encontrada permite inferir que los farmacos tienen
buena disponibilidad oral. Con respecto a la base de productos naturales (figura 3-2c) se
encontré que la distribucién de los compuestos esta sesgada a la izquierda (X=581,335;
Md=596,673) lo cual indica que un alto nUmero de compuestos se encuentra por encima
del promedio superando el valor limite establecido por Lipinski de 500 gmol !, sin embargo
esto no incide negativamente dentro de la base de datos creada puesto que la
biodisponibilidad oral de los productos naturales en muchas ocasiones no se ajusta a las

reglas de Lipinski.
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Figura 3-2. Distribucién de la masa molecular en las bases de datos creadas
(a) histograma para las bases de datos de farmacos (b) diagrama de caja de cada una
de las bases de datos de farmacos usadas c) histograma para la base de productos

naturales
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En cuanto al coeficiente de particion octanol/agua (log P) (figura 3-3a), se encontré que

cerca del 75 % de los compuestos de las bases de datos estaban dentro del rango de

Lipinski; sin embargo, la distribucién de los compuestos en la base de datos creada

muestra que hay gran cantidad de moléculas entre los valores de log P de 1,697 y 3,730

en donde prevalecen moléculas de bajo caracter lipofilico (figura 3-3b). A diferencia de la

base de datos de farmacos, la de productos naturales tiene un gran nimero de moléculas

con elevados valores de logP (figura3-3c). Esta situacion era de esperarse debido a la

presencia de compuestos con estructuras mas voluminosas, cadenas hidrocarbonadas

saturadas mas largas y mayores sustituyentes alquilicos entre otros factores que aumentan

la lipofilia de las moléculas.

Figura 3-3. Distribucién del log P en las bases de datos de farmacos y productos
naturales

(a) diagrama de caja (b) histograma (c) histograma productos naturales.
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Por otro lado, la cantidad de moléculas que por lo menos pueden formar un enlace de
hidrégeno (dadores), alcanza el 75% en cada base de datos (figura 3-4a) y presentan poca
dispersion. Las moléculas que son aceptores de por lo menos 4 enlaces hidrégeno (figura
3-4b) alcanzan el 50 % de los compuestos en cada base de datos. Este indicador garantizo
que varias de las moléculas encontradas en la formacion del complejo ligando-LP pudieran
formar puentes de hidrégeno intermoleculares, sobre todo, con los residuos de la triada
catalitica. En el caso de la base de datos de productos naturales se desbordaron los limites
de Lipinski tanto en capacidad aceptora (figura 3-4c) como donadora (figura 3-4d) debido
a la presencia de grupos que tienen atomos electronegativos (O y N) en su estructura. A
pesar de ello, cerca de la mitad de las moléculas de estudio de la base de datos creada
esta dentro de los rangos normales establecidos por Lipinski (donadores: Md=5; aceptores:
Md=9).

Con el analisis del area topolégica superficial polar (TPSA) se pudo verificar que cerca del
50% de los compuestos alojados en las bases de datos de farmacos tienen menos de 67
A2? (figura 3-5a), presentando un ligero sesgo positivo (X=78,959, Md=67) (figura 3-5b) que
confirma la agrupacion de los datos por debajo de 67 A?. Este dato favorecio la busqueda
de moléculas pequefias y con poca superficie polar que permitiera la interaccién con los
residuos de la cavidad hidrofdbica de la LP. En el caso de la base de datos de productos
naturales se observé (figura 3-5¢) que la distribucion de compuestos es bastante dispersa,

siendo el rango de 68 a 206,58 A? donde se encuentran la mayoria de compuestos.

En cuanto al nimero de enlaces rotables (ER), se observo (figura 3-6a-b) tanto en el
histograma como en el diagrama de caja que la mayor cantidad de compuestos estan entre
1y 9 enlaces rotables. En el caso de la base de datos de productos naturales (figura 3-6¢)
se observd un comportamiento similar obteniendo el 50% de los compuestos por debajo
de los 9 enlaces rotables. Esto permiti6 encontrar moléculas dentro de los limites
permitidos y favorecer un buen numero de evaluaciones conformacionales en los
compuestos (elemento que incidié en el alto gasto computacional y el elevado tiempo de
evaluaciéon que se consumié durante el cribado virtual). Se ha demostrado que la
complejidad molecular en términos de la fraccion de carbonos sp® (parametro relacionado
directamente con ER) de una molécula esté relacionada con la especificidad por sus dianas
terapéuticas y esto hace que disminuya el grado de promiscuidad molecular y por ende los

efectos adversos.
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Figura 3-4. Capacidad de formacion de enlaces de hidrégeno.

a) diagrama de caja HBD (b) diagrama de caja HBA (c) histograma productos naturales

HBD (d) histograma productos naturales HBA.
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Figura 3-5. Distribucién del area topoldgica superficial polar en las bases de datos

(a) histograma base de datos de farmacos, (b) diagrama de caja (c) histograma de la
base de productos naturales (@)
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Figura 3-6. Distribucién del nimero de enlaces rotables en las bases de datos evaluadas

(a) histograma B farmacos (b) diagrama de caja B farmacos (c) histograma productos

naturales.
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3.2 Reproduccion del modo de union y validacion de los
programas de acoplamiento molecular

En el proceso de reproduccion del modo unién del complejo MUP-LP se observé que la
energia de afinidad del complejo en los tres programas fue alta como se puede ver en la
tabla 3-1. Es de aclarar que los datos que se obtienen en Dock 6 son mayores debido a

gue su funcién de evaluacion genera un valor de puntuacién no expresado en AG.

Tabla 3-1: Valores de energia obtenidos para el complejo MUP-LP en AD, ADV y Dock6

AD ADV Dock 6 RMSD
Molécula (kcal/mol) (kcal/mol) A

MUP -6,390 -5,900 -43,920 3,85

Su inspeccion visual (figura 3-6a) mostré un alejamiento de 2,2 A con respecto al enlace
Serl52-ligando cristalogréfico, lo cual se evidencié en el alto valor obtenido de RMSD
(3,85A). Es de considerar que el ligando cristalografico se encuentra unido covalentemente
ala LPy, el modelo de acoplamiento aqui realizado es de caracter no covalente, lo cual
incide en el valor del RMSD. Ademas, el MUP cuenta con 11 enlaces rotables en su cadena
alquilica permitiéndole mayor flexibilidad e interaccién con los residuos de la LP, lo que

hace mucho mas dificil poder reproducir las coordenadas atémicas de la cadena.

El modelo de acoplamiento (figura 3-7b) evidencioé la interaccion del MUP con residuos
clave de la LP. Es asi como, Phe77 e His263 forman enlaces de hidrogeno con el MUP.
La cadena alquilica del MUP tiene interacciones de van de Waals con Alal78, Phe215,
Pro180, Tyrl14 en el bolsillo hidrofébico. Con lo anterior se confirma que el modelo de
reproduccion del modo de union MUP-LP fue adecuado, ademas, permitié eliminar
moléculas cuyo valor de AG fuera menor al obtenido para el complejo MUP-LP (-6,43 kcal
mol-1), ya que se consideraron con poca afinidad por la enzima LP. Con esto se creé el
primer “filtro” de seleccién dentro de cada uno de los programas usados, pasando de 30009
compuestos a, 23873 en AD, 22640 en ADV y 10478 en Dock®6.



46 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa

pancreatica: una contribucion al reposicionamiento de farmacos antiobesidad

Figura 3-7. Reproduccién del modo de unién MUP-LP
(a) modelo 3D (en color verde esté el ligando cristalografico, en color cian el modelo de
union obtenido) (b) modelo 2D.
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Para verificar que los programas de acoplamiento hubieran realizado la seleccion
adecuada de los compuestos activos, se hizo una curva ROC (acrénimo de Receiver
Operating Characteristic, o Caracteristica Operativa del Receptor) (figura 3-8 a-c) usando
la base de datos de ChEMBL (Anexo B). Se emplearon 18 compuestos activos (definidos
como inhibidores), 23 no activos y 36 compuestos sefiuelo. Con AD se pudo determinar
que la probabilidad de identificar un compuesto activo esta dada por una sensibilidad de
0,974, una especificidad del 0,975 y una prevalencia del 63 %. En ADV esta probabilidad
aumento ligeramente al tener una sensibilidad de 0,987, una especificidad de 1,00 y una
prevalencia del 65%. Finalmente, Dock6 presenté los mejores resultados al tener una
sensibilidad de 1,00, una especificidad de 1,00 y una prevalencia del 62%. Estos resultados
permitieron garantizar que los programas usados fueran éptimos para obtener modelos de

acoplamiento molecular con buenas tazas de precision.
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Figura 3-8. Curva ROC para los tres programas de acoplamiento molecular usados.

(a) AD (b) ADV (c) Dock®6.
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3.3 Consenso de la base de datos farmacos LP

La puntuacién consenso permiti6 combinar y mejorar la prediccion de los modos de unién

ligando-LP de los tres programas de acoplamiento con funciones de puntuacion distintas,

como lo afirma Houston (Houston & Walkinshaw, 2013). Al aplicar el método de Oda (Oda

et al., 2006), los datos fueron normalizados disminuyendo la dispersion y agrupandolos en

un rango de valores comprendidos entre cero y uno.

Luego de calcular el promedio de la puntuacion de autoescalado, PPAE, (consenso) la

base de datos de farmacos LP se redujo a 3916 compuestos (Anexo D), de los cuales se

seleccionaron los diez mejores (tabla 3-2) para explicar con detalle las interacciones

farmaco-receptor.

Tabla 3-2: Compuestos seleccionados del CV ordenados por su PPAE.

AD 4G

ADV 4G

PIT:TE ZINC_ID (::;al; / 28 (;%al; / AADeV Dock6 5 ::ke Promedio PPAE
1 ZINC03800855 |-11,900 | 0,571 |-13,000 | 1,000 | -52,702 | 0,171 | -25,867 | 0,581
2 ZINC01612996 |-12,590 (0,643 |-11,000 | 0,714 | -61,426 | 0,340 | -28,339 | 0,566
3 ZINC04215707 |-10,650 | 0,441 |-10,700|0,671| -68,394 | 0,475 | -29,915 | 0,529
4 ZINC56898800 |-13,770|0,765|-11,100 | 0,729 | -48,283 | 0,085 | -24,384 | 0,526
5 ZINC03830369 |-14,180(0,808 | -9,700 | 0,529 | -56,351 | 0,241 | -26,744 | 0,526
6 ZINC04214893 |-12,410|0,624 | -9,300 | 0,471 | -68,689 | 0,481 | -30,133 | 0,526
7 ZINC43133316 |-12,8700,672|-10,500|0,643 | -57,138 | 0,257 | -26,836 | 0,524
8 ZINC08552001 |-15,030 (0,896 |-10,500 | 0,643 | -44,950 | 0,020 | -23,493 | 0,520
9 ZINC03937143 |-11,070 | 0,485 -11,400 | 0,771 | -58,016 | 0,274 | -26,829 | 0,510
10 | ZINC03784373 |-13,430(0,730|-11,100 | 0,729 | -46,840 | 0,057 | -23,790 | 0,505

Pos: Posicion. AG : energia. Ae: Valor de autoescalado. Prom: promedio. PPAE: Puntuacién promedio de
autoescaldo (valor consenso de cada compuesto).

Las dos primeras moléculas con codigo ZINC03800855 y ZINC01612996 fueron
clasificadas como 1 y 2 respectivamente e identificadas como exatecan (figura 3-9a) e
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irinotecan (figura 3-9b). Ambas moléculas son utilizadas en tratamientos antineoplasicos.

El exatecan es un derivado semisintético de la camptotecina el cual inhibe la actividad de

la topoisomerasa | y por tanto inhibe la replicacion del ADN. Por su parte, el irinotecan es

usado en quimioterapia para el tratamiento del cAncer de colon y de recto.

Figura 3-9: Diagrama de interaccién 2D del complejo exatecan-LP(a), e irinotecan-LP (b)
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Se pudo observar en el diagrama 2D que ambas moléculas forman interacciones similares
con la enzima LP. Un importante puente de hidrogeno tuvo lugar entre el grupo carbonilo
en ambos compuestos y la His263, residuo clave, cuya accion catalitica se da sobre la
Serl52 durante el proceso de hidrélisis del sustrato. También existen interacciones de
apilamiento pi-pi con Phe77 y Phe215, residuos clave en la estabilizacién del oxianién y
de la cadena lateral del sustrato durante la hidrélisis (Egloff, Marie-Perre, Merguet Frank,
Buono Gerard, Verger Robert, Cambillau Christian Tilbeurgh, 1995). Tambien se observo
la formacion de un segundo puente de hidrégeno entre el Asp79 y el grupo hidroxilo del
exatecan. Esta Ultima interaccién no estuvo presente en el irinotecan. Esto explicaria por

gué el complejo exatecan-LP tiene mayor afinidad que el formado por el irinotecan.

Las moléculas 3 y 4 con codigos ZINC04215707 y ZINC56898800 fueron identificadas
como clorhidrato de ditercalinium y clorhidrato de mosapramina respectivamente. El
clorhidrato de ditercalinium es un agente quimioterapéutico que actia como intercalador a
nivel del ADN, mientras que, el clorhidrato de mosapramina es un agente antisicético,
antagonista de la dopamina. Ambas moléculas presentaron una fuerte interacion pi-catién
con la LP, como se puede observar en su diagrama de interacciones 2D (figura 3-10a-b).
Esta interaccién se presentd con Phe215 que hace parte de la cavidad hidrofébica en
donde se estabiliza la cadena acilica del sustrato. Esta interaccion se ve reforzada por otra
de tipo apilamiento aromaético. El ditercalinium estabiliza de mejor manera el complejo

gracias a la formacion de otra interaccion de apilamiento con His263.

Figura 3-10: Diagrama 2D del complejo ditercalinium-LP (a) y mosapramina-LP (b)
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Las moléculas 5, 6 y 7 con cbdigos ZINC03830369, ZINC04214893, ZINC43133316
respectivamente, fueron identificadas como 2,4,4-trimetil-3-[3,7,12,16-tetrametil-18-(2,6,6-
trimetil-3-oxo-1-ciclohexenil)-octadeca-1,3,5,7 (figura 3-11a), la atrimustina (figura 3-11b)
y tirilazad (figura 3-11c). La atrimustina es un farmaco antineoplésico alquilante usado en
Japon para el tratamiento de cancer de mama y el linfoma no Hodgkins. El tirilazad es un
amino-esteroide, inhibidor de la peroxidacion de membrana que ha mostrado resultados
prometedores contra la isquemia cerebral en modelos animales. Las interacciones que
predominaron en este grupo de moléculas fueron de van de Waals en la cavidad
hidrofébica de la enzima. Estas interacciones, aunque son débiles, retardarian el ingreso
del sustrato a la enzima ya que se dan sobre la entrada a la cavidad hidrofébica de la
proteina. En el caso de la atrimustina se observa una interaccién pi-cation con Lys80
bastante lejano de la triada catalitica y de zonas importantes de la enzima, sin embargo,
podria incidir en un cambio conformacional en la enzima que impida la interaccion

adecuada con el sustrato.

Figura 3-11: Diagrama 2D del complejo (a) ZINC03830369-LP, (b) atrimustina-LP y (c)
tirilazad-LP
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Las moléculas 8, 9 y 10 con codigo ZINC08552001, ZINC03937143 y ZINC03784373
respectivamente e identificadas como 3-[2-[7a-methyl-1-(1,4,5-trimethylhex-2-enyl)-2,3,
3a,5,6,7-hexahydro-1H-inden-4-ylidene]ethylidene]- (figura 3-12a), laniquidar (figura 3-
12b) y amesergide (figura 3-12c). El laniquidar es un inhibidor de la glicoproteina P y se
encuentra bajo estudios para el tratamiento de la leucemia mieloide aguda y el sindrome
mielodisplastico. EI amersergide es un antagonista del receptor 5-HT1C/2 desarrollado

para el tratamiento de la depresion.

En la interaccién LP-ZINC08552001 se observo la formacion de un puente de hidrégeno
entre el grupo hidroxilo del ligando y los residuos Serl52 e His263. Por su parte el
amesergide presenta dos puentes de hidrégeno, uno con His263 y otro con Serl52. Estas
dos moléculas, presentan interacciones con los residuos clave que pertenecen a la triada
catalitica y, tedricamente competirian con el sustrato por el sitio de unién. Ademas, el
amesergide presenta una fuerte interaccion pi-cation entre el grupo amino del ligando
(perteneciente a la piperidina) y la His263, debido a la alta densidad electronica que se

aloja sobre este aminoacido.

El laniquidar presenta un mayor numero de interacciones dentro de la cavidad de la
enzima; se observo la formacion de cuatro interacciones por apilamiento pi-pi entre el
ligando y los residuos aminoacidicos Arg256, His263 y Tyrl14; esta interaccion se debe al
solapamiento de los orbitales p del doble enlace de la Arg256 e His263 con los anillos
aromaticos del ligando, ademéas de que estos dos aminoéacidos al pH de la enzima se
encuentran protonados. También se observé una fuerte interaccion pi-cation entre el
ligando y la Tyrl14, residuo fundamental en la interaccion hidrofébica de la enzima vy el

triacilglicerol durante la orientacion del sustrato en la cavidad enzimatica.
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Figura 3-12: Diagrama 2D del complejo (a) ZINC08552001-LP, (b) laniquidar-LP y (c)

amesergide-LP
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3.4 Consenso de labase de datos de productos
naturales LP

Varios y diferentes compuestos de fuentes naturales con actividad inhibitoria sobre la
enzima LP han sido reportados en la literatura (Birari & Bhutani, 2007; Bustanji,
Mohammad, et al., 2011; X. Hu et al., 2016; Lunagariya et al., 2014; Yun, 2010). La cultura
china ha reportado, desde la dinastia Han, sintomas, mecanismos y factores de riesgo
vinculados a la obesidad, asi como el uso de plantas, acupuntura y practicas de vida para
controlar el exceso de peso (Sui et al., 2012). A nivel mundial, la base de datos de TCM
cobra gran importancia por ser una de las méas grandes (Chen, 2011) ya que se ha
encargado de recopilar las estructuras quimicas de metabolitos aislados e identificados de
productos naturales de esta cultura milenaria y los ha colocado a disposicion de la
comunidad cientifica para usarlos en la busqueda de compuestos lideres contra diversas

dianas moleculares a través del cribado virtual.

Luego de haber realizado el cribado virtual de la libreria de TCM y haber obtenido el
consenso de los compuestos con mejor clasificacion se procedié a determinar sus
interacciones con la LP. Los resultados para los 5 mejores compuestos se encuentran en
la tabla 3-3. De manera general, las moléculas encontradas con alta afinidad por la enzima
son de tipo polifenol como se reporta en la literatura (Birari & Bhutani, 2007; Bujjirao &
Kumar, 2013; Grove, Sae-tan, Kennett, & Lambert, 2012; He, Lv, & Yao, 2006; X. Hu et al.,
2016; Wu et al., 2013, 2014)

La molécula ZINC04098621 (figura 3-13) clasificada como 1 mostré dos puentes de
hidrégeno con los residuos His263 y Serl52 que explica la alta afinidad ligando-enzima,
ademas presenta tres interacciones de apilamiento pi-pi, uno con Phe215, residuo clave
en la estabilizacién de la cadena acilica. El segundo apilamiento se da con Phe77, residuo
clave en la estabilizacion del intermediario tetraédrico; el tercer apilamiento se da con
His263, residuo catalitico clave en el proceso de hidrélisis del triacilglicerol. La estabilidad
de este complejo puede ser debida a la alta densidad electronica entre los anillos
aromaticos y el elevado nimero de grupos donadores de electrones como lo son los grupos

hidroxilo unidos a ellos.
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Tabla 3-3: Posicion de los compuestos seleccionados del CV de la base de datos de
productos naturales. Se encuentran ordenados de acuerdo a su PPAE.

Pos AD 4G Ae [ADV 4G Ae Dock6 AG| Ae |Prom_E
PPAE ZINC_ID (kcal/ AD (kcal/ ADV (kcal/ | Dock6 | (kcal/ |PPAE
mol) mol) mol) mol)

1 ZINC04098621 |-13,400|0,609|-12,0000,714| -71,114 | 0,506 | -32,171 | 0,610

2 ZINC85542831 | -14,760|0,728 |-12,500 | 0,774 | -57,443 | 0,251 | -28,234 | 0,584

3 ZINC85542633 |-15,620 | 0,802 | -13,600 | 0,905 | -45,966 | 0,037 | -25,062 | 0,581

4 ZINC85542639 | -15,450|0,788|-12,100|0,726| -55,573 | 0,216 | -27,708 | 0,577

5 ZINC85542636 |-16,380|0,869 |-12,500 | 0,774 | -46,648 | 0,049 | -25,176 | 0,564

Pos: Posicion. AG : energia. Ae: Valor de autoescalado. Prom: promedio. PPAE: Puntuacién promedio de
autoescaldo (valor consenso de cada compuesto).

Figura 3-13: Diagrama 2D del complejo ZINC04098621-LP
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Las moléculas ZINC85542831 (figura 3-14a) y ZINC85542639 (figura 3-14b) clasificadas
como 2y 4 respectivamente, presentaron soélo interacciones de van der Waals con residuos
apolares en la cavidad hidrofébica. La conformacién que las moléculas asumieron al
interior de la enzima permite ver que cubren el espacio contiguo al de la triada catalitica lo

cual se podria utilizar como elemento de bloqueo del ingreso del sustrato a la enzima.
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Figura 3-14: Diagrama 2D del complejo (a) ZINC85542831-LP, (b) ZINC85542639-LP.
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La molécula ZINC85542633 (figura 3-15) clasificada como 3 mostré un puente de
hidrégeno con Phe77 y un apilamiento pi-pi con Tyrl14. Estas interacciones sumadas a la

conformacion que asume el ligando en la cavidad cubren la regiéon hidrofébica lo que

impediria la correcta orientacién de la cadena acilica del sustrato durante su hidrélisis.

Figura 3-15: Diagrama 2D del complejo ZINC85542633-LP.
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La molécula ZINC85542636 clasificada como numero 5 (figura 3-16), presento

interacciones de puente de hidrogeno con los residuos de la triada catalitica Serl52 e
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His263, que como ya se ha mencionado en otros casos, impediria la hidrélisis del

triacilglicerol y por tanto seria un potencial inhibidor de la enzima lipasa pancreética.

Figura 3-16: Diagrama 2D del complejo ZINC85542636-LP
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3.5 Determinacion de la actividad inhibitoria (ICsp)

Los farmacos con mejores PPAE fueron seleccionados para determinar sus ICso. Sin
embargo, muchos de ellos presentan restricciones en su comercializaciéon debido a que
son en su mayoria anticancerigenos, factor que ademas incide en sus elevados costos o
en su baja disponibilidad al interior del pais. Por esta situacion fue necesario evaluar los
farmacos que, habiendo quedado dentro del consenso estaban disponibles en las
farmacias de la ciudad de Bogotd, que fueron donados por UNISALUD o colectados a
través de la camparfia de recoleccidén. Los farmacos seleccionados se encuentran en la
tabla 3-4.

Los resultados obtenidos por la Bioautografia (figura 3-17a-b) permitieron seleccionar los
compuestos que presentaban mejor actividad inhibitoria sobre la enzima LP. Este método
de acuerdo con Hassan (Hassan, 2012) present6 buena sensibilidad en la identificacién de
inhibidores de la lipasa pancreatica en placa para cromatografia en capa delgada,
alcanzando a detectar cantidades de 10 pug de farmaco (segun Hassan, el método esta

disefiado para detectar hasta 0,01ug del inhibidor).
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Tabla 3-4: Medicamentos seleccionados del consenso de la base de datos de farmacos

LP. Se encuentran ordenados de acuerdo a su PPAE

No.
farmaco II;’;:E ZINC_ID (k:aF;;O:OI) Nombre Cantida(crin Zr)i tableta
1 74 ZINC00538312 0,435 Risperidona 5
2 185 ZINC00601242 0,401 Doxazosin 4
3 191 ZINC03831008 0,399 Lovastatina 20
4 201 ZINC05844788 0,397 Nebivolol 5
5 221 ZINC03831151 0,393 Montelukast 10
6 296 ZINC52955754 0,379 Ergotamina 1
7 361 ZINC03964126 0,370 Rivaroxaban 10
8 402 ZINC33359785 0,364 Dihidroergotoxina 4,5
9 414 ZINC00537805 0,363 Glibenclamida 5
10 481 ZINC52509366 0,352 Vemurafenib 240
11 645 ZINC01552174 0,335 Cilostazol 50
12 789 ZINC03943279 0,321 Dabigatran etexilato 110
13 991 ZINC00601305 0,304 Indapamida 1,5
14 1554 ZINC03920719 0,262 Atorvastatina 20
15 2006 ZINC01530751 0,235 Oxibutinina 5
16 2942 ZINC03871832 0,180 Verapamilo 200
17 2316 ZINC03830212 0,217 Amiodarona 120
18 3357 ZINC01530694 0,152 Tamsulosina 0,4
19 3459 ZINC08214685 0,142 Teclozan 500
20 3895 ZINC19632713 0,061 Nimodipino 30
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Figura 3-17: Bioautografia para la seleccion de posibles inhibidores de la LP
(a) farmacos del 1 al 10 (b) farmacos del 10 al 20. Los farmacos 2, 4, 7, 9, 10

12 y 17 presentaron mejor halo de inhibicion sobre la enzima LP.

(@)

listat (control
sitivo)

(b)
12 13 14 15 16 17 18 19 20

Orlistat
(control
positivo)

Los farmacos que mostraron mejor perfil de inhibicién sobre la enzima fueron: mesilato de
doxazosina (usado para la hiperplasia prostatica), nebivolol (8 bloqueador), rivaroxaban
(anticoagulante), glibenclamida (hipoglucemiante), vemurafenib (antineoplésico), etexilato
de dabigatran (anticoagulante) y clorhidrato de amiodarona (antiarritimico).
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Se determiné el ICso de los siete compuestos seleccionados, los valores obtenidos se
encuentran en la tabla 3-5 cuyos valores fueron procesados en el paquete estadistico
GraphPad Prism7 version de prueba. Todos los datos fueron calculados con una
confiabilidad del 95% y correlacion (r?) calculada mediante regresion no lineal (Anexo C).
Los ICsp mostraron menores valores de inhibicién que el alcanzado por el orlistat (figura 3-
18). Sin embargo, se destacan tres farmacos con resultados promisorios, ellos fueron:
nebivolol, vemurafenib y dabigatran. Sus modelos de acoplamiento molecular permiten

explicar por qué presentaron mejores resultados que los demas compuestos evaluados.

Tabla 3-5: Valores de ICso contra la enzima LP de los farmacos seleccionados del
ensayo autobiogréafico. Se destacan en negrita los mas activos

Compuesto ICs0 (ug/mL) ICs0 (uM) R?
Doxazosina 497,300 1101,500 0,993
Nebivolol 10,270 25,330 0,977
Rivaroxaban 576,500 1322,606 0,970
Glibenclamida 631,700 1278,730 0,954
Vemurafenib 27,380 55,887 0,993
Dabigatran 48,440 77,166 0,937
Amiodarona 260,700 415,303 0,966
Orlistat 2,452 4,946 0,948

Figura 3-18: comparacion de las curvas de inhibicion de los farmacos seleccionados

% de Innibicion vs log [farmaco]
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Para el nebivolol (figura 3-19) se observé en su modelo de acoplamiento molecular la
presencia de un puente de hidrégeno clave entre el oxigeno del benzopirano con la Ser152.
Los dos grupos hidroxilo del ligando forman un puente de hidrégeno independiente con la
His263 y Phe77. Estas interacciones estan directamente relacionadas con la actividad
catalitica del sitio activo de la enzima (Serl52 e His263) y con estabilizacion del
intermediario tetraédrico (Phe77), lo cual posiblemente favorezca su competencia con el
sustrato. También se observé un puente de hidrégeno entre el grupo amino con Asp79, lo
cual podria incidir en la mayor estabilidad al complejo formado con la enzima. Lo anterior

podria explicar el buen resultado que se obtuvo de su ICso

Figura 3-19: Diagrama 2D (a) y 3D (b) del complejo Nebivolol-LP
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Del modelo de unién del vemurafenib (figura 3-20) se identificé la formacion de un enlace
de hidrégeno entre la Serl52 y el nitrégeno de la piridina. Ademas, se observé la
interaccion fuerte pi-cation entre la His263 y el anillo deficiente de electrones de la piridina.
Este complejo, aunque presenta menos interacciones que el nebivolol, tiene contacto con
residuos clave de la traida catalitica favoreciendo su posible competencia con el sustrato

y generando por tanto la inhibicion de la enzima.
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Figura 3-20: Diagrama 2D (a) y 3D (b) del complejo Vemurafenib-LP
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En el caso del dabigatran (figura 3-21) se encontraron dos interacciones de apilamiento pi-

pi entre el residuo aromatico Trp252 y el heterociclo benzimidazol. Aunque no hay

interaccion con los residuos de la triada catalitica, se observa que la orientacion del ligando

cubre el sitio activo, generando un posible bloqueo en la entrada de la enzima lo cual

retarda el ingreso del sustrato y, de esta manera causar la inhibicién parcial de la enzima.

Figura 3-21: Diagrama 2D (a) y 3D (b) del complejo Dabigatran etexilato-LP.
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3.6 Propuesta de modelo farmacoforico

El modelo farmacofdrico se elaboro a partir del alineamiento de los modelos de farmacéforo
basados en la estructura de cada uno de los complejos de mayor actividad inhibitoria:
nebivolol-LP, vemurafenib-LP y dabigatran-LP (figura 3-22).

Para el modelo farmacoférico del complejo nebivolol-LP se encontraron diez
caracteristicas farmacofdricas divididas asi: cuatro regiones hidrofébicas que tienen
interacciones con los residuos Trp252, lle78, Alal78, 11le209, Phe215 y Tyrl14; un enlace
de hidrégeno tipo aceptor con Serl52; cuatro enlaces de hidrogeno donador con His263,

Asp79 y Phe77; una regién de baja densidad electrénica que interacciona con Asp79.

Del complejo vemurafenib-LP se obtuvo un modelo farmacoférico compuesto por ocho
caracteristicas farmacoféricas, a saber: seis regiones hidrofébicas que tienen interaccion
con los residuos Tyrl14, lle209, Phe215, Phe77, lle78, Trp252, Ala259, Ala260 y Thr255;
una interaccion por apilamiento pi-pi con Tyrl14. Finalmente, un enlace de hidrégeno

aceptor con el residuo Serl52.

Con respecto al modelo farmacoférico generado del complejo dabigatran-LP se
identificaron cinco caracteristicas: cuatro corresponden a interacciones de tipo hidrofébico
con los residuos Phe77, lle78, Ala260, Leu264, 11e209 y Tyrl14. Por otro lado, hay una

interaccion tipo enlace de hidrégeno aceptor con Serl52.

Figura 3-22: Modelo farmacoférico obtenido de los complejos activos contra LP: (a)
nebivolol-LP (b) vemurafenib-LP (c) Dabigatran-LP.
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A partir del alineamiento de los modelos farmacoféricos de los compuestos activos en los
ensayos de inhibicién, se determiné el modelo general de farmacéforo compuesto por 21
caracteristicas farmacoforicas (figura 3-23a). La primera caracteristica corresponde a
regiones hidrofobicas siendo en total 14 interacciones de este tipo con residuos clave de
la cavidad de la enzima como Phe77, Tyrll4, lle78, Alal78, 1le209, Ala259, Ala260,
Phe215, Trp252 y Leu264. La segunda caracteristica corresponde a una interaccion de
apilamiento pi-pi con Tyr 114. La tercera caracteristica hace referencia a un enlace de
hidrogeno aceptor con Serl52. En la cuarta caracteristica se observan 4 regiones de
enlace de hidrégeno donador con His263, Asp79 y Phe77. La quinta caracteristica
corresponde a una region de baja densidad electrénica que interacciona con Asp79.

En general, el modelo farmacoférico ocupa un amplio volumen dentro de la cavidad
hidrofébica y tiene interacciones con residuos clave de la triada catalitica lo cual permite
suponer que, las moléculas que se ajusten a este modelo tengan buena afinidad por la LP.
Finalmente se realiz6 el alineamiento entre el modelo farmacoférico y el nebivolol (figura
3-23b) que fue la molécula mas activa, encontrando que su estructura se ajusta al modelo
hallado y, por tanto, en futuros estudios podria ser un scaffold (ntcleo base) para el disefio
de nuevos compuestos antiobesidad.

Figura 3-23: Propuesta de modelo farmacoforico (a) caracteristicas farmacoféricas; (b) (c)
alineamiento entre el modelo farmacoférico obtenido y el nebivolol.
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4. Conclusiones y recomendaciones

4.1 Conclusiones

Se elabor6 una base de datos que permitio evaluar 75359 estructuras de origen natural y
sintético contra la enzima lipasa pancreatica. Se determin6 que sus propiedades
moleculares los hacian adecuados para su uso en el cribado virtual al cumplir en mas del

50 % con las reglas de Lipinski.

El modelo de acoplamiento molecular utilizado en cada programa fue capaz de reproducir
la orientacién del ligando cristalografico en la enzima LP. Ademés, mediante la elaboracion
de la curva roc para cada programa, se determind que el nivel de especificidad y
sensibilidad del método de acoplamiento molecular fue el 6ptimo presentando valores
entre 0,97 y 1,00 con confiabilidad del 95% en los resultados obtenidos para cada uno de

los programas de acoplamiento molecular utilizados.

El método del promedio de la puntuacion de auto escalado permitié utilizar tres programas
de acoplamiento molecular para obtener potenciales inhibidores de la enzima lipasa

pancreatica.

A partir del enfoque del cribado virtual basado en la estructura se obtuvieron tres
potenciales inhibidores de la enzima lipasa pancreatica identificados como nebivolol,
vemurafenib y etexilato de dabigatran, con valores de ICso de 25,330 uM, 55,887 uM y

77,166 UM respectivamente. Esto constituye un aporte al estudio y reposicionamiento de



66 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa

pancreatica: una contribucion al reposicionamiento de farmacos antiobesidad

farmacos para el tratamiento de la obesidad ya que hasta la fecha de elaboracion del
presente documento no se tenian reportes oficiales sobre la inhibicién de la enzima lipasa

pancreatica por parte de alguno de ellos.

Considerando que los compuestos evaluados presentaron valores de inhibicién contra la
enzima, se espera que los farmacos con valores mas altos de puntuaciébn consenso

presenten buenos valores de inhibicion.

Se propuso un modelo farmacoférico cualitativo que consta de 20 regiones: catorce
hidrofébicas, una de aceptor de enlaces de hidrégeno, cuatro de donadores de puente de
hidrégeno, una de apilamiento pi-pi y una regién electrostatica. Se espera que este modelo
sirva a la identificacibn de nuevas estructuras capaces de inhibir la enzima lipasa

pancreatica y al desarrollo de nuevos farmacos antiobesidad.

4.2 Recomendaciones

Se recomienda continuar los estudios de inhibicion in vitro para los farmacos evaluados
durante el cribado virtual, en especial, aquellos que estan clasificados en las mejores

posiciones del consenso.

Determinar la actividad in vitro a los farmacos que se evaluaron en sus formas

farmacéuticas.

Realizar el corrimiento de los programas de acoplamiento molecular en paralelo
explorando la posibilidad de hacerlo con una tarjeta de video que facilite la diagramacién y

lectura de modelos 3D y, por otro lado, optimizar el tiempo de evaluacion conformacional.

Evaluar la actividad in vitro contra la enzima LP de los compuestos identificados en la base

de datos de productos naturales.

Realizar el cribado virtual de otras librerias de compuestos naturales y sintéticos usando
el modelo farmacoforico identificado en el presente estudio, con el fin de enriquecer la

biblioteca de moléculas potenciales inhibidores de la enzima lipasa pancreatica.



A. Anexo: Script de busqueda
optimizada para la lectura de
archivos con formato. dlg, .txt y .out

Sub archivos
Dim ruta,oDoc,0Sheet,Dname,Col,Row,archivo, posicionlni, posicionini2, numArchivo,
encuentro, cierro As Integer, tamano As Long, VarTexto as string
oDoc = ThisComponent
oSheet = oDoc.Sheets(0) 'Sheetl
' Pregunta al usuario el nombre del archivo que desea abrir.
ruta = InputBox ("Directoio de las carpetas: Ejemplo/Directorio")
' Carpeta escogida
' Comprueba el botén Cancelar.
If ruta = False Then Exit Sub
'Seccion 2: Ajustes necesarios a ruta
If ruta ="" Then
Exit Sub
Elself Right(ruta, 1) <> " Then
ruta = ruta & ""
End If
InitialCell:
oCell = oSheet.getCellRangeByName("A2")
ruta =ruta & "/"
Col = oCell.CellAddress.Column
Row = oCell.CellAddress.Row
Dname = Dir(ruta,16)
‘ciclo para recorrer todos los directorios de la carpeta

Do While Dname <> ""
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If Dname <>"." And Dname <> ".." And Dname <> "maps" then
oCell = oSheet.GetCellIByPosition(Col,Row)
oCell.String = Dname & ".dlg"
' Para abrir archivo
archivo=ruta & Dname & "/" & Dname & ".dIg"
tamano = FileLen(archivo)
numArchivo = FreeFile
encuentro=0 cierro=0
Open archivo For input As numArchivo
Do While not eof(numArchivo)
Line input #numArchivo, VarTexto
posicionini = InStr(1, VarTexto, "Number of distinct")
if posicionIni>0 then
oCell = oSheet.GetCellByPosition(Col+1,Row)
oCell.String = VarTexto
encuentro=1
end if
if encuentro>0 then
posicionini = InStr(1, VarTexto, " 1 |")
if posicionIni>0 then
oCell = oSheet.GetCellByPosition(Col+2,Row)
oCell.String = VarTexto

Exit Do
end if
end if
Loop
Close numArchivo
Row = Row + 1
EndIf
Dname = Dir
Loop
MsgBox "Se leyeron: " & Row & " archivo(s)" End

End Sub



B. Anexo: Ligandos utilizados de la
base de datos ChEMBL parala curva
ROC

AD 4G ADV AG
Actividad | Cod_ChEMBL | 2% Eﬁg%u e 5,53]“)" Ao | Peske Pe «6 | PPAE
Sefiuelo | CHEMBL2022681 | 1 9,600 | 0574 | -10,100 | 1,000 | 63,783 | 0,343 | 0,639
Noactivo | CHEMBL2392403 | 2 11,300 | 0,879 | -10,000 | 0,976 | -45,545 | 0,026 | 0,627
Sefiuelo | CHEMBL184238 | 3 10,340 | 0,707 | -10,100 | 1,000 | -45,331 | 0,022 | 0,576
Activo CHEMBL2022485 | 4 10,040 | 0,653 | -8,800 | 0,690 | 65,757 | 0,378 | 0,574
Activo CHEMBL2022487 | 5 10,010 | 0,647 | -8,700 | 0,667 | 65,866 | 0,380 | 0,565
Sefiuelo | CHEMBL606201 | 6 9,850 | 0,619 | -10,000 | 0,976 | -47,969 | 0,068 | 0,554
Activo CHEMBL2022488 | 7 8540 | 0383 | 9500 | 0,857 | 67,371 | 0,406 | 0,549
Activo CHEMBL2022674 | 8 9410 | 0540 | 8,800 | 0,690 | -67,057 | 0,400 | 0,543
Noactivo | CHEMBL2022680 | 9 9310 | 0522 | -8900 | 0714 | 61,418 | 0,302 | 0,513
Sefiuelo | CHEMBL2022678 | 10 9570 | 0,568 | -8,900 | 0,714 | 58,209 | 0,246 | 0,510
Activo CHEMBL502517 | 11 9,970 | 0,640 | 8200 | 0,548 | 62,794 | 0,326 | 0,505
Activo CHEMBL2022489 | 12 9070 | 0478 | 8700 | 0,667 | -65,019 | 0,365 | 0,503
Activo CHEMBL2022484 | 13 8020 | 0451 | -8,700 | 0,667 | -64,072 | 0,348 | 0,489
Sefiuelo | CHEMBL576786 | 14 9250 | 0511 | 9,500 | 0,857 | -48,006 | 0,069 | 0,479
Noactivo | CHEMBL2022677 | 15 9,090 | 0482 | 8500 | 0619 | 61,382 | 0,302 | 0,468
Sefiuelo | CHEMBL507957 | 16 8,360 | 0,351 | -8,800 | 0,690 | -64,010 | 0,347 | 0,463
Noactivo | CHEMBL238787 | 17 9,000 | 0,466 | 9,500 | 0,857 | -47,264 | 0,056 | 0,460
Noactivo | CHEMBL449535 | 18 8190 | 0320 | 7,800 | 0452 | -78,881 | 0,606 | 0,459
Activo CHEMBL2022673 | 19 8170 | 0317 | 8700 | 0,667 | -63,920 | 0,346 | 0,443
Sefiuelo | CHEMBL447549 | 20 8550 | 0,385 | -8,300 | 0,571 | -64,546 | 0,357 | 0,438
Activo CHEMBL2022486 | 21 8310 | 0342 | -8500 | 0,619 | 64,174 | 0,350 | 0,437
Sefiuelo | CHEMBL339297 | 22 8,860 | 0,441 | 9,200 | 0,786 | -48,022 | 0,069 | 0,432
Sefiuelo | CHEMBL2022676 | 23 8070 | 0299 | -8300 | 0,571 | 66,110 | 0,384 | 0,418
Sefiuelo | CHEMBL158897 | 24 10,200 | 0,682 | -7,.600 | 0,405 | 52,932 | 0,155 | 0,414
Sefiuelo | CHEMBL253780 | 25 9140 | 0,491 | 8200 | 0,548 | 55,213 | 0,194 | 0,411
Sefiuelo | CHEMBL2022679 | 26 8100 | 0304 | 8500 | 0,619 | 61,860 | 0,310 | 0,411
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No activo CHEMBL2392399 | 27 -9,410 0,540 | -8,700 0,667 | -44,778 | 0,013 0,406
No activo CHEMBL238994 28 -8,950 0,457 | -9,000 0,738 | -45,063 | 0,018 0,404
Sefiuelo CHEMBL263831 29 -8,770 0,424 | -8,300 0,571 | -56,366 | 0,214 0,403
No activo CHEMBL1171250 | 30 -9,160 0,495 | -7,700 0,429 | -59,961 | 0,277 0,400
Activo CHEMBL2022675 | 31 -7,770 0,245 | -8,500 0,619 | -61,613 | 0,306 0,390
No activo CHEMBL2392478 | 32 -9,580 0,570 | -8,300 0,571 | -44,617 | 0,010 0,384
No activo CHEMBL2179366 | 33 -10,250 0,691 | -6,700 0,190 | -58,906 | 0,259 0,380
Sefiuelo CHEMBL2172447 | 34 -9,270 0,514 | -7,200 0,310 | -61,687 | 0,307 0,377
Sefiuelo CHEMBL501058 35 -7,510 0,198 | -8,300 0,571 | -63,760 | 0,343 0,371
Sefiuelo CHEMBL133897 36 -8,030 0,291 | -9,200 0,786 | -45,442 | 0,024 0,367
No activo CHEMBL2179364 | 37 -9,950 0,637 | -6,900 0,238 | -56,745 | 0,221 0,365
Sefiuelo CHEMBL25276 38 -9,810 0,612 | -7,300 0,333 | -52,459 | 0,146 0,364
Sefiuelo CHEMBL254196 39 -8,650 0,403 | -8,100 0,524 | -53,050 | 0,157 0,361
Sefiuelo CHEMBL116438 40 -9,090 0,482 | -8,100 0,524 | -47,959 | 0,068 0,358
Muy Activo | CHEMBL360443 41 -9,310 0,522 | -6,900 0,238 | -60,514 | 0,286 0,349
No activo CHEMBL2179368 | 42 -9,620 0,577 | -7,200 0,310 | -52,937 | 0,155 0,347
No activo CHEMBL2179363 | 43 -9,670 0,586 | -6,800 0,214 | -57,512 | 0,234 0,345
Sefiuelo CHEMBL507632 44 -7,670 0,227 | -7,800 0,452 | -64,498 | 0,356 0,345
No activo CHEMBL2392476 | 45 -7,030 0,112 | -9,200 0,786 | -50,866 | 0,119 0,339
Sefiuelo CHEMBL2172450 | 46 -8,620 0,397 | -7,000 0,262 | -63,527 | 0,339 0,333
No activo CHEMBL2179370 | 47 -9,820 0,613 | -7,100 0,286 | -49,671 | 0,098 0,332
Sefiuelo CHEMBL2172449 | 48 -8,540 0,383 | -6,900 0,238 | -64,127 | 0,349 0,324
No activo CHEMBL250450 49 -6,740 0,059 | -9,300 0,810 | -48,564 | 0,079 0,316
No activo CHEMBL233930 50 -6,760 0,063 | -9,100 0,762 | -48,253 | 0,073 0,299
Sefiuelo CHEMBL2172451 | 51 -8,440 0,365 | -7,000 0,262 | -59,452 | 0,268 0,298
Sefiuelo CHEMBL2172448 | 52 -8,240 0,329 | -7,000 0,262 | -61,416 | 0,302 0,298
Muy Activo | CHEMBL175247 53 -8,450 0,367 | -6,800 0,214 | -61,807 | 0,309 0,297
Sefiuelo CHEMBL2152044 | 54 -6,410 0,000 | -8,800 0,690 | -54,106 | 0,175 0,289
Activo CHEMBL206555 55 -7,600 0,214 | -8,500 0,619 | -45,085 | 0,018 0,284
No activo CHEMBL2179372 | 56 -9,520 0,559 | -6,900 0,238 | -46,960 | 0,051 0,283
Sefiuelo CHEMBL452890 57 -6,450 0,007 | -7,800 0,452 | -66,234 | 0,386 0,282
Activo CHEMBL451529 58 -7,370 0,173 | -8,000 0,500 | -53,287 | 0,161 0,278
No activo CHEMBL444421 59 -8,160 0,315 | -6,500 0,143 | -65,611 | 0,375 0,278
No activo CHEMBL506880 60 -6,950 0,097 | -7,300 0,333 | -58,653 | 0,254 0,228
Sefiuelo CHEMBL25045 61 -8,810 0,432 | -6,500 0,143 | -49,634 | 0,097 0,224
Sefiuelo CHEMBL118722 62 -7,020 0,110 | -6,300 0,095 | -45,927 | 0,033 0,079




C.

Anexo: Datos estadisticos

inhibiciéon en GraphPad Prism7

‘ Doxazosina ’ Glibenclamina ‘ Rivaroxaban ’ Nebivolol ‘Vemurafenib ‘ Dabigatran ‘Amiodarona ‘ Orlistat

log(inhibitor) vs. normalized response -- Variable slope

Best-fit values

2,697 2,801 2,761 1,011 1,437 1,685 2,416 0,390
LOg|C50
ICso | 497,300 631,700 576,500 10,270 |27,380 48,440 260,700 2,452
Std. Error
0,031 0,091 0,073 0,029 0,010 0,034 0,052 0,083
LOglC50
95% CI (profile likelihood)
2,63 t0 2,624 10 0,9396 to 1612t0  |2,317to 0,169 to
LogICso | 2,772 2,633103,03 1) 935 1,072 141410146 | 1 2eg 2,547 0,5483
426,3 to 8703t0 |25,95 to 40,95t0 | 207,610 1,476 to
ICs0 1500,0 430101072 1421108601 |, g 28,86 58,35 352,1 3,534
Goodness of Fit
Efegrees 10,000 10,000 10,000 10,000 |10,000 10,000 10,000 10,000
Freedom
R 0,993 0,954 0,970 0,977 0,993 0,937 0,966 0,948
square
Absolute
o 2300 24,820 10,650 9,725 10,360 200,100 | 40,630 27,610
Squares
Syx 0481 1,576 1,032 0,986 1,018 4,473 2,016 1,662
Number of points
valﬁ:g X 136,000 36,000 36,000 36,000 | 36,000 36,000 36,000 36,000
#Y
values | 12,000 12,000 12,000 12,000 |12,000 12,000 12,000 12,000

analyzed




D.

Anexo: Resultados cribado virtual
de farmacos

Pos | zinc_iD @23? Ae QE;/A © ae '(’k‘éi'f/s 5 ae PPAE
PPAE - o AD o ADV o Docké
1| zINC03800855 11,000 0571 113,000 1,000 52,702 0171 0,581
2 | ZINC01612996 12500 | 0,643 -11,000 0,714 61,426 0,340 | 0,566
3| ZINC04215707 10,650 | 0,441 110,700 0,671 68,394 0475| 0,529
4| ZINC56898800 13770 0,765 111,100 0,729 48,283 0,085 0,526
5 | ZINC03830369 -14180| 0,808 9,700 0,529 56,351 0241 0,526
6 | ZINC04214893 12410| 0,624 9,300 0,471 68,689 0481| 0,526
7| zINC43133316 12870 0,672 110,500 0,643 57,138 0,257 | 0,524
8 | ZINC08552001 15030| 0,896 110,500 0,643 44,950 0,020| 0,520
9| ZINC73224787 12980 0,683 110,500 0,643 55,021 0216 0,514
10 | ZINC03937143 11,070 0485 111,400 0,771 58,016 0274 0510
11 | ZINC03784373 13430| 0,730 111,100 0,729 46,840 0,057| 0,505
12 | ZINC03914596 12570 0,641 9,400 0,486 63,492 0,380 0,502
13 | ZINC03915436 11430 0522 110,800 0,686 58,930 0,292 0,500
14 | ZINC72123798 10,730 0,450 -10,000 0,571 68,401 0476 0,499
15 | ZINC03778403 13570| 0,745 110,200 0,600 51,673 0151 0,498
16 | ZINC03922432 10,710 | 0,448 110,600 0,657 63,020 0371| 0,492
17 | ZINC04097470 12860 0,671 -10,400 0,629 52,810 0173| 0,491
18 | ZINC84758481 11,500 | 0,530 110,800 0,686 57,116 0,256 | 0,491
19 | ZINC08552002 14230 0813 110,300 0,614 45,741 0035 0,488
20 | ZINC08552003 14,650 | 0,857 9,900 0,557 45,693 0034 0483
21 | ZINC84668739 10,910 0,468 110,600 0,657 50,889 0310 0,479
22 | ZINC98214845 10,280 0,403 9,700 0,529 69,494 0497 | 0,476
23 | ZINC04214098 -13000| 0,685 111,100 0,729 44,481 0011| 0475
24 | ZINC72266864 14,130| 0,803 -10,200 0,600 44,844 0018| 0474
25 | ZINC01482077 11470 0,526 -10,500 0,643 56,757 0249| 0473
26 | ZINC95564635 11480 0,528 110,700 0,671 55,001 0215 0471
27 | zINC04215464 12,560 | 0,640 111,000 0,714 46,776 0,055 0,470
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28 | ZINC03990418 -11,030 0,481 -11,100 0,729 -54,006 0,196 0,468
29 | ZINC98215047 -10,370 0,412 -9,400 0,486 -70,009 0,507 0,468
30 | ZINC43194300 -10,930 0,470 -11,700 0,814 -49,898 0,116 0,467
31 | ZINC25782826 -10,630 0,439 -11,800 0,829 -50,645 0,131 0,466
32 | ZINC13831151 -12,440 0,627 -9,700 0,529 -55,974 0,234 0,463
33 | ZINC22851754 -12,030 0,585 -9,400 0,486 -60,364 0,319 0,463
34 | ZINC22005792 -12,360 0,619 -10,900 0,700 -47,489 0,069 0,463
35 | ZINC04213937 -13,240 0,710 -9,200 0,457 -55,015 0,215 0,461
36 | ZINC36701290 -11,570 0,537 -10,700 0,671 -52,693 0,170 0,460
37 | ZINC04214319 -13,950 0,784 -10,100 0,586 -44,308 0,007 0,459
38 | ZINC01566899 -11,260 0,505 -10,500 0,643 -55,498 0,225 0,457
39 | ZINC04217469 -11,840 0,565 -10,300 0,614 -53,691 0,190 0,456
40 | ZINC68267814 -11,810 0,562 -10,600 0,657 -51,511 0,147 0,455
41 | ZINC04214512 -11,050 0,483 -11,000 0,714 -52,596 0,168 0,455
42 | ZINC08101076 -12,390 0,622 -10,300 0,614 -50,440 0,127 0,454
43 | ZINC22443609 -12,290 0,612 -9,900 0,557 -53,894 0,194 0,454
44 | ZINC03995809 -11,080 0,486 -9,200 0,457 -65,331 0,416 0,453
45 | ZINC22940637 -10,790 0,456 -10,100 0,586 -60,119 0,315 0,452
46 | ZINC08214466 -13,780 0,766 -8,700 0,386 -54,387 0,203 0,452
47 | ZINC85536995 -10,010 0,375 -10,500 0,643 -61,212 0,336 0,451
48 | ZINC72266958 -12,910 0,676 -9,900 0,557 -50,019 0,118 0,451
49 | ZINC38139947 -12,300 0,613 -10,600 0,657 -47,905 0,077 0,449
50 | ZINC04217054 -12,920 0,677 -10,200 0,600 -47,346 0,066 0,448
51 | ZINC00577115 -11,820 0,563 -11,200 0,743 -45,872 0,038 0,448
52 | ZINC08214482 -12,310 0,614 -9,500 0,500 -55,714 0,229 0,448
53 | ZINC56897620 -13,970 0,786 -8,700 0,386 -52,618 0,169 0,447
54 | ZINC08101051 -12,550 0,639 -9,800 0,543 -52,076 0,158 0,447
55 | ZINC95564636 -11,490 0,529 -10,200 0,600 -54,590 0,207 0,445
56 | ZINC01482077 -11,420 0,521 -10,300 0,614 -54,110 0,198 0,444
57 | ZINC30690938 -13,820 0,771 -9,500 0,500 -47,162 0,063 0,444
58 | ZINC13831150 -11,680 0,548 -9,600 0,514 -57,847 0,271 0,444
59 | ZINC08101101 -11,930 0,574 -8,800 0,400 -62,373 0,358 0,444
60 | ZINC01846459 -10,700 0,447 -11,100 0,729 -51,978 0,156 0,444
61 | ZINC43195317 -10,560 0,432 -9,500 0,500 -64,355 0,397 0,443
62 | ZINC03925861 -11,780 0,559 -10,000 0,571 -53,757 0,191 0,440
63 | ZINC03922699 -12,880 0,673 -9,900 0,557 -48,593 0,091 0,440
64 | ZINC03995811 -11,850 0,566 -9,000 0,429 -60,638 0,325 0,440
65 | ZINC53073961 -9,880 0,361 -10,900 0,700 -57,149 0,257 0,439
66 | ZINC03926298 -10,320 0,407 -9,500 0,500 -64,967 0,409 0,439
67 | ZINC84759257 -12,740 0,658 -10,400 0,629 -45,362 0,028 0,438
68 | ZINC26664090 -10,640 0,440 -9,700 0,529 -61,659 0,345 0,438
69 | ZINC01533883 -11,330 0,512 -10,700 0,671 -50,569 0,129 0,437
70 | ZINC03812975 -11,190 0,497 -10,700 0,671 -51,170 0,141 0,437
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71 | ZINC08101103 -11,690 0,549 -9,100 0,443 -60,234 0,317 | 0,436
72 | ZINC39953729 -13,960 0,785 -9,600 0,514 -44,393 0,009 | 0,436
73 | ZINC03925433 -13,310 0,718 -9,100 0,443 -51,456 0,146 | 0,436
74 | ZINC00538312 -11,060 0,484 -11,000 0,714 -49,509 0,108 0,436
75 | ZINC19632618 -10,150 0,389 -10,600 0,657 -57,306 0,260 | 0,436
76 | ZINC12153175 -13,670 0,755 -9,600 0,514 -45,710 0,035 0,435
77 | ZINC08101078 -12,110 0,593 -10,200 0,600 -49,635 0,111 0,435
78 | ZINC59676426 -10,770 0,454 -10,800 0,686 -52,320 0,163 0,434
79 | ZINC56897621 -13,330 0,720 -8,700 0,386 -54,040 0,197 | 0,434
80 | ZINC06096074 -11,670 0,547 -10,100 0,586 -52,599 0,169 | 0,434
81 | ZINC15848208 -13,620 0,750 -9,500 0,500 -46,504 0,050 0,433
82 | ZINC35826853 -11,660 0,546 -11,000 0,714 -45,948 0,039 | 0,433
83 | ZINC04213678 -13,280 0,714 -9,500 0,500 -48,308 0,085 | 0,433
84 | ZINC00538333 -12,160 0,598 -10,300 0,614 -48,370 0,086 | 0,433
85| ZINC04214173 -10,890 0,466 -9,800 0,543 -58,817 0,289 0,433
86 | ZINC84758243 -10,480 0,424 -11,200 0,743 -50,645 0,131 0,432
87 | ZINC00537799 -10,290 0,404 -10,300 0,614 -58,219 0,278 | 0,432
88 | ZINC00598255 -11,930 0,574 -10,200 0,600 -50,146 0,121 | 0,432
89 | ZINC67828548 -13,520 0,739 -8,700 0,386 -52,674 0,170 | 0,432
90 | ZINC33990650 -12,480 0,631 -10,000 0,571 -48,609 0,091 | 0,431
91 | ZINC43204048 -9,910 0,364 -9,300 0,471 -67,445 0,457 | 0,431
92 | ZINC29416466 -11,380 0,517 -9,100 0,443 -60,876 0,329 0,430
93 | ZINC03802222 -12,010 0,583 -10,100 0,586 -49,982 0,118 | 0,429
94 | ZINC11726212 -11,190 0,497 -10,000 0,571 -55,081 0,217 0,429
95 | ZINC08101077 -10,940 0,471 -10,300 0,614 -54,146 0,199 0,428
96 | ZINC27990463 -11,200 0,498 -9,300 0,471 -60,045 0,313 0,428
97 | ZINC00608088 -9,980 0,372 -11,300 0,757 -51,806 0,153 | 0,427
98 | ZINC03812598 -11,310 0,510 -10,800 0,686 -48,289 0,085 | 0,427
99 | ZINC26251015 -11,250 0,504 -10,200 0,600 -53,009 0,176 0,427
100 | ZINC03822014 -10,960 0,474 -10,800 0,686 -50,141 0,121 0,427
101 | ZINC03973276 -11,340 0,513 -9,300 0,471 -59,114 0,295 | 0,427
102 | ZINC29747110 -10,880 0,465 -9,900 0,557 -57,152 0,257 | 0,426
103 | ZINC04214704 -10,000 0,374 -9,700 0,529 -63,305 0,377 0,426
104 | ZINC04215004 -10,940 0,471 -10,600 0,657 -51,503 0,147 0,425
105 | ZINC11677911 -11,270 0,506 -10,000 0,571 -54,106 0,198 | 0,425
106 | ZINC04215062 -12,050 0,587 -10,200 0,600 -48,439 0,088 0,425
107 | ZINC03954654 -9,930 0,367 -11,300 0,757 -51,655 0,150 0,425
108 | ZINC04215745 -12,230 0,605 -9,900 0,557 -49,646 0,111 0,425
109 | ZINC11592569 -13,170 0,703 -9,500 0,500 -47,452 0,069 | 0,424
110 | ZINC03988502 -10,510 0,427 -10,000 0,571 -57,861 0,271 0,423
111 | ZINC11679756 -9,530 0,325 -11,700 0,814 -50,469 0,127 0,422
112 | ZINC00896717 -10,860 0,463 -9,500 0,500 -59,526 0,303 | 0,422
113 | ZINC06716957 -10,580 0,434 -10,600 0,657 -52,936 0,175| 0,422
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114 | ZINC03831508 -12,170 0,599 -9,600 0,514 -51,655 0,150 0,421
115 | ZINC03785445 -11,300 0,509 -10,800 0,686 -47,428 0,068 0,421
116 | ZINC34953150 -9,910 0,364 -10,900 0,700 -53,997 0,196 0,420
117 | ZINC04214397 -12,100 0,592 -10,200 0,600 -47,427 0,068 0,420
118 | ZINC04214700 -10,640 0,440 -10,700 0,671 -51,510 0,147 0,420
119 | ZINC26892598 -9,700 0,343 -11,600 0,800 -49,843 0,115 0,419
120 | ZINC40163160 -13,670 0,755 -8,700 0,386 -49,901 0,116 0,419
121 | ZINC03915126 -9,000 0,270 -9,100 0,443 -71,737 0,540 0,418
122 | ZINC56898810 -10,740 0,451 -11,200 0,743 -46,940 0,059 0,417
123 | ZINC00538290 -11,210 0,499 -10,700 0,671 -48,093 0,081 0,417
124 | ZINC40163159 -13,830 0,772 -8,700 0,386 -48,752 0,094 0,417
125 | ZINC29399503 -10,040 0,378 -10,000 0,571 -59,432 0,301 0,417
126 | ZINC95564682 -11,680 0,548 -8,000 0,286 -65,301 0,415 0,416
127 | ZINC72266819 -11,610 0,541 -9,500 0,500 -54,445 0,204 0,415
128 | ZINC04791689 -12,460 0,629 -9,900 0,557 -46,904 0,058 0,415
129 | ZINC01534968 -10,970 0,475 -10,600 0,657 -49,716 0,112 0,415
130 | ZINC08101055 -10,100 0,384 -9,800 0,543 -60,166 0,316 0,414
131 | ZINC96927633 -10,020 0,376 -11,400 0,771 -48,757 0,094 0,414
132 | ZINC03995616 -11,320 0,511 -10,000 0,571 -52,088 0,159 0,414
133 | ZINC00537755 -10,410 0,416 -11,300 0,757 -47,247 0,065 0,413
134 | ZINC04216779 -11,230 0,502 -10,300 0,614 -50,206 0,122 0,413
135 | ZINC72266853 -11,740 0,555 -8,400 0,343 -61,361 0,339 0,412
136 | ZINC84758239 -10,890 0,466 -10,400 0,629 -51,185 0,141 0,412
137 | ZINC03944646 -10,870 0,464 -10,000 0,571 -54,232 0,200 0,412
138 | ZINC01544617 -11,980 0,579 -10,300 0,614 -46,037 0,041 0,412
139 | ZINC03874199 -11,760 0,557 -9,200 0,457 -55,247 0,220 0,411
140 | ZINC11678715 -9,910 0,364 -12,000 0,857 -44,519 0,012 0,411
141 | ZINC63933734 -10,720 0,449 -10,200 0,600 -53,393 0,184 0,411
142 | ZINC01481956 -10,550 0,431 -10,700 0,671 -50,606 0,130 0,411
143 | ZINC13883244 -10,100 0,384 -11,000 0,714 -50,775 0,133 0,411
144 | ZINC95598447 -10,680 0,444 -10,400 0,629 -52,051 0,158 0,410
145 | ZINC40163132 -10,710 0,448 -10,800 0,686 -48,911 0,097 0,410
146 | ZINC01915508 -11,510 0,531 -10,100 0,586 -49,720 0,113 0,410
147 | ZINC19796084 -11,100 0,488 -10,300 0,614 -50,414 0,126 0,409
148 | ZINC03831359 -10,440 0,420 -9,600 0,514 -59,076 0,294 0,409
149 | ZINC03978005 -11,050 0,483 -10,200 0,600 -51,375 0,145 0,409
150 | ZINC00537848 -10,960 0,474 -10,600 0,657 -48,846 0,096 0,409
151 | ZINC96941866 -9,420 0,314 -8,800 0,400 -70,250 0,512 0,408
152 | ZINC60184491 -12,070 0,589 -8,600 0,371 -57,514 0,264 0,408
153 | ZINC00538314 -12,100 0,592 -10,000 0,571 -47,028 0,060 0,408
154 | ZINC68151119 -10,100 0,384 -7,700 0,243 -74,576 0,596 0,408
155 | ZINC08101056 -10,130 0,387 -9,600 0,514 -60,426 0,321 0,407
156 | ZINC40163133 -10,500 0,426 -10,900 0,700 -48,885 0,096 0,407
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157 | ZINC85540268 -9,970 0,371 -10,000 0,571 -58,295 0,279 | 0,407
158 | ZINC53261548 -9,150 0,286 -9,500 0,500 -66,339 0,436 | 0,407
159 | ZINC98214882 -11,010 0,479 -10,100 0,586 -51,949 0,156 | 0,407
160 | ZINC27558006 -11,870 0,568 -10,200 0,600 -46,606 0,052 0,407
161 | ZINC04215428 -11,330 0,512 -10,500 0,643 -47,260 0,065 | 0,407
162 | ZINC19367677 -11,380 0,517 -9,800 0,543 -52,109 0,159 | 0,406
163 | ZINC68246816 -12,270 0,610 -9,500 0,500 -49,557 0,109 | 0,406
164 | ZINC08214619 -13,690 0,757 -9,000 0,429 -45,581 0,032 0,406
165 | ZINC84457721 -8,950 0,265 -10,200 0,600 -62,078 0,353 | 0,406
166 | ZINC31261395 -11,420 0,521 -10,200 0,600 -48,789 0,094 | 0,405
167 | ZINC22001688 -9,750 0,348 -10,000 0,571 -59,172 0,296 0,405
168 | ZINC03831233 -10,640 0,440 -9,400 0,486 -58,768 0,288 | 0,405
169 | ZINC22463301 -11,330 0,512 -9,100 0,443 -57,282 0,260 | 0,405
170 | ZINC11592647 -10,590 0,435 -10,700 0,671 -49,473 0,108 | 0,405
171 | ZINC04217507 -12,000 0,582 -10,000 0,571 -47,085 0,061 0,405
172 | ZINC03791229 -12,380 0,621 -9,300 0,471 -50,197 0,122 | 0,405
173 | ZINC68151121 -9,400 0,312 -8,300 0,329 73,471 0,574 | 0,405
174 | ZINC84758966 -10,080 0,382 -9,500 0,500 -60,994 0,332 | 0,405
175 | ZINC40163161 -12,720 0,656 -9,100 0,443 -49,801 0,114 0,404
176 | ZINC08101102 -10,410 0,416 -8,400 0,343 -67,274 0,454 0,404
177 | ZINC64622552 -11,810 0,562 -9,700 0,529 -50,047 0,119 | 0,403
178 | ZINC00538119 -10,640 0,440 -11,000 0,714 -46,688 0,054 0,403
179 | ZINC53682947 -11,210 0,499 -9,400 0,486 -55,368 0,222 | 0,403
180 | ZINC08101127 -10,160 0,390 -9,700 0,529 -58,740 0,288 | 0,402
181 | ZINC22463090 -9,800 0,353 -9,800 0,543 -59,804 0,309 0,401
182 | ZINC04215193 -10,730 0,450 -9,700 0,529 -55,565 0,226 0,401
183 | ZINC11726225 -11,000 0,478 -10,600 0,657 -47,462 0,069 | 0,401
184 | ZINC08101105 -12,580 0,642 -9,100 0,443 -50,030 0,119 | 0,401
185 | ZINC00601242 -10,980 0,476 -9,800 0,543 -53,433 0,185 0,401
186 | ZINC04099008 -12,050 0,587 -9,400 0,486 -50,645 0,131 0,401
187 | ZINC29206760 -9,220 0,293 -10,300 0,614 -59,065 0,294 | 0,400
188 | ZINC95598448 -11,040 0,482 -9,700 0,529 -53,738 0,191 | 0,400
189 | ZINC98214854 -10,440 0,420 -8,900 0,414 -62,727 0,365 0,400
190 | ZINC53149862 -11,170 0,495 -10,000 0,571 -50,733 0,132 | 0,400
191 | ZINC03831008 -12,900 0,675 -9,500 0,500 -45,155 0,024 | 0,400
192 | ZINC72266851 -11,000 0,478 -8,400 0,343 -63,374 0,378 0,399
193 | ZINC39716290 -10,170 0,391 -8,800 0,400 -64,863 0,407 | 0,399
194 | ZINC39949130 -12,130 0,595 -10,000 0,571 -45,378 0,028| 0,398
195 | ZINC00896717 -9,830 0,356 -9,800 0,543 -59,127 0,295| 0,398
196 | ZINC21983255 -9,770 0,350 -9,800 0,543 -59,393 0,301 0,398
197 | ZINC03831362 -10,880 0,465 -9,100 0,443 -58,601 0,285| 0,398
198 | ZINC98208212 -12,380 0,621 -9,400 0,486 -48,360 0,086 | 0,398
199 | ZINC13890908 -11,370 0,516 -10,600 0,657 -44,894 0,019 | 0,397




Anexo D.

77

200 | ZINC85537113 -8,320 0,199 -10,200 0,600 -64,123 0,392 0,397
201 | ZINC05844788 -10,460 0,422 -10,700 0,671 -49,009 0,099 0,397
202 | ZINC04216401 -9,820 0,355 -9,000 0,429 -64,818 0,406 0,397
203 | ZINC03816482 -10,150 0,389 -10,700 0,671 -50,550 0,129 0,397
204 | ZINC95598450 -10,430 0,418 -11,300 0,757 -44,641 0,014 0,397
205 | ZINC84757020 -11,130 0,491 -10,500 0,643 -46,758 0,055 0,396
206 | ZINC05766249 -9,750 0,348 -11,000 0,714 -50,436 0,127 0,396
207 | ZINC13911941 -13,210 0,707 -9,300 0,471 -44,442 0,010 0,396
208 | ZINC03831150 -10,190 0,394 -9,500 0,500 -59,099 0,295 0,396
209 | ZINC40430143 -10,020 0,376 -10,400 0,629 -53,246 0,181 0,395
210 | ZINC03830354 -12,650 0,649 -9,700 0,529 -44,308 0,007 0,395
211 | ZINC08101052 -10,840 0,461 -9,900 0,557 -52,445 0,166 0,395
212 | ZINC12914519 -10,810 0,458 -10,200 0,600 -50,359 0,125 0,394
213 | ZINC22445948 -11,290 0,508 -9,800 0,543 -50,735 0,132 0,394
214 | ZINC26671872 -11,400 0,519 -9,800 0,543 -50,142 0,121 0,394
215 | ZINC96928979 -10,750 0,452 -9,400 0,486 -56,551 0,245 0,394
216 | ZINC08101050 -10,900 0,467 -9,800 0,543 -52,723 0,171 0,394
217 | ZINC03831360 -11,100 0,488 -9,100 0,443 -56,800 0,250 0,394
218 | ZINC08214520 -9,570 0,329 -7,100 0,157 -79,656 0,694 0,394
219 | ZINC35902440 -10,180 0,393 -10,700 0,671 -49,925 0,117 0,394
220 | ZINC98214846 -12,610 0,645 -9,400 0,486 -46,496 0,050 0,393
221 | ZINC03831151 -10,000 0,374 -9,400 0,486 -60,395 0,320 0,393
222 | ZINC14879972 -12,160 0,598 -9,000 0,429 -51,763 0,152 0,393
223 | ZINC38228051 -10,090 0,383 -10,100 0,586 -54,729 0,210 0,393
224 | ZINC08101079 -10,780 0,455 -10,200 0,600 -50,299 0,124 0,393
225 | ZINC03830187 -13,480 0,735 -9,000 0,429 -44,692 0,015 0,393
226 | ZINC00537741 -10,540 0,430 -10,400 0,629 -50,098 0,120 0,393
227 | ZINC30691091 -12,010 0,583 -8,700 0,386 -54,730 0,210 0,393
228 | ZINC03830928 -10,720 0,449 -8,900 0,414 -60,146 0,315 0,393
229 | ZINC72266905 -11,790 0,560 -9,600 0,514 -49,255 0,104 0,393
230 | ZINC26985532 -9,410 0,313 -9,600 0,514 -61,958 0,350 0,392
231 | ZINC03922429 -9,790 0,352 -10,800 0,686 -51,083 0,139 0,392
232 | ZINC31555620 -10,540 0,430 -10,000 0,571 -52,950 0,175 0,392
233 | ZINC22034381 -10,190 0,394 -10,100 0,586 -54,055 0,197 0,392
234 | ZINC96174226 -12,490 0,632 -8,400 0,343 -54,211 0,200 0,392
235 | ZINC38424543 -11,020 0,480 -10,400 0,629 -47,353 0,067 0,392
236 | ZINC59587281 -10,980 0,476 -10,000 0,571 -50,451 0,127 0,391
237 | ZINC27643330 -10,310 0,406 -9,500 0,500 -57,692 0,268 0,391
238 | ZINC56897624 -12,310 0,614 -8,700 0,386 -52,839 0,173 0,391
239 | ZINC40163158 -12,490 0,632 -9,000 0,429 -49,656 0,111 0,391
240 | ZINC31297681 -12,250 0,607 -9,900 0,557 -44,213 0,006 0,390
241 | ZINC56897626 -12,160 0,598 -8,600 0,371 -54,048 0,197 0,389
242 | ZINC00537791 -10,030 0,377 -9,300 0,471 -60,258 0,317 0,389




78 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa
pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad
243 | ZINC00643153 -10,870 0,464 -9,300 0,471 -55,656 0,228| 0,388
244 | ZINC58581064 -10,510 0,427 -10,700 0,671 -47,243 0,064 | 0,388
245 | ZINC08101145 -13,390 0,726 -8,900 0,414 -45,083 0,022 | 0,388
246 | ZINC64622553 -12,690 0,653 -9,100 0,443 -47,334 0,066 0,387
247 | ZINC33854752 -10,230 0,398 -10,500 0,643 -50,149 0,121 0,387
248 | ZINC03830747 -11,690 0,549 -9,000 0,429 -53,307 0,182 | 0,387
249 | ZINC72266312 -10,560 0,432 -9,400 0,486 -56,336 0,241 0,386
250 | ZINC95564798 -10,820 0,459 -8,800 0,400 -59,344 0,300 0,386
251 | ZINC13775871 -8,900 0,260 -10,800 0,686 -54,798 0,211 0,386
252 | ZINC04214317 -9,340 0,305 -10,700 0,671 -53,172 0,180 | 0,385
253 | ZINC01494900 -11,610 0,541 -9,900 0,557 -46,852 0,057 0,385
254 | ZINC98214869 -8,870 0,256 -8,700 0,386 -70,248 0,512 | 0,385
255 | ZINC08214690 -12,690 0,653 -8,800 0,400 -49,075 0,100 | 0,384
256 | ZINC08214689 -11,780 0,559 -9,100 0,443 -51,714 0,151 | 0,384
257 | ZINC02016009 -10,550 0,431 -10,800 0,686 -45,784 0,036 0,384
258 | ZINC03830779 -12,230 0,605 -9,800 0,543 -44,137 0,004 | 0,384
259 | ZINC03831009 -12,330 0,616 -9,700 0,529 -44,319 0,008 | 0,384
260 | ZINC30691106 -11,750 0,556 -9,400 0,486 -49,597 0,110 | 0,384
261 | ZINC13775871 -9,270 0,298 -10,600 0,657 -54,007 0,196 | 0,384
262 | ZINC72266772 -9,240 0,295 -9,900 0,557 -59,309 0,299 | 0,384
263 | ZINC24811973 -11,220 0,501 -9,200 0,457 -53,868 0,193 | 0,384
264 | ZINC04214532 -12,380 0,621 -9,500 0,500 -45,392 0,028 0,383
265 | ZINC22001688 -9,320 0,303 -10,000 0,571 -58,030 0,274| 0,383
266 | ZINC43153645 -11,830 0,564 -10,000 0,571 -44,540 0,012 | 0,382
267 | ZINC84758957 -8,390 0,207 -10,300 0,614 -60,709 0,326 0,382
268 | ZINC00608277 -11,300 0,509 -9,400 0,486 -51,764 0,152 0,382
269 | ZINC08214706 -10,240 0,399 -7,300 0,186 -72,858 0,562 | 0,382
270 | ZINC22043131 -10,960 0,474 -10,300 0,614 -46,948 0,059 | 0,382
271 | ZINC01851142 -11,300 0,509 -10,200 0,600 -45,863 0,038 0,382
272 | ZINC03938686 -10,350 0,410 -10,200 0,600 -50,935 0,136 0,382
273 | ZINC03948997 -10,510 0,427 -10,400 0,629 -48,608 0,091 0,382
274 | ZINC08101146 -13,280 0,714 -9,000 0,429 -44,073 0,003| 0,382
275 | ZINC04214652 -10,580 0,434 -10,600 0,657 -46,711 0,054 0,382
276 | ZINC03820043 -10,970 0,475 -9,800 0,543 -50,506 0,128 | 0,382
277 | ZINC30691096 -12,160 0,598 -8,900 0,414 -50,738 0,132 | 0,382
278 | ZINC85537129 -8,980 0,268 -9,700 0,529 -61,811 0,348 0,381
279 | ZINC00601282 -10,390 0,414 -10,200 0,600 -50,598 0,130| 0,381
280 | ZINC00597400 -10,360 0,411 -10,500 0,643 -48,546 0,090| 0,381
281 | ZINC11616099 -11,390 0,518 -9,600 0,514 -49,631 0,111 0,381
282 | ZINC45329780 -11,860 0,567 -8,600 0,371 -54,450 0,205 0,381
283 | ZINC14880002 -10,420 0,417 -10,200 0,600 -50,381 0,125| 0,381
284 | ZINC22010625 -11,640 0,544 -9,700 0,529 -47,527 0,070| 0,381
285 | ZINC30691085 -12,380 0,621 -8,400 0,343 -53,117 0,179 | 0,381
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286 | ZINC00537940 -10,460 0,422 -10,600 0,657 -47,195 0,064 0,381
287 | ZINC76945632 -9,740 0,347 -9,200 0,457 -61,310 0,338 0,381
288 | ZINC08214551 -9,400 0,312 -8,100 0,300 -71,204 0,530 0,381
289 | ZINC03831507 -11,120 0,490 -9,300 0,471 -53,104 0,178 0,380
290 | ZINC13831150 -11,190 0,497 -9,000 0,429 -54,925 0,214 0,380
291 | ZINC34953149 -9,330 0,304 -10,500 0,643 -53,837 0,193 0,380
292 | ZINC26892592 -10,450 0,421 -10,000 0,571 -51,519 0,148 0,380
293 | ZINC72190218 -10,720 0,449 -8,200 0,314 -63,307 0,377 0,380
294 | ZINC95564685 -11,110 0,489 -8,400 0,343 -59,722 0,307 0,380
295 | ZINC03796141 -10,780 0,455 -9,500 0,500 -53,398 0,184 0,380
296 | ZINC52955754 -10,960 0,474 -9,600 0,514 -51,674 0,151 0,379
297 | ZINC00537877 -10,230 0,398 -10,300 0,614 -50,429 0,126 0,379
298 | ZINC59498704 -11,140 0,492 -9,000 0,429 -55,120 0,218 0,379
299 | ZINC66251205 -10,640 0,440 -9,600 0,514 -53,345 0,183 0,379
300 | ZINC13980035 -8,910 0,261 -10,300 0,614 -57,356 0,261 0,379
301 | ZINC31291765 -10,110 0,385 -10,800 0,686 -47,249 0,065 0,379
302 | ZINC58568865 -12,570 0,641 -8,600 0,371 -50,263 0,123 0,378
303 | ZINC49590112 -11,070 0,485 -10,100 0,586 -47,226 0,064 0,378
304 | ZINC03938684 -11,100 0,488 -10,200 0,600 -46,322 0,047 0,378
305 | ZINC02036758 -10,490 0,425 -10,500 0,643 -47,357 0,067 0,378
306 | ZINC33827894 -10,990 0,477 -10,300 0,614 -46,141 0,043 0,378
307 | ZINC13580622 -9,070 0,277 -11,100 0,729 -50,497 0,128 0,378
308 | ZINC84758478 -10,520 0,428 -8,500 0,357 -61,848 0,348 0,378
309 | ZINC01903948 -10,250 0,400 -11,100 0,729 -44,175 0,005 0,378
310 | ZINC04654818 -10,190 0,394 -10,400 0,629 -49,584 0,110 0,377
311 | ZINC01851149 -10,850 0,462 -10,000 0,571 -48,948 0,098 0,377
312 | ZINC34641109 -9,960 0,370 -11,300 0,757 -44,147 0,004 0,377
313 | ZINC11592573 -12,540 0,638 -9,100 0,443 -46,497 0,050 0,377
314 | ZINC03950115 -12,620 0,646 -9,200 0,457 -45,332 0,027 0,377
315 | ZINC68245097 -10,620 0,438 -10,000 0,571 -50,019 0,118 0,376
316 | ZINC04217252 -11,240 0,503 -9,700 0,529 -48,896 0,097 0,376
317 | ZINC11679938 -12,110 0,593 -9,400 0,486 -46,390 0,048 0,376
318 | ZINC49888583 -11,120 0,490 -10,000 0,571 -47,246 0,064 0,375
319 | ZINC95564683 -10,530 0,429 -8,500 0,357 -61,412 0,340 0,375
320 | ZINC22463073 -10,020 0,376 -9,300 0,471 -58,238 0,278 0,375
321 | ZINC43133326 -10,580 0,434 -10,500 0,643 -46,368 0,047 0,375
322 | ZINC19899628 -10,960 0,474 -9,700 0,529 -50,198 0,122 0,375
323 | ZINC24044436 -10,570 0,433 -9,400 0,486 -54,483 0,205 0,375
324 | ZINC00538067 -10,580 0,434 -10,600 0,657 -45,605 0,033 0,375
325 | ZINC19796080 -10,130 0,387 -10,200 0,600 -50,910 0,136 0,374
326 | ZINC04474609 -12,300 0,613 -9,100 0,443 -47,364 0,067 0,374
327 | ZINC03831361 -11,020 0,480 -8,900 0,414 -55,665 0,228 0,374
328 | ZINC08214421 -10,570 0,433 -10,100 0,586 -49,244 0,103 0,374




80 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa
pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad
329 | ZINC04213356 -11,910 0,572 -9,800 0,543 -44,278 0,007 | 0,374
330 | ZINC59586817 -10,150 0,389 -10,100 0,586 -51,474 0,147 | 0,374
331 | ZINC38545381 -10,240 0,399 -10,000 0,571 -51,718 0,151 | 0,374
332 | ZINC31622717 -11,350 0,514 -9,900 0,557 -46,513 0,050 0,374
333 | ZINC72266934 -10,040 0,378 -9,600 0,514 -55,681 0,228 | 0,374
334 | ZINC26174383 -10,420 0,417 -9,900 0,557 -51,370 0,145| 0,373
335 | ZINC22449469 -9,820 0,355 -9,800 0,543 -55,297 0,221 0,373
336 | ZINC72266933 -9,610 0,333 -9,400 0,486 -59,358 0,300 0,373
337 | ZINC30690442 -11,740 0,555 -8,800 0,400 -52,383 0,164 | 0,373
338 | ZINC08214658 -8,140 0,181 -7,600 0,229 -80,393 0,709| 0,373
339 | ZINC11592927 -10,660 0,442 -9,800 0,543 -50,715 0,132 0,372
340 | ZINC04215812 -11,260 0,505 -9,700 0,529 -48,212 0,083| 0,372
341 | ZINC28771591 -11,340 0,513 -9,100 0,443 -52,153 0,160 | 0,372
342 | ZINC95564684 -10,920 0,469 -7,800 0,257 -63,949 0,389 | 0,372
343 | ZINC84757336 -10,400 0,415 -10,100 0,586 -49,803 0,114 0,372
344 | ZINC04098968 -10,720 0,449 -10,500 0,643 -45,133 0,023| 0,372
345 | ZINC11679768 -12,470 0,630 -8,900 0,414 -47,542 0,070 | 0,372
346 | ZINC25782828 -10,210 0,396 -10,100 0,586 -50,792 0,133| 0,372
347 | ZINC29058869 -11,390 0,518 -8,700 0,386 -54,774 0,211 0,372
348 | ZINC01552379 -10,080 0,382 -9,800 0,543 -53,685 0,190| 0,372
349 | ZINC52971454 -10,310 0,406 -10,800 0,686 -45,089 0,023| 0,371
350 | ZINC13828184 -11,070 0,485 -9,600 0,514 -49,827 0,115 0,371
351 | ZINC68199992 -10,320 0,407 -9,100 0,443 -57,508 0,264 | 0,371
352 | ZINC03938713 -10,950 0,472 -9,400 0,486 -51,932 0,156 | 0,371
353 | ZINC30691102 -12,360 0,619 -8,200 0,314 -53,218 0,181 0,371
354 | ZINC72266771 -10,050 0,379 -9,100 0,443 -58,933 0,292 0,371
355 | ZINC03917708 -11,710 0,551 -9,400 0,486 -47,842 0,076 0,371
356 | ZINC00597013 -11,660 0,546 -9,600 0,514 -46,638 0,053| 0,371
357 | ZINC03948085 -9,620 0,334 -9,800 0,543 -56,064 0,236 0,371
358 | ZINC22463226 -10,690 0,445 -10,300 0,614 -46,619 0,052 0,371
359 | ZINC96006018 -11,390 0,518 -8,900 0,414 -53,153 0179 | 0,371
360 | ZINC68202099 -10,580 0,434 -10,200 0,600 -47,922 0,078 | 0,371
361 | ZINC03964126 -10,170 0,391 -9,800 0,543 -53,006 0,176 0,370
362 | ZINC13813280 -10,830 0,460 -10,300 0,614 -45,798 0,036 | 0,370
363 | ZINC14191207 -9,090 0,279 -9,400 0,486 -61,694 0,345| 0,370
364 | ZINC01999349 -10,580 0,434 -9,700 0,529 -51,520 0,148 0,370
365 | ZINC72266870 -10,740 0,451 -8,400 0,343 -60,158 0,315| 0,370
366 | ZINC08101054 -9,250 0,296 -9,400 0,486 -60,751 0,327 | 0,370
367 | ZINC03929609 -10,350 0,410 -8,700 0,386 -60,010 0,313 | 0,369
368 | ZINC00601242 -10,830 0,460 -9,800 0,543 -49,354 0,105 0,369
369 | ZINC01481831 -9,590 0,331 -10,000 0,571 -54,496 0,205| 0,369
370 | ZINC04424091 -10,170 0,391 -9,100 0,443 -58,010 0,274 | 0,369
371 | ZINC85537011 -12,850 0,670 -8,000 0,286 -51,759 0,152 | 0,369
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372 | ZINC03938676 -9,180 0,289 -10,700 0,671 -51,493 0,147 0,369
373 | ZINC34850365 -10,820 0,459 -9,700 0,529 -50,040 0,119 0,369
374 | ZINC03995807 -10,390 0,414 -8,600 0,371 -60,355 0,319 0,368
375 | ZINC01481822 -8,190 0,186 -10,300 0,614 -59,557 0,304 0,368
376 | ZINC22463231 -9,760 0,349 -9,400 0,486 -57,769 0,269 0,368
377 | ZINC12503187 -10,330 0,408 -10,500 0,643 -46,609 0,052 0,368
378 | ZINC28262151 -8,470 0,215 -7,900 0,271 -75,643 0,616 0,368
379 | ZINC84758827 -8,250 0,192 -8,700 0,386 -70,932 0,525 0,368
380 | ZINC44709687 -10,100 0,384 -10,900 0,700 -44,872 0,018 0,368
381 | ZINC00537997 -10,480 0,424 -10,300 0,614 -47,195 0,064 0,367
382 | ZINC08214558 -12,420 0,625 -8,900 0,414 -47,083 0,061 0,367
383 | ZINC04624126 -10,580 0,434 -9,500 0,500 -52,460 0,166 0,367
384 | ZINC04098965 -9,990 0,373 -10,500 0,643 -48,245 0,084 0,367
385 | ZINC31291768 -10,330 0,408 -10,300 0,614 -47,883 0,077 0,366
386 | ZINC03830746 -11,980 0,579 -9,100 0,443 -47,882 0,077 0,366
387 | ZINC03973279 -9,140 0,285 -9,700 0,529 -58,635 0,286 0,366
388 | ZINC04098792 -11,770 0,558 -9,500 0,500 -46,021 0,041 0,366
389 | ZINC02016001 -9,390 0,310 -10,900 0,700 -48,399 0,087 0,366
390 | ZINC84756991 -11,550 0,535 -8,700 0,386 -53,014 0,177 0,366
391 | ZINC00608199 -10,010 0,375 -9,900 0,557 -52,397 0,165 0,366
392 | ZINC40454366 -9,260 0,297 -8,900 0,414 -63,749 0,385 0,365
393 | ZINC03920020 -11,510 0,531 -9,400 0,486 -48,048 0,080 0,365
394 | ZINC33956088 -10,850 0,462 -8,400 0,343 -58,906 0,291 0,365
395 | ZINC26180140 -9,480 0,320 -10,200 0,600 -52,972 0,176 0,365
396 | ZINC72266881 -10,700 0,447 -9,800 0,543 -49,381 0,106 0,365
397 | ZINC00537818 -10,230 0,398 -10,300 0,614 -48,209 0,083 0,365
398 | ZINC01481851 -9,630 0,335 -9,300 0,471 -58,764 0,288 0,365
399 | ZINC03831439 -10,690 0,445 -9,500 0,500 -51,624 0,150 0,365
400 | ZINC00538412 -9,350 0,306 -10,600 0,657 -50,685 0,131 0,365
401 | ZINC72266932 -10,000 0,374 -9,400 0,486 -55,986 0,234 0,365
402 | ZINC33359785 -10,790 0,456 -10,000 0,571 -47,351 0,067 0,365
403 | ZINC72266852 -10,550 0,431 -8,200 0,314 -61,859 0,348 0,365
404 | ZINC04213869 -10,630 0,439 -10,000 0,571 -48,145 0,082 0,364
405 | ZINC03966243 -9,350 0,306 -9,200 0,457 -60,857 0,329 0,364
406 | ZINC34375693 -9,760 0,349 -10,000 0,571 -52,729 0,171 0,364
407 | ZINC51943622 -10,960 0,474 -8,800 0,400 -55,117 0,217 0,364
408 | ZINC19368434 -9,690 0,342 -10,600 0,657 -48,649 0,092 0,364
409 | ZINC27420245 -10,080 0,382 -8,900 0,414 -59,044 0,294 0,363
410 | ZINC00538633 -10,450 0,421 -9,700 0,529 -51,180 0,141 0,363
411 | ZINC27305632 -8,290 0,196 -10,100 0,586 -59,772 0,308 0,363
412 | ZINC17110312 -9,710 0,344 -8,500 0,357 -63,934 0,389 0,363
413 | ZINC04215770 -10,460 0,422 -9,800 0,543 -50,339 0,125 0,363
414 | ZINC00537805 -8,890 0,259 -10,000 0,571 -57,228 0,258 0,363




82 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa
pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad
415 | ZINC01550477 -9,040 0,274 -9,600 0,514 -59,364 0,300 | 0,363
416 | ZINC64033452 -9,860 0,359 -10,900 0,700 -45,419 0,029| 0,363
417 | ZINC15668997 -9,690 0,342 -10,500 0,643 -49,252 0,103| 0,363
418 | ZINC01532934 -9,210 0,292 -9,900 0,557 -56,200 0,239 0,362
419 | ZINC84758479 -10,110 0,385 -10,200 0,600 -49,136 0,101 0,362
420 | ZINC01853834 -10,820 0,459 -9,900 0,557 -47,523 0,070 | 0,362
421 | ZINC49918330 -9,600 0,332 -9,300 0,471 -58,437 0,282 | 0,362
422 | ZINC05957963 -9,740 0,347 -10,300 0,614 -50,333 0,124 0,362
423 | ZINC33852267 -10,220 0,397 -9,500 0,500 -53,595 0,188 | 0,362
424 | ZINC05934263 -10,640 0,440 -10,400 0,629 -44,722 0,015| 0,361
425 | ZINC00537797 -9,530 0,325 -9,400 0,486 -57,974 0,273 0,361
426 | ZINC04214262 -10,820 0,459 -8,600 0,371 -56,905 0,252 | 0,361
427 | ZINC40163364 -9,160 0,287 -8,500 0,357 -66,489 0,438 | 0,361
428 | ZINC03831234 -9,910 0,364 -8,900 0,414 -59,520 0,303| 0,361
429 | ZINC85536943 -8,060 0,172 -9,700 0,529 -63,503 0,380 0,360
430 | ZINC03993519 -10,170 0,391 -10,000 0,571 -49,942 0,117 | 0,360
431 | ZINC12466745 -9,560 0,328 -8,900 0,414 -61,277 0,337 | 0,360
432 | ZINC03921872 -11,600 0,540 -9,600 0,514 -45,212 0,025 | 0,360
433 | ZINC03842924 -10,170 0,391 -9,200 0,457 -55,747 0,230| 0,359
434 | ZINC04214281 -10,460 0,422 -9,800 0,543 -49,737 0,113 | 0,359
435 | ZINC08101100 -10,090 0,383 -8,400 0,343 -61,996 0,351 0,359
436 | ZINC64633852 -10,680 0,444 -8,500 0,357 -58,097 0,275 0,359
437 | ZINC19144237 -10,100 0,384 -10,200 0,600 -48,699 0,093| 0,359
438 | ZINC11682492 -10,640 0,440 -9,500 0,500 -50,955 0,137 | 0,359
439 | ZINC03775733 -10,100 0,384 -9,600 0,514 -53,103 0,178 0,359
440 | ZINC00537804 -9,550 0,327 -9,800 0,543 -54,561 0,207 0,359
441 | ZINC29249103 -11,660 0,546 -8,700 0,386 -51,372 0,145| 0,359
442 | ZINC00537804 -9,300 0,301 -9,700 0,529 -56,628 0,247 | 0,359
443 | ZINC53683151 -11,540 0,534 -9,000 0,429 -49,799 0,114 0,359
444 | ZINC03913915 -10,030 0,377 -8,300 0,329 -62,999 0,371 0,359
445 | ZINC27556351 -11,060 0,484 -9,300 0,471 -50,019 0,118 0,358
446 | ZINC00538194 -10,130 0,387 -10,200 0,600 -48,361 0,086 | 0,358
447 | ZINC03833846 -11,210 0,499 -8,800 0,400 -52,879 0,174 0,358
448 | ZINC13986542 -10,160 0,390 -9,800 0,543 -51,115 0,140| 0,358
449 | ZINC03872177 -10,190 0,394 -10,200 0,600 -47,993 0,079 | 0,358
450 | ZINC01914818 -10,660 0,442 -9,400 0,486 -51,357 0,144 0,357
451 | ZINC05957953 -10,060 0,380 -10,300 0,614 -47,894 0,077 | 0,357
452 | ZINC72266850 -11,180 0,496 -7,900 0,271 -59,540 0,303| 0,357
453 | ZINC01533241 -11,740 0,555 -9,600 0,514 -44,047 0,002 | 0,357
454 | ZINC36487556 -8,840 0,253 -10,700 0,671 -51,447 0,146 0,357
455 | ZINC98052868 -10,410 0,416 -7,700 0,243 -65,094 0411 0,357
456 | ZINC40379938 -9,070 0,277 -10,400 0,629 -52,392 0,165| 0,357
457 | ZINC22446649 -10,750 0,452 -8,400 0,343 -58,100 0,275| 0,357
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458 | ZINC03598305 -11,160 0,494 -9,700 0,529 -46,306 0,046 0,356
459 | ZINC03831232 -10,060 0,380 -8,600 0,371 -60,260 0,317 0,356
460 | ZINC33973056 -10,710 0,448 -9,800 0,543 -47,912 0,077 0,356
461 | ZINC13892582 -11,030 0,481 -8,600 0,371 -54,977 0,215 0,356
462 | ZINC84759272 -9,860 0,359 -9,700 0,529 -53,072 0,178 0,355
463 | ZINC04212030 -10,100 0,384 -10,500 0,643 -45,878 0,038 0,355
464 | ZINC00896512 -10,700 0,447 -9,400 0,486 -50,708 0,132 0,355
465 | ZINC30691635 -10,500 0,426 -9,700 0,529 -49,568 0,110 0,355
466 | ZINC04098969 -10,020 0,376 -10,300 0,614 -47,721 0,074 0,355
467 | ZINC49590110 -10,630 0,439 -9,900 0,557 -47,399 0,067 0,355
468 | ZINC03784127 -9,770 0,350 -8,800 0,400 -60,002 0,312 0,354
469 | ZINC16052714 -10,040 0,378 -9,400 0,486 -54,128 0,198 0,354
470 | ZINC03914240 -10,100 0,384 -9,500 0,500 -53,069 0,178 0,354
471 | ZINC00538150 -10,050 0,379 -10,400 0,629 -46,702 0,054 0,354
472 | ZINC03936474 -8,820 0,251 -9,000 0,429 -63,523 0,381 0,354
473 | ZINC96272772 -9,880 0,361 -9,500 0,500 -54,169 0,199 0,353
474 | ZINC66322939 -10,610 0,437 -9,700 0,529 -48,792 0,095 0,353
475 | ZINC03817234 -10,800 0,457 -9,900 0,557 -46,246 0,045 0,353
476 | ZINC33854782 -9,270 0,298 -9,800 0,543 -55,111 0,217 0,353
477 | ZINC00537793 -9,340 0,305 -9,600 0,514 -56,194 0,238 0,353
478 | ZINC00607900 -10,120 0,386 -9,500 0,500 -52,748 0,171 0,353
479 | ZINC04212452 -10,450 0,421 -10,200 0,600 -45,836 0,037 0,353
480 | ZINC08101049 -9,720 0,345 -9,900 0,557 -51,936 0,156 0,353
481 | ZINC52509366 -10,000 0,374 -10,000 0,571 -49,668 0,112 0,352
482 | ZINC01542113 -9,810 0,354 -9,600 0,514 -53,621 0,188 0,352
483 | ZINC31983000 -10,120 0,386 -10,100 0,586 -48,259 0,084 0,352
484 | ZINC05844792 -9,550 0,327 -10,400 0,629 -49,088 0,100 0,352
485 | ZINC18098320 -9,260 0,297 -8,900 0,414 -61,645 0,344 0,352
486 | ZINC85536946 -8,570 0,225 -8,500 0,357 -68,226 0,472 0,352
487 | ZINC52509463 -11,240 0,503 -9,800 0,543 -44,349 0,008 0,351
488 | ZINC19632603 -9,710 0,344 -10,200 0,600 -49,581 0,110 0,351
489 | ZINC56898757 -10,240 0,399 -10,300 0,614 -46,013 0,041 0,351
490 | ZINC03826691 -10,430 0,418 -9,600 0,514 -50,130 0,121 0,351
491 | ZINC00607915 -9,480 0,320 -9,600 0,514 -55,195 0,219 0,351
492 | ZINC14879987 -10,070 0,381 -9,700 0,529 -51,285 0,143 0,351
493 | ZINC72266270 -10,780 0,455 -9,800 0,543 -46,744 0,055 0,351
494 | ZINC00968279 -9,910 0,364 -9,800 0,543 -51,323 0,144 0,350
495 | ZINC05933614 -10,140 0,388 -10,200 0,600 -47,141 0,062 0,350
496 | ZINC29562299 -7,580 0,123 -8,400 0,343 -74,039 0,585 0,350
497 | ZINC38545380 -9,990 0,373 -9,800 0,543 -50,859 0,135 0,350
498 | ZINC03873936 -10,250 0,400 -9,400 0,486 -52,358 0,164 0,350
499 | ZINC04216843 -11,210 0,499 -9,200 0,457 -48,696 0,093 0,350
500 | ZINC04215591 -8,820 0,251 -9,500 0,500 -59,254 0,298 0,350




84 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa
pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad
501 | ZINC03830778 -11,750 0,556 -9,400 0,486 -44,325 0,008| 0,350
502 | ZINC72266895 -11,740 0,555 -8,200 0,314 -53,199 0,180 | 0,350
503 | ZINC14879999 -9,510 0,323 -8,800 0,400 -60,701 0,326 | 0,350
504 | ZINC11592907 -11,190 0,497 -8,300 0,329 -55,383 0,223 0,350
505 | ZINC05317406 -10,840 0,461 -9,700 0,529 -46,938 0,059 | 0,349
506 | ZINC04215442 -10,960 0,474 -9,700 0,529 -46,256 0,045| 0,349
507 | ZINC03784397 -9,350 0,306 -9,000 0,429 -59,999 0,312 | 0,349
508 | ZINC03831332 -10,820 0,459 -8,500 0,357 -55,816 0,231 0,349
509 | ZINC56898864 -12,100 0,592 -8,900 0,414 -46,035 0,041 | 0,349
510 | ZINC03989258 -10,110 0,385 -9,700 0,529 -50,777 0,133 | 0,349
511 | ZINC27439698 -9,870 0,360 -8,900 0,414 -57,936 0,272 0,349
512 | ZINC04423231 -10,410 0,416 -10,200 0,600 -45,465 0,030 | 0,349
513 | ZINC05049216 -9,550 0,327 -10,400 0,629 -48,584 0,091 | 0,349
514 | ZINC45396211 -10,410 0,416 -9,700 0,529 -49,123 0,101 | 0,349
515 | ZINC03830923 -10,180 0,393 -10,300 0,614 -45,936 0,039 0,349
516 | ZINC03776441 -10,820 0,459 -10,100 0,586 -43,964 0,001 | 0,348
517 | ZINC03992480 -10,410 0,416 -8,200 0,314 -60,121 0,315| 0,348
518 | ZINC43200832 -10,060 0,380 -9,200 0,457 -54,641 0,208 | 0,348
519 | ZINC06117407 -10,230 0,398 -10,100 0,586 -47,106 0,062 | 0,348
520 | ZINC72266872 -10,330 0,408 -8,100 0,300 -61,256 0,337 | 0,348
521 | ZINC34033127 -10,410 0,416 -9,900 0,557 -47,591 0,071 | 0,348
522 | ZINC03830634 -10,050 0,379 -10,000 0,571 -48,755 0,094 0,348
523 | ZINC22816725 -9,530 0,325 -8,300 0,329 -64,016 0,390 | 0,348
524 | ZINC00537737 -10,160 0,390 -9,900 0,557 -48,878 0,096 | 0,348
525 | ZINC14693677 -12,630 0,647 -8,600 0,371 -45,232 0,025 0,348
526 | ZINC02013778 -10,240 0,399 -10,200 0,600 -46,192 0,044 0,348
527 | ZINC40899447 -10,170 0,391 -10,200 0,600 -46,565 0,051 | 0,348
528 | ZINC85537047 -11,310 0,510 -8,700 0,386 -51,459 0,146 | 0,347
529 | ZINC00537802 -9,130 0,283 -9,600 0,514 -56,475 0,244 0,347
530 | ZINC03834198 -9,570 0,329 -10,200 0,600 -49,631 0,111 0,347
531 | ZINC95627831 -10,450 0,421 -9,300 0,471 -51,541 0,148 0,347
532 | ZINC03831123 -11,080 0,486 -8,700 0,386 -52,573 0,168 | 0,347
533 | ZINC03635820 -10,620 0,438 -9,100 0,443 -52,086 0,159 0,347
534 | ZINC01548097 -9,640 0,336 -9,900 0,557 -51,442 0,146 | 0,347
535 | ZINC31597122 -11,180 0,496 -8,900 0,414 -50,552 0,129 | 0,346
536 | ZINC26683062 -9,210 0,292 -9,700 0,529 -55,191 0,219 0,346
537 | ZINC00537795 -9,450 0,317 -9,300 0,471 -56,844 0,251 | 0,346
538 | ZINC03801505 -9,670 0,340 -10,000 0,571 -50,472 0,127 | 0,346
539 | ZINC31291778 -10,890 0,466 -9,900 0,557 -44,666 0,014 | 0,346
540 | ZINC04214295 -9,670 0,340 -9,100 0,443 -57,061 0,255 0,346
541 | ZINC08101104 -11,530 0,533 -8,700 0,386 -50,024 0,118 | 0,346
542 | ZINC19685792 -9,760 0,349 -9,400 0,486 -54,320 0,202 | 0,346
543 | ZINC85540165 -10,150 0,389 -8,300 0,329 -60,314 0,318 | 0,345
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544 | ZINC03873817 -10,160 0,390 -9,800 0,543 -49,216 0,103 0,345
545 | ZINC03982657 -10,010 0,375 -9,800 0,543 -50,005 0,118 0,345
546 | ZINC04215044 -11,360 0,515 -8,900 0,414 -49,393 0,106 0,345
547 | ZINC00537750 -10,080 0,382 -9,400 0,486 -52,552 0,168 0,345
548 | ZINC43171220 -9,770 0,350 -9,700 0,529 -51,973 0,156 0,345
549 | ZINC35018256 -9,950 0,369 -10,000 0,571 -48,767 0,094 0,345
550 | ZINC43208634 -9,560 0,328 -10,800 0,686 -44,929 0,019 0,344
551 | ZINC34951302 -9,140 0,285 -10,200 0,600 -51,572 0,149 0,344
552 | ZINC02526765 -10,130 0,387 -10,200 0,600 -46,271 0,046 0,344
553 | ZINC96006024 -12,840 0,669 -8,000 0,286 -47,950 0,078 0,344
554 | ZINC11679877 -8,700 0,239 -9,700 0,529 -57,574 0,265 0,344
555 | ZINC00896512 -10,660 0,442 -9,400 0,486 -49,279 0,104 0,344
556 | ZINC22463051 -11,260 0,505 -8,900 0,414 -49,747 0,113 0,344
557 | ZINC30690682 -11,660 0,546 -9,200 0,457 -45,369 0,028 0,344
558 | ZINC98214888 -7,850 0,151 -7,900 0,271 -75,253 0,609 0,344
559 | ZINC04099032 -11,780 0,559 -9,200 0,457 -44,691 0,015 0,344
560 | ZINC40163252 -9,830 0,356 -8,200 0,314 -62,457 0,360 0,344
561 | ZINC22463155 -9,720 0,345 -9,300 0,471 -54,944 0,214 0,343
562 | ZINC26671872 -10,960 0,474 -9,100 0,443 -49,770 0,114 0,343
563 | ZINC26683062 -9,540 0,326 -9,400 0,486 -55,112 0,217 0,343
564 | ZINC00537738 -9,570 0,329 -9,900 0,557 -51,245 0,142 0,343
565 | ZINC19364169 -10,190 0,394 -9,300 0,471 -52,342 0,164 0,343
566 | ZINC84616673 -11,000 0,478 -9,600 0,514 -45,797 0,036 0,343
567 | ZINC37866151 -9,840 0,357 -10,300 0,614 -46,849 0,057 0,343
568 | ZINC04213752 -10,400 0,415 -9,000 0,429 -53,407 0,184 0,343
569 | ZINC04172332 -11,990 0,580 -8,600 0,371 -47,849 0,076 0,343
570 | ZINC11617039 -8,470 0,215 -10,300 0,614 -54,154 0,199 0,343
571 | ZINC01482144 -10,400 0,415 -10,200 0,600 -44,562 0,012 0,343
572 | ZINC06030342 -10,260 0,401 -9,800 0,543 -48,240 0,084 0,343
573 | ZINC17653974 -9,930 0,367 -10,200 0,600 -47,051 0,061 0,342
574 | ZINC34999931 -8,730 0,242 -9,900 0,557 -55,652 0,228 0,342
575 | ZINC03976838 -9,180 0,289 -9,300 0,471 -57,643 0,267 0,342
576 | ZINC01542929 -10,070 0,381 -9,600 0,514 -50,670 0,131 0,342
577 | ZINC00538430 -11,210 0,499 -9,400 0,486 -45,996 0,040 0,342
578 | ZINC22463271 -11,210 0,499 -8,900 0,414 -49,654 0,111 0,342
579 | ZINC43100810 -9,380 0,309 -9,600 0,514 -54,255 0,201 0,341
580 | ZINC00601275 -9,460 0,318 -10,500 0,643 -47,184 0,063 0,341
581 | ZINC08214500 -8,680 0,237 -9,500 0,500 -58,697 0,287 0,341
582 | ZINC03800366 -10,050 0,379 -9,500 0,500 -51,361 0,144 0,341
583 | ZINC35968991 -10,380 0,413 -9,800 0,543 -47,388 0,067 0,341
584 | ZINC00538229 -9,740 0,347 -9,800 0,543 -50,806 0,134 0,341
585 | ZINC85540148 -10,750 0,452 -9,000 0,429 -51,284 0,143 0,341
586 | ZINC85536974 -7,940 0,160 -9,800 0,543 -60,407 0,320 0,341




86 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa
pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad
587 | ZINC03830430 -8,810 0,250 -8,700 0,386 -63,842 0,387 | 0,341
588 | ZINC11678567 -10,830 0,460 -9,500 0,500 -47,096 0,062 | 0,341
589 | ZINC01853032 -10,380 0,413 -10,200 0,600 -44,342 0,008 | 0,340
590 | ZINC00607904 -10,860 0,463 -9,300 0,471 -48,358 0,086 0,340
591 | ZINC96902557 -8,670 0,236 -8,100 0,300 -68,878 0,485| 0,340
592 | ZINC49783788 -9,750 0,348 -8,300 0,329 -61,628 0,344 | 0,340
593 | ZINC33956087 -10,440 0,420 -8,300 0,329 -57,923 0,272 | 0,340
594 | ZINC11592963 -10,440 0,420 -9,600 0,514 -48,357 0,086 0,340
595 | ZINC03812841 -11,750 0,556 -9,100 0,443 -45,023 0,021 | 0,340
596 | ZINC89224231 -10,550 0,431 -9,700 0,529 -47,015 0,060 | 0,340
597 | ZINC13652236 -8,680 0,237 -10,200 0,600 -53,323 0,183 0,340
598 | ZINC03828539 -10,240 0,399 -9,200 0,457 -52,321 0,163 | 0,340
599 | ZINC03807172 -9,180 0,289 -8,900 0,414 -60,187 0,316 | 0,340
600 | ZINC03984042 -11,940 0,575 -9,100 0,443 -43,945 0,000 | 0,339
601 | ZINC13831151 -10,470 0,423 -8,700 0,386 -54,723 0,210 0,339
602 | ZINC02019989 -9,680 0,341 -9,900 0,557 -50,112 0,120 0,339
603 | ZINC19632896 -10,230 0,398 -9,800 0,543 -47,894 0,077 | 0,339
604 | ZINC22449528 -9,160 0,287 -9,800 0,543 -53,595 0,188 | 0,339
605 | ZINC03831493 -10,340 0,409 -8,800 0,400 -54,635 0,208| 0,339
606 | ZINC03831231 -9,580 0,330 -8,700 0,386 -59,421 0,301 0,339
607 | ZINC01550499 -10,020 0,376 -10,000 0,571 -47,507 0,070 | 0,339
608 | ZINC03780122 -10,610 0,437 -9,000 0,429 -51,694 0,151 0,339
609 | ZINC01731588 -10,110 0,385 -9,800 0,543 -48,470 0,088| 0,339
610 | ZINC95564895 -8,830 0,252 -8,100 0,300 -67,800 0,464 | 0,339
611 | ZINC01851105 -9,690 0,342 -9,900 0,557 -49,916 0,116 0,338
612 | ZINC84425463 -9,250 0,296 -10,000 0,571 -51,514 0,147 0,338
613 | ZINC29134440 -9,460 0,318 -8,900 0,414 -58,476 0,283| 0,338
614 | ZINC26994433 -11,140 0,492 -8,500 0,357 -52,423 0,165| 0,338
615 | ZINC49746312 -8,880 0,258 -9,700 0,529 -55,611 0,227 0,338
616 | ZINC01542393 -10,240 0,399 -9,200 0,457 -52,007 0,157 0,338
617 | ZINC03831110 -10,060 0,380 -9,800 0,543 -48,551 0,090| 0,338
618 | ZINC68208039 -9,720 0,345 -9,600 0,514 -51,832 0,154 | 0,338
619 | ZINC01844627 -8,900 0,260 -10,700 0,671 -48,127 0,082 0,338
620 | ZINC01530866 -10,630 0,439 -9,100 0,443 -50,622 0,130| 0,337
621 | ZINC08101106 -12,230 0,605 -8,800 0,400 -44,276 0,007 | 0,337
622 | ZINC59587241 -10,770 0,454 -8,800 0,400 -52,072 0,158 0,337
623 | ZINC14974931 -9,750 0,348 -9,900 0,557 -49,427 0,107 | 0,337
624 | ZINC01483899 -8,710 0,240 -9,900 0,557 -54,978 0,215| 0,337
625 | ZINC03827362 -9,170 0,288 -10,700 0,671 -46,629 0,053| 0,337
626 | ZINC00538006 -9,740 0,347 -9,900 0,557 -49,457 0,107 0,337
627 | ZINC03826253 -11,260 0,505 -9,200 0,457 -46,478 0,050 | 0,337
628 | ZINC03818355 -9,810 0,354 -10,100 0,586 -47,598 0,071| 0,337
629 | ZINC04099009 -12,190 0,601 -8,400 0,343 -47,360 0,067 | 0,337
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630 | ZINC00537734 -9,750 0,348 -9,700 0,529 -50,838 0,134 0,337
631 | ZINC98214887 -9,760 0,349 -10,300 0,614 -46,366 0,047 0,337
632 | ZINC72267022 -8,390 0,207 -10,000 0,571 -55,889 0,232 0,337
633 | ZINC04214476 -8,590 0,227 -8,100 0,300 -68,774 0,483 0,337
634 | ZINC00001509 -9,960 0,370 -10,300 0,614 -45,244 0,026 0,337
635 | ZINC03927341 -10,080 0,382 -10,100 0,586 -46,064 0,042 0,336
636 | ZINC05647776 -10,470 0,423 -8,900 0,414 -52,764 0,172 0,336
637 | ZINC84758829 -8,360 0,204 -8,500 0,357 -66,979 0,448 0,336
638 | ZINC01536786 -10,940 0,471 -9,300 0,471 -47,303 0,066 0,336
639 | ZINC84757890 -11,230 0,502 -9,100 0,443 -47,214 0,064 0,336
640 | ZINC03830633 -10,150 0,389 -9,700 0,529 -48,529 0,089 0,336
641 | ZINC08101108 -9,550 0,327 -8,400 0,343 -61,252 0,337 0,336
642 | ZINC72266894 -11,210 0,499 -8,300 0,329 -53,088 0,178 0,335
643 | ZINC38309313 -11,610 0,541 -8,800 0,400 -47,255 0,065 0,335
644 | ZINC04214527 -10,140 0,388 -9,200 0,457 -52,163 0,160 0,335
645 | ZINC01552174 -9,870 0,360 -9,700 0,529 -49,918 0,116 0,335
646 | ZINC03991642 -9,560 0,328 -10,200 0,600 -47,870 0,077 0,335
647 | ZINC52956332 -10,620 0,438 -9,700 0,529 -45,881 0,038 0,335
648 | ZINC01537633 -10,210 0,396 -9,500 0,500 -49,535 0,109 0,335
649 | ZINC95564630 -10,580 0,434 -9,300 0,471 -49,004 0,099 0,335
650 | ZINC01892462 -10,870 0,464 -9,300 0,471 -47,451 0,068 0,335
651 | ZINC02570819 -10,170 0,391 -10,100 0,586 -45,305 0,027 0,335
652 | ZINC72266936 -8,180 0,185 -8,100 0,300 -70,616 0,519 0,335
653 | ZINC19862646 -8,910 0,261 -9,200 0,457 -58,624 0,286 0,334
654 | ZINC04213831 -9,050 0,275 -8,900 0,414 -60,074 0,314 0,334
655 | ZINC03830731 -9,710 0,344 -9,700 0,529 -50,657 0,131 0,334
656 | ZINC14822915 -10,550 0,431 -8,200 0,314 -57,187 0,258 0,334
657 | ZINC00538363 -11,200 0,498 -9,300 0,471 -45,616 0,033 0,334
658 | ZINC01482088 -10,870 0,464 -9,700 0,529 -44,439 0,010 0,334
659 | ZINC84759271 -9,980 0,372 -9,500 0,500 -50,647 0,131 0,334
660 | ZINCO03777540 -10,250 0,400 -8,700 0,386 -55,071 0,217 0,334
661 | ZINC02018994 -10,470 0,423 -9,900 0,557 -45,062 0,022 0,334
662 | ZINC59868006 -10,280 0,403 -9,900 0,557 -46,076 0,042 0,334
663 | ZINC00001509 -10,030 0,377 -10,300 0,614 -44,447 0,010 0,334
664 | ZINC35328014 -9,610 0,333 -10,300 0,614 -46,663 0,053 0,334
665 | ZINC03822702 -9,820 0,355 -9,300 0,471 -52,888 0,174 0,334
666 | ZINC04213150 -10,780 0,455 -9,100 0,443 -49,225 0,103 0,334
667 | ZINC00643138 -10,060 0,380 -9,200 0,457 -52,327 0,163 0,333
668 | ZINC84758234 -9,020 0,272 -8,100 0,300 -65,966 0,428 0,333
669 | ZINC00538339 -10,350 0,410 -9,600 0,514 -47,827 0,076 0,333
670 | ZINC04215520 -10,350 0,410 -9,800 0,543 -46,353 0,047 0,333
671 | ZINC03872994 -10,790 0,456 -8,600 0,371 -52,821 0,173 0,333
672 | ZINC00538065 -9,410 0,313 -9,000 0,429 -57,247 0,259 0,333




88 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa
pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad
673 | ZINC06165906 -10,800 0,457 -9,200 0,457 -48,349 0,086 | 0,333
674 | ZINC06745272 -9,300 0,301 -9,800 0,543 -51,938 0,156 | 0,333
675 | ZINC38811251 -10,510 0,427 -9,700 0,529 -46,203 0,044 | 0,333
676 | ZINC28827350 -10,350 0,410 -9,400 0,486 -49,260 0,104 0,333
677 | ZINC14255250 -9,910 0,364 -8,400 0,343 -58,938 0,292| 0,333
678 | ZINC72266828 -10,210 0,396 -9,200 0,457 -51,441 0,146 | 0,333
679 | ZINC03920266 -10,450 0,421 -9,900 0,557 -45,003 0,021| 0,333
680 | ZINC31545115 -9,980 0,372 -9,800 0,543 -48,234 0,084 0,333
681 | ZINC33956089 -9,750 0,348 -8,500 0,357 -58,944 0,292 | 0,332
682 | ZINC33854754 -9,480 0,320 -9,900 0,557 -50,083 0,120| 0,332
683 | ZINC00538335 -10,580 0,434 -9,700 0,529 -45,669 0,034 0,332
684 | ZINC40163033 -10,530 0,429 -9,200 0,457 -49,606 0,110 0,332
685 | ZINC43204002 -9,810 0,354 -8,400 0,343 -59,314 0,299 | 0,332
686 | ZINC04212085 -10,810 0,458 -9,700 0,529 -44,412 0,009| 0,332
687 | ZINC22463214 -10,580 0,434 -8,800 0,400 -52,230 0,161 0,332
688 | ZINC85537014 -6,760 0,037 -8,600 0,371 -74,092 0,586 | 0,332
689 | ZINC11677837 -10,600 0,436 -9,500 0,500 -46,945 0,059 | 0,332
690 | ZINC15848209 -12,390 0,622 -8,600 0,371 -43,990 0,001| 0,332
691 | ZINC08214528 -8,000 0,166 -8,600 0,371 -67,402 0,456 | 0,331
692 | ZINC85540119 -7,800 0,145 -8,600 0,371 -68,441 0,476 | 0,331
693 | ZINC53256507 -8,330 0,200 -8,800 0,400 -64,133 0,393| 0,331
694 | ZINC04213946 -9,330 0,304 -10,100 0,586 -49,230 0,103 0,331
695 | ZINC31982616 -10,160 0,390 -9,900 0,557 -46,242 0,045| 0,331
696 | ZINC01532099 -9,430 0,315 -10,200 0,600 -47,924 0,078 | 0,331
697 | ZINC22463149 -10,260 0,401 -9,100 0,443 -51,570 0,149 0,331
698 | ZINC04214891 -11,100 0,488 -8,900 0,414 -48,549 0,090 0,331
699 | ZINC08101070 -9,610 0,333 -8,200 0,314 -61,642 0,344| 0,331
700 | ZINC08101107 -11,340 0,513 -8,800 0,400 -47,974 0,079 | 0,331
701 | ZINC00538550 -9,870 0,360 -10,100 0,586 -46,260 0,045 0,330
702 | ZINC04214735 -10,660 0,442 -9,800 0,543 -44,211 0,006 0,330
703 | ZINC22448696 -8,830 0,252 -9,100 0,443 -59,107 0,295| 0,330
704 | ZINC03875528 -11,560 0,536 -7,900 0,271 -53,310 0,182 | 0,330
705 | ZINC03975663 -9,200 0,291 -9,300 0,471 -55,625 0,227 0,330
706 | ZINC21297287 -10,160 0,390 -9,800 0,543 -46,816 0,056 | 0,330
707 | ZINC38562120 -9,720 0,345 -9,700 0,529 -49,878 0,116 | 0,330
708 | ZINC00968277 -9,910 0,364 -9,800 0,543 -48,127 0,082 0,330
709 | ZINC03775812 -10,150 0,389 -10,000 0,571 -45,338 0,027 | 0,329
710 | ZINC00001567 -9,990 0,373 -9,800 0,543 -47,641 0,072 | 0,329
711 | ZINC43199890 -9,020 0,272 -9,900 0,557 -52,080 0,158 | 0,329
712 | ZINC11680531 -9,770 0,350 -8,900 0,414 -55,396 0,223 0,329
713 | ZINC00598193 -9,390 0,310 -10,700 0,671 -44,176 0,005| 0,329
714 | ZINC14768533 -11,240 0,503 -8,500 0,357 -50,452 0,127 | 0,329
715 | ZINC01567316 -10,060 0,380 -9,700 0,529 -47,908 0,077 | 0,329
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716 | ZINC66097848 -10,620 0,438 -9,200 0,457 -48,575 0,090 0,329
717 | ZINC33956090 -9,660 0,339 -8,500 0,357 -58,848 0,290 0,329
718 | ZINC04215401 -9,440 0,316 -9,800 0,543 -50,416 0,126 0,328
719 | ZINC03823475 -10,240 0,399 -9,400 0,486 -49,061 0,100 0,328
720 | ZINC34026954 -9,920 0,366 -8,900 0,414 -54,437 0,204 0,328
721 | ZINC04097472 -10,810 0,458 -9,300 0,471 -46,730 0,054 0,328
722 | ZINC03938759 -10,580 0,434 -9,100 0,443 -49,402 0,106 0,328
723 | ZINC04214155 -11,010 0,479 -8,700 0,386 -50,024 0,118 0,328
724 | ZINC04217422 -9,350 0,306 -9,900 0,557 -50,071 0,119 0,328
725 | ZINC00897251 -10,520 0,428 -9,500 0,500 -46,758 0,055 0,328
726 | ZINC03831462 -8,490 0,217 -9,500 0,500 -57,594 0,266 0,328
727 | ZINC13207499 -10,450 0,421 -9,900 0,557 -44,173 0,005 0,327
728 | ZINC04214938 -8,990 0,269 -9,600 0,514 -54,174 0,199 0,327
729 | ZINC00538505 -9,950 0,369 -10,100 0,586 -45,357 0,028 0,327
730 | ZINC40454370 -9,910 0,364 -8,500 0,357 -57,311 0,260 0,327
731 | ZINC03944422 -7,380 0,102 -8,100 0,300 -73,761 0,580 0,327
732 | ZINC03913909 -9,320 0,303 -9,400 0,486 -53,830 0,192 0,327
733 | ZINC03927238 -8,780 0,247 -9,300 0,471 -57,443 0,263 0,327
734 | ZINC01553281 -9,460 0,318 -9,500 0,500 -52,317 0,163 0,327
735 | ZINC01532094 -10,000 0,374 -9,900 0,557 -46,484 0,050 0,327
736 | ZINC11679942 -11,130 0,491 -8,800 0,400 -48,488 0,089 0,327
737 | ZINC72266835 -9,420 0,314 -9,500 0,500 -52,476 0,166 0,327
738 | ZINC01493454 -10,020 0,376 -9,600 0,514 -48,524 0,089 0,327
739 | ZINC14210642 -8,900 0,260 -9,600 0,514 -54,475 0,205 0,326
740 | ZINC03882897 -9,980 0,372 -9,200 0,457 -51,635 0,150 0,326
741 | ZINC05599842 -10,030 0,377 -9,800 0,543 -46,952 0,059 0,326
742 | ZINC03827732 -10,610 0,437 -9,500 0,500 -46,010 0,040 0,326
743 | ZINC30691168 -9,850 0,358 -9,600 0,514 -49,323 0,105 0,326
744 | ZINC96941868 -7,770 0,142 -9,200 0,457 -63,349 0,377 0,326
745 | ZINC22058279 -9,750 0,348 -9,600 0,514 -49,829 0,115 0,326
746 | ZINC04217449 -8,770 0,246 -9,100 0,443 -58,734 0,288 0,326
747 | ZINC00537994 -9,940 0,368 -9,000 0,429 -53,200 0,180 0,325
748 | ZINC04214612 -8,850 0,254 -9,200 0,457 -57,549 0,265 0,325
749 | ZINC02033589 -9,080 0,278 -9,900 0,557 -51,174 0,141 0,325
750 | ZINC06037520 -10,790 0,456 -8,800 0,400 -50,120 0,120 0,325
751 | ZINC13986811 -8,350 0,202 -10,400 0,629 -51,386 0,145 0,325
752 | ZINC04212159 -11,020 0,480 -8,700 0,386 -49,588 0,110 0,325
753 | ZINC56898737 -10,070 0,381 -9,600 0,514 -48,010 0,079 0,325
754 | ZINC11680536 -9,720 0,345 -8,800 0,400 -55,760 0,230 0,325
755 | ZINC43205655 -9,720 0,345 -9,200 0,457 -52,819 0,173 0,325
756 | ZINC00643143 -9,920 0,366 -9,100 0,443 -52,478 0,166 0,325
757 | ZINC03981882 -8,880 0,258 -9,400 0,486 -55,792 0,231 0,325
758 | ZINC22448983 -9,620 0,334 -8,800 0,400 -56,229 0,239 0,324
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pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad
759 | ZINC05933664 -9,390 0,310 -10,300 0,614 -46,389 0,048 | 0,324
760 | ZINC30160243 -10,660 0,442 -8,000 0,286 -56,500 0,244 | 0,324
761 | ZINC72190226 -9,930 0,367 -8,400 0,343 -57,456 0,263 | 0,324
762 | ZINC03831511 -10,250 0,400 -8,800 0,400 -52,805 0,173 0,324
763 | ZINC13883416 -9,470 0,319 -9,400 0,486 -52,547 0,168 | 0,324
764 | ZINC16159083 -10,140 0,388 -9,100 0,443 -51,144 0,140 | 0,324
765 | ZINC19685795 -9,250 0,296 -8,900 0,414 -57,346 0,261 | 0,324
766 | ZINC11592789 -9,280 0,299 -10,100 0,586 -48,363 0,086 0,324
767 | ZINC23118515 -10,070 0,381 -9,500 0,500 -48,546 0,090 | 0,324
768 | ZINC85536940 -9,210 0,292 -8,900 0,414 -57,547 0,265 | 0,324
769 | ZINC04097427 -9,700 0,343 -8,500 0,357 -57,851 0,271 0,323
770 | ZINC03831495 -10,080 0,382 -8,700 0,386 -54,346 0,202| 0,323
771 | ZINC00607963 -10,270 0,402 -9,200 0,457 -49,636 0,111 0,323
772 | ZINC68245097 -9,730 0,346 -9,500 0,500 -50,315 0,124 | 0,323
773 | ZINC27084753 -8,950 0,265 -8,300 0,329 -63,254 0,376 0,323
774 | ZINC04212651 -10,520 0,428 -9,400 0,486 -46,740 0,055| 0,323
775 | ZINC05442107 -9,870 0,360 -8,700 0,386 -55,341 0,222 | 0,323
776 | ZINC03830826 -9,680 0,341 -10,200 0,600 -45,320 0,027 | 0,323
777 | ZINC03918087 -10,760 0,453 -8,900 0,414 -49,092 0,100| 0,322
778 | ZINC03831002 -10,520 0,428 -9,400 0,486 -46,666 0,053| 0,322
779 | ZINC03831331 -9,990 0,373 -8,400 0,343 -56,835 0,251 0,322
780 | ZINC05318621 -10,060 0,380 -9,300 0,471 -49,839 0,115 0,322
781 | ZINC04212197 -10,760 0,453 -8,500 0,357 -51,957 0,156 | 0,322
782 | ZINC72266261 -10,790 0,456 -9,000 0,429 -48,116 0,081 | 0,322
783 | ZINC01846209 -7,980 0,164 -10,500 0,643 -52,086 0,159 0,322
784 | ZINC27093989 -9,390 0,310 -9,300 0,471 -53,360 0,183 0,322
785 | ZINC00897408 -9,750 0,348 -10,000 0,571 -46,254 0,045| 0,322
786 | ZINC01481925 -9,960 0,370 -9,700 0,529 -47,309 0,066 | 0,321
787 | ZINC38545379 -9,780 0,351 -9,200 0,457 -51,912 0,155 0,321
788 | ZINC00607849 -9,890 0,362 -9,800 0,543 -46,905 0,058 0,321
789 | ZINC03943279 -7,240 0,087 -8,000 0,286 -74,296 0,590 | 0,321
790 | ZINC01999423 -10,410 0,416 -9,500 0,500 -46,315 0,046 | 0,321
791 | ZINC53230370 -9,410 0,313 -8,500 0,357 -58,971 0,292 0,321
792 | ZINC72266938 -8,070 0,173 -8,100 0,300 -69,064 0489 | 0,321
793 | ZINC96015174 -9,110 0,281 -9,800 0,543 -50,977 0,137 | 0,320
794 | ZINC15821733 -10,840 0,461 -8,300 0,329 -52,746 0,171 0,320
795 | ZINC03830925 -9,300 0,301 -10,300 0,614 -46,273 0,046 | 0,320
796 | ZINC05736145 -10,600 0,436 -9,500 0,500 -45,200 0,025| 0,320
797 | ZINC03831105 -8,560 0,224 -8,900 0,414 -60,507 0,322 | 0,320
798 | ZINC03830632 -9,230 0,294 -10,000 0,571 -48,838 0,095 0,320
799 | ZINC03872178 -9,880 0,361 -10,000 0,571 -45,354 0,028| 0,320
800 | ZINC31425112 -9,240 0,295 -10,300 0,614 -46,552 0,051 | 0,320
801 | ZINC01552489 -9,860 0,359 -9,200 0,457 -51,310 0,143 | 0,320
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802 | ZINC03831067 -10,250 0,400 -9,600 0,514 -46,274 0,046 0,320
803 | ZINC02018996 -10,360 0,411 -9,800 0,543 -44,200 0,005 0,320
804 | ZINC01544683 -10,270 0,402 -9,100 0,443 -49,814 0,114 0,320
805 | ZINC72266832 -9,480 0,320 -8,800 0,400 -56,229 0,239 0,320
806 | ZINC04217536 -8,090 0,175 -8,400 0,343 -66,587 0,440 0,320
807 | ZINC01481979 -10,190 0,394 -9,400 0,486 -48,009 0,079 0,320
808 | ZINC03796258 -10,360 0,411 -8,600 0,371 -52,975 0,176 0,319
809 | ZINC22588434 -10,960 0,474 -8,700 0,386 -49,019 0,099 0,319
810 | ZINC03922701 -10,940 0,471 -8,400 0,343 -51,314 0,144 0,319
811 | ZINC66322943 -10,360 0,411 -9,500 0,500 -46,280 0,046 0,319
812 | ZINC03830564 -10,350 0,410 -8,400 0,343 -54,385 0,203 0,319
813 | ZINC11678088 -9,910 0,364 -9,400 0,486 -49,371 0,106 0,319
814 | ZINC08214431 -11,300 0,509 -8,000 0,286 -52,230 0,161 0,319
815 | ZINC31477128 -10,240 0,399 -9,100 0,443 -49,806 0,114 0,319
816 | ZINC04214146 -8,120 0,179 -8,100 0,300 -68,469 0,477 0,319
817 | ZINC04213101 -10,010 0,375 -9,600 0,514 -47,331 0,066 0,318
818 | ZINC03830924 -9,700 0,343 -10,000 0,571 -46,040 0,041 0,318
819 | ZINC11617004 -11,150 0,493 -8,700 0,386 -47,835 0,076 0,318
820 | ZINC84759447 -9,280 0,299 -8,600 0,371 -58,550 0,284 0,318
821 | ZINC11616328 -10,780 0,455 -9,000 0,429 -47,589 0,071 0,318
822 | ZINC04213888 -9,520 0,324 -8,200 0,314 -60,193 0,316 0,318
823 | ZINC01846081 -10,800 0,457 -8,800 0,400 -48,941 0,097 0,318
824 | ZINC43207238 -9,830 0,356 -9,600 0,514 -48,230 0,084 0,318
825 | ZINC43859231 -9,640 0,336 -9,700 0,529 -48,489 0,089 0,318
826 | ZINC00900663 -10,080 0,382 -9,400 0,486 -48,340 0,086 0,318
827 | ZINC03830861 -9,510 0,323 -8,500 0,357 -57,956 0,273 0,318
828 | ZINC03830401 -9,370 0,308 -9,000 0,429 -55,002 0,215 0,317
829 | ZINC04212118 -10,990 0,477 -9,300 0,471 -44,117 0,004 0,317
830 | ZINC03830929 -8,920 0,262 -9,000 0,429 -57,370 0,261 0,317
831 | ZINC22462882 -11,360 0,515 -8,500 0,357 -48,001 0,079 0,317
832 | ZINC02566164 -9,450 0,317 -9,700 0,529 -49,357 0,106 0,317
833 | ZINC19360739 -10,750 0,452 -9,200 0,457 -46,079 0,042 0,317
834 | ZINC05550642 -10,040 0,378 -9,500 0,500 -47,659 0,073 0,317
835 | ZINC85537084 -9,930 0,367 -8,800 0,400 -53,371 0,184 0,317
836 | ZINC03955058 -9,520 0,324 -9,600 0,514 -49,679 0,112 0,317
837 | ZINC03800008 -10,190 0,394 -8,400 0,343 -54,903 0,213 0,317
838 | ZINC03816287 -9,290 0,300 -10,100 0,586 -47,196 0,064 0,316
839 | ZINC00643233 -9,700 0,343 -10,100 0,586 -44,998 0,021 0,316
840 | ZINC03816287 -9,420 0,314 -10,200 0,600 -45,748 0,035 0,316
841 | ZINC03831068 -9,950 0,369 -9,700 0,529 -46,588 0,052 0,316
842 | ZINC26384919 -9,530 0,325 -8,300 0,329 -59,115 0,295 0,316
843 | ZINC13671573 -10,120 0,386 -9,100 0,443 -50,073 0,119 0,316
844 | ZINC05933666 -9,540 0,326 -10,300 0,614 -44,349 0,008 0,316
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845 | ZINC22463277 -10,240 0,399 -9,000 0,429 -50,150 0,121 0,316
846 | ZINC39995635 -8,840 0,253 -9,500 0,500 -53,946 0,195| 0,316
847 | ZINC72266997 -7,130 0,076 -8,400 0,343 -71,154 0,529 | 0,316
848 | ZINC04214363 -9,800 0,353 -8,200 0,314 -58,356 0,280 0,316
849 | ZINC08214430 -9,800 0,353 -8,200 0,314 -58,327 0,280 0,316
850 | ZINC27428713 -10,040 0,378 -9,900 0,557 -44,543 0,012 | 0,316
851 | ZINC11726779 -10,090 0,383 -9,400 0,486 -47,922 0,078 | 0,316
852 | ZINC01895505 -10,280 0,403 -9,300 0,471 -47,602 0,071 0,315
853 | ZINC21981303 -10,330 0,408 -9,200 0,457 -48,067 0,080 | 0,315
854 | ZINC49757291 -8,970 0,267 -8,900 0,414 -57,502 0,264 | 0,315
855 | ZINC00538476 -9,960 0,370 -9,600 0,514 -47,057 0,061 0,315
856 | ZINC11592964 -8,910 0,261 -10,200 0,600 -48,251 0,084 | 0,315
857 | ZINC04213094 -11,320 0,511 -8,900 0,414 -44,917 0,019 | 0,315
858 | ZINC01547675 -10,830 0,460 -8,700 0,386 -48,980 0,098 | 0,315
859 | ZINC95551509 -10,340 0,409 -8,300 0,329 -54,534 0,206 0,315
860 | ZINC53230301 -10,530 0,429 -8,400 0,343 -52,776 0,172 | 0,315
861 | ZINC28240499 -9,430 0,315 -10,000 0,571 -46,888 0,058 | 0,315
862 | ZINC00538285 -9,460 0,318 -9,800 0,543 -48,174 0,083 | 0,314
863 | ZINC03831622 -9,750 0,348 -8,400 0,343 -56,915 0,252 | 0,314
864 | ZINC00538337 -10,940 0,471 -8,900 0,414 -46,869 0,057 | 0,314
865 | ZINC00597290 -9,480 0,320 -9,500 0,500 -50,240 0,123 | 0,314
866 | ZINC02038404 -9,970 0,371 -9,700 0,529 -46,152 0,043 0,314
867 | ZINC03781952 -10,190 0,394 -8,700 0,386 -52,306 0,163| 0,314
868 | ZINC00537887 -9,880 0,361 -9,600 0,514 -47,328 0,066 | 0,314
869 | ZINC84758825 -10,320 0,407 -9,100 0,443 -48,649 0,092 0,314
870 | ZINC03830732 -8,920 0,262 -9,700 0,529 -51,715 0,151 0,314
871 | ZINC00601274 -10,100 0,384 -8,900 0,414 -51,287 0,143| 0,314
872 | ZINC03964747 -9,610 0,333 -9,600 0,514 -48,754 0,094 | 0,314
873 | ZINC11592962 -9,380 0,309 -9,800 0,543 -48,481 0,088 0,314
874 | ZINC04214849 -10,160 0,390 -9,500 0,500 -46,509 0,050 0,314
875 | ZINC05196905 -10,390 0,414 -9,500 0,500 -45,277 0,026 | 0,314
876 | ZINC04217531 -9,830 0,356 -8,600 0,371 -54,882 0,213 | 0,314
877 | ZINC53046001 -11,020 0,480 -9,100 0,443 -44,831 0,018 0,313
878 | ZINC72266920 -6,480 0,008 -9,000 0,429 -69,775 0,502 | 0,313
879 | ZINC00538227 -9,640 0,336 -9,900 0,557 -46,270 0,046 | 0,313
880 | ZINC19338446 -10,940 0,471 -9,200 0,457 -44,464 0,010 0,313
881 | ZINC34001955 -10,450 0,421 -9,500 0,500 -44,865 0,018| 0,313
882 | ZINC03831104 -8,710 0,240 -8,700 0,386 -60,009 0,313| 0,313
883 | ZINC03842798 -8,240 0,191 -9,200 0,457 -58,832 0,290| 0,313
884 | ZINC04217406 -8,720 0,241 -8,300 0,329 -62,875 0,368 0,313
885 | ZINC04217431 -10,740 0,451 -9,200 0,457 -45,460 0,030| 0,313
886 | ZINC30690433 -10,730 0,450 -8,800 0,400 -48,453 0,088| 0,313
887 | ZINC31483558 -10,150 0,389 -9,400 0,486 -47,137 0,062| 0,313
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888 | ZINC11678097 -9,040 0,274 -10,000 0,571 -48,643 0,092 0,312
889 | ZINC04098264 -10,700 0,447 -8,700 0,386 -49,328 0,105 0,312
890 | ZINC85537091 -7,270 0,090 -7,600 0,229 -75,727 0,618 0,312
891 | ZINC04216989 -9,810 0,354 -8,900 0,414 -52,585 0,168 0,312
892 | ZINC22463197 -9,170 0,288 -9,100 0,443 -54,526 0,206 0,312
893 | ZINC00606503 -9,220 0,293 -9,500 0,500 -51,299 0,143 0,312
894 | ZINC01843602 -9,810 0,354 -9,900 0,557 -45,172 0,024 0,312
895 | ZINC01530571 -10,940 0,471 -8,700 0,386 -47,947 0,078 0,312
896 | ZINC03612878 -9,600 0,332 -9,100 0,443 -52,150 0,160 0,312
897 | ZINC04172337 -11,180 0,496 -8,000 0,286 -51,790 0,153 0,312
898 | ZINC33858308 -9,810 0,354 -9,700 0,529 -46,612 0,052 0,312
899 | ZINC31291705 -9,580 0,330 -10,100 0,586 -44,891 0,019 0,312
900 | ZINC01533114 -9,310 0,302 -9,700 0,529 -49,259 0,104 0,311
901 | ZINC03873781 -9,830 0,356 -9,600 0,514 -47,210 0,064 0,311
902 | ZINC00537753 -9,420 0,314 -10,200 0,600 -44,969 0,020 0,311
903 | ZINC04099024 -9,010 0,271 -8,700 0,386 -58,182 0,277 0,311
904 | ZINC85537142 -9,810 0,354 -8,600 0,371 -54,591 0,207 0,311
905 | ZINC03964325 -9,590 0,331 -9,200 0,457 -51,352 0,144 0,311
906 | ZINC72266833 -9,460 0,318 -8,700 0,386 -55,713 0,229 0,311
907 | ZINC85205445 -8,280 0,195 -10,700 0,671 -47,287 0,065 0,311
908 | ZINC04215333 -9,720 0,345 -9,100 0,443 -51,344 0,144 0,311
909 | ZINC22463067 -9,120 0,282 -8,100 0,300 -61,900 0,349 0,311
910 | ZINC04098966 -9,700 0,343 -9,900 0,557 -45,559 0,032 0,311
911 | ZINC00896452 -9,020 0,272 -9,700 0,529 -50,659 0,131 0,310
912 | ZINC14210455 -9,920 0,366 -8,900 0,414 -51,716 0,151 0,310
913 | ZINC58660702 -8,480 0,216 -10,000 0,571 -51,311 0,143 0,310
914 | ZINC00607726 -9,610 0,333 -9,900 0,557 -45,995 0,040 0,310
915 | ZINC02007605 -10,760 0,453 -8,800 0,400 -47,926 0,078 0,310
916 | ZINC01531027 -10,570 0,433 -8,200 0,314 -53,340 0,183 0,310
917 | ZINC35801098 -9,380 0,309 -9,800 0,543 -47,929 0,078 0,310
918 | ZINC38381027 -10,630 0,439 -9,200 0,457 -45,650 0,033 0,310
919 | ZINC01481955 -9,030 0,273 -10,400 0,629 -45,358 0,028 0,310
920 | ZINC03784096 -10,270 0,402 -9,400 0,486 -46,082 0,042 0,310
921 | ZINC03831506 -10,180 0,393 -8,600 0,371 -52,442 0,165 0,310
922 | ZINC84425466 -10,350 0,410 -9,200 0,457 -47,101 0,062 0,310
923 | ZINC03784384 -10,840 0,461 -8,600 0,371 -48,885 0,096 0,310
924 | ZINC36378558 -9,140 0,285 -10,200 0,600 -46,189 0,044 0,309
925 | ZINC04216454 -10,500 0,426 -7,400 0,200 -59,498 0,303 0,309
926 | ZINC03831329 -10,860 0,463 -7,900 0,271 -53,889 0,194 0,309
927 | ZINC72266896 -11,200 0,498 -8,000 0,286 -51,322 0,144 0,309
928 | ZINC03830386 -9,150 0,286 -10,100 0,586 -46,838 0,057 0,309
929 | ZINC03812892 -10,040 0,378 -8,800 0,400 -51,629 0,150 0,309
930 | ZINC49918329 -9,020 0,272 -9,000 0,429 -55,567 0,226 0,309




94 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa
pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad
931 | ZINC22059680 -9,510 0,323 -9,400 0,486 -49,997 0,118 | 0,309
932 | ZINC03830384 -9,180 0,289 -10,100 0,586 -46,610 0,052 | 0,309
933 | ZINC08214544 -10,420 0,417 -9,400 0,486 -45,129 0,023| 0,309
934 | ZINC00579168 -9,450 0,317 -9,500 0,500 -49,576 0,110 0,309
935 | ZINC03830432 -8,510 0,219 -8,000 0,286 -65,619 0,422 | 0,309
936 | ZINC03963096 -9,880 0,361 -8,500 0,357 -54,622 0,208| 0,309
937 | ZINC03830350 -10,310 0,406 -8,700 0,386 -50,853 0,135| 0,309
938 | ZINC05374518 -9,360 0,307 -8,600 0,371 -56,646 0,247 0,309
939 | ZINC35902489 -10,080 0,382 -9,600 0,514 -45,435 0,029 | 0,309
940 | ZINC38467831 -9,940 0,368 -9,500 0,500 -46,918 0,058 | 0,309
941 | ZINC84759263 -11,140 0,492 -9,000 0,429 -44,155 0,004 0,308
942 | ZINC40711796 -9,220 0,293 -9,400 0,486 -51,450 0,146 | 0,308
943 | ZINC72266808 -9,320 0,303 -6,900 0,129 -69,278 0,493 | 0,308
944 | ZINC01843672 -9,630 0,335 -9,800 0,543 -46,293 0,046 | 0,308
945 | ZINC00004041 -9,940 0,368 -9,600 0,514 -46,104 0,042 0,308
946 | ZINC11677656 -10,330 0,408 -8,900 0,414 -49,163 0,102| 0,308
947 | ZINC03831330 -10,310 0,406 -8,000 0,286 -55,855 0,232| 0,308
948 | ZINC00340372 -9,700 0,343 -9,900 0,557 -45,137 0,024 | 0,308
949 | ZINC52716421 -9,610 0,333 -9,800 0,543 -46,327 0,047 | 0,308
950 | ZINC11592643 -9,940 0,368 -9,200 0,457 -48,931 0,097 | 0,307
951 | ZINC00001624 -9,960 0,370 -9,600 0,514 -45,860 0,038 | 0,307
952 | ZINC03966397 -9,560 0,328 -8,600 0,371 -55,338 0,222 0,307
953 | ZINC31392373 -10,950 0,472 -8,600 0,371 -47,891 0,077 | 0,307
954 | ZINC04217339 -7,800 0,145 -10,100 0,586 -53,674 0,189 | 0,307
955 | ZINC01493057 -9,780 0,351 -9,100 0,443 -50,444 0,127 0,307
956 | ZINC03921862 -7,440 0,108 -7,700 0,243 -73,185 0,569 0,306
957 | ZINC56898778 -10,540 0,430 -8,400 0,343 -51,466 0,147 | 0,306
958 | ZINC33954104 -9,880 0,361 -8,700 0,386 -52,774 0,172 | 0,306
959 | ZINC03798772 -10,040 0,378 -9,500 0,500 -46,028 0,041 0,306
960 | ZINC85537149 -9,140 0,285 -8,500 0,357 -58,180 0,277 0,306
961 | ZINC04212454 -10,900 0,467 -9,100 0,443 -44,357 0,008| 0,306
962 | ZINC00538403 -10,950 0,472 -8,800 0,400 -46,294 0,046 | 0,306
963 | ZINC03830730 -8,950 0,265 -9,700 0,529 -50,356 0,125 0,306
964 | ZINC36093059 -9,360 0,307 -9,700 0,529 -48,100 0,081 | 0,306
965 | ZINC08101147 -12,570 0,641 -7,900 0,271 -44,169 0,005 | 0,306
966 | ZINC04212735 -10,590 0,435 -8,600 0,371 -49,601 0,110 0,306
967 | ZINC01554197 -8,730 0,242 -9,500 0,500 -52,911 0,175| 0,306
968 | ZINC72266871 -8,690 0,238 -8,500 0,357 -60,467 0,321 0,305
969 | ZINC03776592 -10,210 0,396 -8,900 0,414 -49,387 0,106 | 0,305
970 | ZINC03977814 -8,630 0,232 -9,300 0,471 -54,887 0,213 0,305
971 | ZINC01542915 -8,110 0,178 -9,300 0,471 -57,658 0,267 | 0,305
972 | ZINC11678081 -9,260 0,297 -9,600 0,514 -49,307 0,105| 0,305
973 | ZINC13719916 -9,520 0,324 -9,400 0,486 -49,380 0,106 | 0,305
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974 | ZINC01846193 -8,010 0,167 -9,100 0,443 -59,653 0,306 0,305
975 | ZINC00601293 -10,410 0,416 -8,900 0,414 -48,276 0,085 0,305
976 | ZINC68247071 -9,230 0,294 -9,200 0,457 -52,360 0,164 0,305
977 | ZINC05688398 -10,760 0,453 -9,000 0,429 -45,653 0,034 0,305
978 | ZINC05439974 -9,890 0,362 -9,700 0,529 -45,154 0,024 0,305
979 | ZINC05513064 -10,630 0,439 -8,000 0,286 -53,681 0,190 0,305
980 | ZINC08101053 -8,370 0,205 -9,100 0,443 -57,666 0,267 0,305
981 | ZINC95564687 -10,100 0,384 -9,300 0,471 -46,947 0,059 0,305
982 | ZINC05157863 -10,390 0,414 -8,600 0,371 -50,514 0,128 0,305
983 | ZINC03830323 -8,850 0,254 -9,900 0,557 -49,179 0,102 0,305
984 | ZINC03830870 -9,570 0,329 -8,600 0,371 -54,884 0,213 0,305
985 | ZINC13883250 -9,730 0,346 -9,100 0,443 -50,345 0,125 0,304
986 | ZINC03831449 -8,770 0,246 -9,800 0,543 -50,315 0,124 0,304
987 | ZINC03881478 -9,510 0,323 -9,600 0,514 -47,821 0,076 0,304
988 | ZINC00643114 -9,670 0,340 -9,800 0,543 -45,495 0,030 0,304
989 | ZINC03830325 -9,820 0,355 -9,200 0,457 -49,089 0,100 0,304
990 | ZINC04213834 -10,300 0,405 -8,700 0,386 -50,198 0,122 0,304
991 | ZINC00601305 -9,780 0,351 -9,800 0,543 -44,847 0,018 0,304
992 | ZINC31298006 -10,250 0,400 -9,200 0,457 -46,742 0,055 0,304
993 | ZINC33754357 -10,070 0,381 -9,100 0,443 -48,431 0,088 0,304
994 | ZINC01655706 -9,640 0,336 -8,600 0,371 -54,365 0,203 0,304
995 | ZINC95598446 -9,030 0,273 -8,800 0,400 -56,142 0,237 0,303
996 | ZINC22942298 -9,350 0,306 -8,800 0,400 -54,429 0,204 0,303
997 | ZINC04217573 -10,100 0,384 -9,600 0,514 -44,533 0,012 0,303
998 | ZINC02014159 -10,580 0,434 -9,200 0,457 -44,888 0,019 0,303
999 | ZINC03830631 -9,370 0,308 -9,600 0,514 -48,400 0,087 0,303
1000 | ZINC03875529 -10,750 0,452 -7,800 0,257 -54,242 0,200 0,303
1001 | ZINC04654795 -8,630 0,232 -8,800 0,400 -58,214 0,278 0,303
1002 | ZINC03830352 -11,040 0,482 -8,000 0,286 -51,206 0,141 0,303
1003 | ZINC01489816 -8,860 0,255 -10,200 0,600 -46,657 0,053 0,303
1004 | ZINC03598320 -10,190 0,394 -8,700 0,386 -50,527 0,128 0,303
1005 | ZINC00156831 -9,880 0,361 -9,800 0,543 -44,089 0,003 0,302
1006 | ZINC03831436 -10,550 0,431 -8,600 0,371 -49,320 0,105 0,302
1007 | ZINC00608210 -10,030 0,377 -9,300 0,471 -46,917 0,058 0,302
1008 | ZINC03774999 -10,380 0,413 -8,300 0,329 -52,380 0,164 0,302
1009 | ZINC19361072 -8,940 0,264 -8,900 0,414 -55,656 0,228 0,302
1010 | ZINC85537131 -8,510 0,219 -8,800 0,400 -58,688 0,287 0,302
1011 | ZINC01698105 -9,660 0,339 -9,000 0,429 -51,066 0,139 0,302
1012 | ZINC03633839 -9,300 0,301 -8,800 0,400 -54,458 0,205 0,302
1013 | ZINC85427689 -7,990 0,165 -7,200 0,171 -73,212 0,569 0,302
1014 | ZINC01552136 -9,120 0,282 -8,400 0,343 -58,351 0,280 0,302
1015 | ZINC56897521 -9,430 0,315 -8,600 0,371 -55,220 0,219 0,302
1016 | ZINC22034135 -9,920 0,366 -8,900 0,414 -50,381 0,125 0,302




96 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa
pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad
1017 | ZINC72266869 -8,930 0,263 -8,300 0,329 -60,076 0,314 | 0,302
1018 | ZINC01554274 -8,770 0,246 -10,200 0,600 -46,933 0,058 | 0,302
1019 | ZINC38253214 -9,330 0,304 -9,100 0,443 -52,020 0,157 | 0,301
1020 | ZINC05318265 -9,560 0,328 -9,500 0,500 -47,831 0,076 0,301
1021 | ZINC31290966 -9,730 0,346 -9,800 0,543 -44,710 0,015| 0,301
1022 | ZINC95565134 -10,520 0,428 -8,600 0,371 -49,280 0,104| 0,301
1023 | ZINC00588684 -9,700 0,343 -9,500 0,500 -47,011 0,060 | 0,301
1024 | ZINC00021067 -9,290 0,300 -10,200 0,600 -44,032 0,002 0,301
1025 | ZINC03917478 -9,130 0,283 -7,700 0,243 -63,244 0,375| 0,301
1026 | ZINC04475353 -9,950 0,369 -9,600 0,514 -44,881 0,019 | 0,300
1027 | ZINC05513072 -10,560 0,432 -8,200 0,314 -51,895 0,155 0,300
1028 | ZINC11681740 -9,620 0,334 -9,100 0,443 -50,293 0,124 | 0,300
1029 | ZINC03811419 -9,700 0,343 -9,600 0,514 -46,177 0,044 | 0,300
1030 | ZINC01532098 -9,930 0,367 -9,200 0,457 -47,885 0,077 | 0,300
1031 | ZINC04214137 -9,400 0,312 -9,800 0,543 -46,301 0,046 0,300
1032 | ZINC03977816 -8,790 0,248 -9,300 0,471 -53,231 0,181 0,300
1033 | ZINC01581743 -9,110 0,281 -9,400 0,486 -50,753 0,133 | 0,300
1034 | ZINC03830974 -10,120 0,386 -8,200 0,314 -54,155 0,199 | 0,300
1035 | ZINC19364226 -10,330 0,408 -9,300 0,471 -44,942 0,020 | 0,300
1036 | ZINC98214859 -8,750 0,244 -8,900 0,414 -56,322 0,241 0,300
1037 | ZINC03873778 -9,980 0,372 -9,600 0,514 -44,603 0,013 | 0,300
1038 | ZINC00538275 -10,100 0,384 -9,100 0,443 -47,634 0,072 0,300
1039 | ZINC00596748 -9,480 0,320 -9,400 0,486 -48,740 0,094 | 0,300
1040 | ZINC22463208 -10,090 0,383 -9,200 0,457 -46,945 0,059 | 0,300
1041 | ZINC85537089 -6,500 0,010 -7,700 0,243 -77,122 0,645 0,299
1042 | ZINC04212157 -8,560 0,224 -8,900 0,414 -57,293 0,260 0,299
1043 | ZINC00607879 -8,860 0,255 -9,800 0,543 -49,052 0,100 | 0,299
1044 | ZINC08552267 -9,600 0,332 -8,900 0,414 -51,704 0,151 | 0,299
1045 | ZINC04217095 -9,430 0,315 -9,600 0,514 -47,456 0,069 0,299
1046 | ZINC01494443 -8,790 0,248 -10,100 0,586 -47,195 0,064 0,299
1047 | ZINC01493878 -8,870 0,256 -9,700 0,529 -49,697 0,112 | 0,299
1048 | ZINC04217596 -10,890 0,466 -7,900 0,271 -52,112 0,159 | 0,299
1049 | ZINC08536342 -9,300 0,301 -9,300 0,471 -50,300 0,124 0,299
1050 | ZINC21981220 -9,110 0,281 -9,400 0,486 -50,560 0,129 | 0,299
1051 | ZINC01540003 -8,890 0,259 -9,300 0,471 -52,457 0,166 | 0,299
1052 | ZINC22851028 -9,140 0,285 -8,900 0,414 -54,059 0,197 0,299
1053 | ZINC04215426 -9,610 0,333 -9,600 0,514 -46,388 0,048| 0,298
1054 | ZINC04097309 -9,080 0,278 -8,400 0,343 -58,040 0,274 | 0,298
1055 | ZINC04217615 -8,520 0,220 -9,000 0,429 -56,612 0,247 | 0,298
1056 | ZINC04212860 -8,430 0,211 -8,500 0,357 -60,760 0,327 0,298
1057 | ZINC98214883 -7,070 0,070 -7,000 0,143 -79,051 0,683 | 0,298
1058 | ZINC03872566 -9,340 0,305 -8,800 0,400 -53,675 0,189 | 0,298
1059 | ZINC04214585 -9,870 0,360 -8,900 0,414 -50,094 0,120 | 0,298
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1060 | ZINC00608300 -9,620 0,334 -9,100 0,443 -49,955 0,117 0,298
1061 | ZINC02020508 -9,460 0,318 -9,200 0,457 -50,070 0,119 0,298
1062 | ZINC21982951 -9,370 0,308 -8,800 0,400 -53,475 0,186 0,298
1063 | ZINC04474682 -8,860 0,255 -8,600 0,371 -57,650 0,267 0,298
1064 | ZINC03830332 -7,000 0,062 -9,900 0,557 -58,026 0,274 0,298
1065 | ZINC03920355 -9,450 0,317 -8,200 0,314 -57,427 0,262 0,298
1066 | ZINC00608032 -9,590 0,331 -9,400 0,486 -47,853 0,076 0,298
1067 | ZINC01481805 -8,500 0,218 -10,300 0,614 -47,060 0,061 0,298
1068 | ZINC01530908 -10,410 0,416 -9,300 0,471 -44,198 0,005 0,298
1069 | ZINC03830922 -9,310 0,302 -9,900 0,557 -45,661 0,034 0,298
1070 | ZINC00968278 -9,850 0,358 -9,300 0,471 -47,168 0,063 0,298
1071 | ZINC34098123 -9,260 0,297 -9,300 0,471 -50,296 0,124 0,297
1072 | ZINC64622550 -11,650 0,545 -8,400 0,343 -44,126 0,004 0,297
1073 | ZINC84687636 -9,170 0,288 -9,500 0,500 -49,273 0,104 0,297
1074 | ZINC01842744 -9,490 0,321 -9,400 0,486 -48,277 0,085 0,297
1075 | ZINC01548439 -9,510 0,323 -9,600 0,514 -46,700 0,054 0,297
1076 | ZINC01492464 -8,690 0,238 -9,800 0,543 -49,608 0,110 0,297
1077 | ZINC72266847 -8,940 0,264 -10,000 0,571 -46,787 0,056 0,297
1078 | ZINC02015244 -10,430 0,418 -8,900 0,414 -46,867 0,057 0,297
1079 | ZINC72317283 -9,060 0,276 -9,900 0,557 -46,832 0,056 0,297
1080 | ZINC03977787 -8,310 0,198 -10,100 0,586 -49,368 0,106 0,297
1081 | ZINC00587541 -9,900 0,363 -9,300 0,471 -46,750 0,055 0,297
1082 | ZINC72266937 -7,840 0,150 -8,000 0,286 -67,286 0,454 0,296
1083 | ZINC03946578 -9,750 0,348 -7,700 0,243 -59,285 0,298 0,296
1084 | ZINC04172322 -9,970 0,371 -9,400 0,486 -45,607 0,033 0,296
1085 | ZINC01543566 -9,110 0,281 -10,000 0,571 -45,791 0,036 0,296
1086 | ZINC35953249 -8,940 0,264 -8,900 0,414 -54,769 0,211 0,296
1087 | ZINC19366089 -10,190 0,394 -9,000 0,429 -47,343 0,066 0,296
1088 | ZINC03803377 -9,430 0,315 -8,700 0,386 -53,603 0,188 0,296
1089 | ZINC00608382 -10,590 0,435 -8,800 0,400 -46,626 0,052 0,296
1090 | ZINC59587299 -9,630 0,335 -9,300 0,471 -48,077 0,081 0,296
1091 | ZINC03830326 -9,960 0,370 -8,500 0,357 -52,111 0,159 0,295
1092 | ZINC02032615 -9,670 0,340 -9,300 0,471 -47,775 0,075 0,295
1093 | ZINC03872532 -9,930 0,367 -9,100 0,443 -47,854 0,076 0,295
1094 | ZINC03830327 -10,750 0,452 -8,400 0,343 -48,605 0,091 0,295
1095 | ZINC03802769 -9,380 0,309 -9,200 0,457 -50,041 0,119 0,295
1096 | ZINC03977815 -8,120 0,179 -9,000 0,429 -58,202 0,277 0,295
1097 | ZINC04393014 -10,890 0,466 -8,800 0,400 -44,864 0,018 0,295
1098 | ZINC28569498 -8,380 0,206 -7,600 0,229 -67,058 0,450 0,295
1099 | ZINC38609780 -9,910 0,364 -9,100 0,443 -47,853 0,076 0,295
1100 | ZINC00538183 -10,770 0,454 -8,600 0,371 -46,911 0,058 0,294
1101 | ZINC30691655 -9,890 0,362 -9,500 0,500 -44,971 0,020 0,294
1102 | ZINC08214494 -9,850 0,358 -7,100 0,157 -62,809 0,367 0,294




98 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa
pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad
1103 | ZINC19418959 -10,320 0,407 -9,000 0,429 -46,311 0,046 | 0,294
1104 | ZINC19685788 -8,490 0,217 -9,000 0,429 -56,071 0,236 | 0,294
1105 | ZINC84759541 -8,880 0,258 -9,300 0,471 -51,777 0,153 | 0,294
1106 | ZINC00598598 -10,070 0,381 -9,000 0,429 -47,615 0,072 0,294
1107 | ZINC03994903 -9,560 0,328 -9,500 0,500 -46,654 0,053 | 0,294
1108 | ZINC00538564 -8,920 0,262 -9,900 0,557 -47,118 0,062 | 0,294
1109 | ZINC02013188 -9,440 0,316 -9,500 0,500 -47,267 0,065 | 0,294
1110 | ZINC03935841 -8,860 0,255 -8,700 0,386 -56,240 0,239 0,293
1111 | ZINC03831565 -9,080 0,278 -9,400 0,486 -49,914 0,116 | 0,293
1112 | ZINC04217430 -9,190 0,290 -8,300 0,329 -57,407 0,262 | 0,293
1113 | ZINC49757175 -8,440 0,212 -8,500 0,357 -59,935 0,311 0,293
1114 | ZINC19632822 -9,370 0,308 -9,600 0,514 -46,876 0,057 | 0,293
1115 | ZINC03927469 -8,000 0,166 -8,300 0,329 -63,725 0,385| 0,293
1116 | ZINC03954923 -9,700 0,343 -8,800 0,400 -50,960 0,137 | 0,293
1117 | ZINC03976764 -9,060 0,276 -8,000 0,286 -60,238 0,317 0,293
1118 | ZINC00593414 -9,370 0,308 -9,100 0,443 -50,494 0,128 | 0,293
1119 | ZINC11592906 -10,630 0,439 -8,600 0,371 -47,423 0,068 | 0,293
1120 | ZINC59587089 -9,760 0,349 -8,800 0,400 -50,596 0,130 | 0,293
1121 | ZINC00538465 -10,260 0,401 -8,900 0,414 -47,186 0,063| 0,293
1122 | ZINC11592965 -9,020 0,272 -9,900 0,557 -46,454 0,049 | 0,293
1123 | ZINC03778441 -10,060 0,380 -8,500 0,357 -51,169 0,141 0,293
1124 | ZINC03779985 -10,880 0,465 -8,800 0,400 -44,579 0,013 0,293
1125 | ZINC03831004 -9,700 0,343 -9,700 0,529 -44,256 0,006 | 0,293
1126 | ZINC03830729 -8,360 0,204 -9,800 0,543 -50,669 0,131 0,292
1127 | ZINC03922077 -9,040 0,274 -9,100 0,443 -52,150 0,160 0,292
1128 | ZINC00896650 -10,410 0,416 -8,900 0,414 -46,290 0,046 0,292
1129 | ZINC03805578 -9,850 0,358 -9,000 0,429 -48,524 0,089 | 0,292
1130 | ZINC38141483 -9,560 0,328 -9,800 0,543 -44,192 0,005| 0,292
1131 | ZINC84759273 -9,120 0,282 -7,800 0,257 -61,216 0,336 0,292
1132 | ZINC40664618 -9,720 0,345 -9,100 0,443 -48,454 0,088 0,292
1133 | ZINC05316843 -10,410 0,416 -8,600 0,371 -48,440 0,088 | 0,292
1134 | ZINC03830425 -8,110 0,178 -8,600 0,371 -60,714 0,326 | 0,292
1135 | ZINC03831448 -8,830 0,252 -9,800 0,543 -48,043 0,080 0,292
1136 | ZINC00606383 -9,170 0,288 -9,600 0,514 -47,695 0,073| 0,292
1137 | ZINC04181896 -10,060 0,380 -9,100 0,443 -46,605 0,052 | 0,292
1138 | ZINC00538656 -9,000 0,270 -9,900 0,557 -46,373 0,048 0,292
1139 | ZINC01851251 -9,510 0,323 -9,700 0,529 -45,101 0,023| 0,291
1140 | ZINC03830431 -8,920 0,262 -8,000 0,286 -60,737 0,327 | 0,291
1141 | ZINC03882238 -9,750 0,348 -8,600 0,371 -51,879 0,155| 0,291
1142 | ZINC01842746 -9,610 0,333 -9,500 0,500 -45,999 0,040 0,291
1143 | ZINC03831125 -9,320 0,303 -8,800 0,400 -52,679 0,170 | 0,291
1144 | ZINC03087481 -9,680 0,341 -9,700 0,529 -44,123 0,004 | 0,291
1145 | ZINC22463171 -10,080 0,382 -8,700 0,386 -49,319 0,105| 0,291
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1146 | ZINC02014160 -10,030 0,377 -9,400 0,486 -44,436 0,010 0,291
1147 | ZINC40163183 -10,620 0,438 -9,000 0,429 -44,218 0,006 0,291
1148 | ZINC08214712 -10,090 0,383 -7,700 0,243 -56,571 0,246 0,291
1149 | ZINC01996306 -9,620 0,334 -9,600 0,514 -45,113 0,023 0,291
1150 | ZINC03781738 -9,460 0,318 -9,800 0,543 -44,496 0,011 0,291
1151 | ZINC03830383 -8,990 0,269 -9,800 0,543 -46,990 0,060 0,290
1152 | ZINC03927605 -10,480 0,424 -8,400 0,343 -49,318 0,105 0,290
1153 | ZINC01850374 -9,520 0,324 -9,300 0,471 -47,826 0,076 0,290
1154 | ZINC13985547 -9,780 0,351 -9,600 0,514 -44,230 0,006 0,290
1155 | ZINC19203912 -9,930 0,367 -8,800 0,400 -49,293 0,104 0,290
1156 | ZINC98215048 -9,560 0,328 -7,700 0,243 -59,355 0,300 0,290
1157 | ZINC00538062 -9,640 0,336 -9,600 0,514 -44,952 0,020 0,290
1158 | ZINC17173834 -8,510 0,219 -10,300 0,614 -45,829 0,037 0,290
1159 | ZINC28111193 -8,960 0,266 -9,200 0,457 -51,483 0,147 0,290
1160 | ZINC00000132 -10,780 0,455 -8,500 0,357 -46,902 0,058 0,290
1161 | ZINC03831345 -8,950 0,265 -9,000 0,429 -53,004 0,176 0,290
1162 | ZINC11726780 -9,570 0,329 -9,200 0,457 -48,210 0,083 0,290
1163 | ZINC03781682 -8,740 0,243 -8,500 0,357 -57,788 0,269 0,290
1164 | ZINC03830751 -10,140 0,388 -9,100 0,443 -45,889 0,038 0,290
1165 | ZINC00607401 -9,500 0,322 -9,600 0,514 -45,632 0,033 0,290
1166 | ZINC53229721 -10,010 0,375 -9,200 0,457 -45,844 0,037 0,290
1167 | ZINC22462814 -10,430 0,418 -8,500 0,357 -48,731 0,093 0,290
1168 | ZINC96006017 -13,470 0,734 -6,900 0,129 -44,247 0,006 0,290
1169 | ZINC02555404 -7,610 0,126 -9,300 0,471 -57,909 0,272 0,290
1170 | ZINC00009689 -9,120 0,282 -9,600 0,514 -47,626 0,072 0,290
1171 | ZINC00607970 -9,590 0,331 -8,300 0,329 -54,666 0,209 0,290
1172 | ZINC00538316 -8,450 0,213 -10,100 0,586 -47,524 0,070 0,289
1173 | ZINC04215208 -9,460 0,318 -9,500 0,500 -46,516 0,050 0,289
1174 | ZINC04217391 -9,300 0,301 -8,200 0,314 -56,920 0,253 0,289
1175 | ZINC19801839 -8,720 0,241 -8,400 0,343 -58,545 0,284 0,289
1176 | ZINC11592905 -10,240 0,399 -8,000 0,286 -53,362 0,183 0,289
1177 | ZINC03961849 -10,290 0,404 -8,900 0,414 -46,478 0,050 0,289
1178 | ZINC02013189 -9,330 0,304 -9,700 0,529 -45,721 0,035 0,289
1179 | ZINC29563177 -10,280 0,403 -8,900 0,414 -46,517 0,050 0,289
1180 | ZINC03785505 -10,140 0,388 -9,000 0,429 -46,518 0,050 0,289
1181 | ZINC03831625 -9,140 0,285 -8,400 0,343 -56,272 0,240 0,289
1182 | ZINC05374522 -9,570 0,329 -8,900 0,414 -50,289 0,124 0,289
1183 | ZINC98214886 -9,860 0,359 -7,800 0,257 -56,792 0,250 0,289
1184 | ZINC98214879 -7,710 0,136 -9,700 0,529 -54,307 0,202 0,289
1185 | ZINC00607764 -10,450 0,421 -9,000 0,429 -44,805 0,017 0,289
1186 | ZINC03915259 -7,550 0,119 -9,300 0,471 -58,088 0,275 0,289
1187 | ZINC06716350 -9,380 0,309 -9,500 0,500 -46,826 0,056 0,289
1188 | ZINC59587086 -9,220 0,293 -9,500 0,500 -47,677 0,073 0,289




10 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa

0 pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad

1189 | ZINC01640527 -9,920 0,366 -9,300 0,471 -45,406 0,029 | 0,289
1190 | ZINC31297729 -7,870 0,153 -8,800 0,400 -60,033 0,313| 0,289
1191 | ZINC01554851 -9,730 0,346 -9,300 0,471 -46,412 0,048 | 0,289
1192 | ZINC12341529 -9,440 0,316 -9,700 0,529 -45,016 0,021 0,288
1193 | ZINC98214847 -6,600 0,021 -8,300 0,329 -70,481 0,516 | 0,288
1194 | ZINC11686640 -9,000 0,270 -8,900 0,414 -53,198 0,180 | 0,288
1195 | ZINC00601270 -9,640 0,336 -9,500 0,500 -45,359 0,028 | 0,288
1196 | ZINC06069082 -8,290 0,196 -9,900 0,557 -49,599 0,110 0,288
1197 | ZINC14210457 -9,460 0,318 -8,900 0,414 -50,698 0,132 | 0,288
1198 | ZINC33872449 -10,010 0,375 -9,100 0,443 -46,282 0,046 | 0,288
1199 | ZINC03982517 -9,120 0,282 -9,300 0,471 -49,561 0,109 0,288
1200 | ZINC03831624 -9,410 0,313 -8,400 0,343 -54,602 0,207 | 0,288
1201 | ZINC03950898 -9,260 0,297 -8,800 0,400 -52,459 0,166 | 0,288
1202 | ZINC22065909 -10,520 0,428 -8,100 0,300 -50,805 0,134 | 0,287
1203 | ZINC03776970 -9,750 0,348 -9,100 0,443 -47,555 0,070 0,287
1204 | ZINC04216874 -9,890 0,362 -9,300 0,471 -45,311 0,027 | 0,287
1205 | ZINC04095858 -10,800 0,457 -7,900 0,271 -50,732 0,132 | 0,287
1206 | ZINC13587680 -9,940 0,368 -8,500 0,357 -50,912 0,136 | 0,287
1207 | ZINC03812940 -9,990 0,373 -8,800 0,400 -48,422 0,087 | 0,287
1208 | ZINC03831042 -10,340 0,409 -8,800 0,400 -46,548 0,051 | 0,287
1209 | ZINC03643459 -9,690 0,342 -8,500 0,357 -52,189 0,161 | 0,286
1210 | ZINC00007460 -8,720 0,241 -10,000 0,571 -46,335 0,047 0,286
1211 | ZINC22463220 -8,480 0,216 -7,100 0,157 -68,915 0,486 | 0,286
1212 | ZINC00537748 -10,030 0,377 -8,600 0,371 -49,599 0,110 | 0,286
1213 | ZINC11525628 -9,750 0,348 -8,900 0,414 -48,870 0,096 0,286
1214 | ZINC03938704 -8,450 0,213 -9,700 0,529 -49,924 0,117 0,286
1215 | ZINC03919581 -9,280 0,299 -8,800 0,400 -52,100 0,159 | 0,286
1216 | ZINC03872076 -9,940 0,368 -9,400 0,486 -44,159 0,005 | 0,286
1217 | ZINC03830402 -8,500 0,218 -8,400 0,343 -59,197 0,297 0,286
1218 | ZINC00001763 -8,270 0,194 -10,400 0,629 -45,723 0,035 0,286
1219 | ZINC53006885 -8,440 0,212 -8,800 0,400 -56,572 0,246 | 0,286
1220 | ZINC03993831 -9,000 0,270 -8,700 0,386 -54,314 0,202 | 0,286
1221 | ZINC11592928 -9,220 0,293 -9,600 0,514 -46,520 0,050 0,286
1222 | ZINC15848216 -9,500 0,322 -8,900 0,414 -50,166 0,121 0,286
1223 | ZINC53257919 -9,590 0,331 -9,100 0,443 -48,204 0,083 | 0,286
1224 | ZINC05161047 -8,790 0,248 -9,500 0,500 -49,533 0,109 0,286
1225 | ZINC00538124 -9,470 0,319 -9,200 0,457 -48,100 0,081 | 0,286
1226 | ZINC28701758 -8,350 0,202 -10,200 0,600 -46,667 0,053| 0,285
1227 | ZINC14208575 -8,550 0,223 -7,800 0,257 -63,238 0,375| 0,285
1228 | ZINC03809827 -9,030 0,273 -9,200 0,457 -50,379 0,125 0,285
1229 | ZINC03951740 -7,830 0,148 -9,100 0,443 -57,516 0,264 | 0,285
1230 | ZINC22463332 -9,870 0,360 -8,200 0,314 -53,207 0,180 | 0,285
1231 | ZINC11592930 -9,490 0,321 -9,300 0,471 -47,148 0,063| 0,285
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1232 | ZINC04676386 -8,170 0,184 -8,300 0,329 -61,546 0,342 0,285
1233 | ZINC49841054 -7,460 0,110 -8,100 0,300 -66,806 0,445 0,285
1234 | ZINC03831102 -9,370 0,308 -7,600 0,229 -60,260 0,317 0,285
1235 | ZINC00000342 -8,970 0,267 -10,100 0,586 -44,016 0,002 0,285
1236 | ZINC04216419 -8,310 0,198 -8,600 0,371 -58,568 0,285 0,285
1237 | ZINC72266913 -10,030 0,377 -9,100 0,443 -45,690 0,034 0,285
1238 | ZINC35952535 -10,170 0,391 -9,200 0,457 -44,202 0,005 0,285
1239 | ZINC39297512 -10,310 0,406 -8,100 0,300 -51,532 0,148 0,285
1240 | ZINC04215249 -9,650 0,337 -8,800 0,400 -49,884 0,116 0,284
1241 | ZINC08214687 -7,990 0,165 -9,300 0,471 -55,076 0,217 0,284
1242 | ZINC22943152 -8,440 0,212 -8,800 0,400 -56,340 0,241 0,284
1243 | ZINC04217728 -9,140 0,285 -9,000 0,429 -51,129 0,140 0,284
1244 | ZINC00602799 -9,890 0,362 -9,200 0,457 -45,633 0,033 0,284
1245 | ZINC01530695 -10,420 0,417 -8,800 0,400 -45,736 0,035 0,284
1246 | ZINC30690842 -7,700 0,135 -9,800 0,543 -52,917 0,175 0,284
1247 | ZINC72266838 -8,820 0,251 -8,500 0,357 -56,480 0,244 0,284
1248 | ZINC03820029 -10,740 0,451 -8,700 0,386 -44,746 0,016 0,284
1249 | ZINC03831623 -9,180 0,289 -8,500 0,357 -54,543 0,206 0,284
1250 | ZINC02033588 -8,810 0,250 -9,700 0,529 -47,690 0,073 0,284
1251 | ZINC01490475 -9,600 0,332 -8,600 0,371 -51,554 0,148 0,284
1252 | ZINC43205516 -10,260 0,401 -8,700 0,386 -47,282 0,065 0,284
1253 | ZINC31297732 -7,720 0,137 -8,900 0,414 -59,381 0,300 0,284
1254 | ZINC00600547 -8,480 0,216 -10,000 0,571 -47,219 0,064 0,284
1255 | ZINC84756650 -9,350 0,306 -8,400 0,343 -54,303 0,202 0,284
1256 | ZINC11678102 -8,990 0,269 -9,700 0,529 -46,670 0,053 0,284
1257 | ZINC98214876 -9,030 0,273 -9,700 0,529 -46,455 0,049 0,284
1258 | ZINC03830871 -9,410 0,313 -8,400 0,343 -53,968 0,195 0,284
1259 | ZINC00537996 -9,770 0,350 -8,900 0,414 -48,363 0,086 0,283
1260 | ZINC22447381 -8,620 0,231 -8,400 0,343 -58,177 0,277 0,283
1261 | ZINC31601260 -9,490 0,321 -8,600 0,371 -52,058 0,158 0,283
1262 | ZINC05699073 -9,160 0,287 -9,400 0,486 -47,936 0,078 0,283
1263 | ZINC00537853 -8,830 0,252 -9,800 0,543 -46,757 0,055 0,283
1264 | ZINC59586938 -8,950 0,265 -9,600 0,514 -47,581 0,071 0,283
1265 | ZINC03816292 -9,090 0,279 -9,300 0,471 -49,025 0,099 0,283
1266 | ZINC05513434 -9,830 0,356 -8,400 0,343 -51,673 0,151 0,283
1267 | ZINC13684256 -8,110 0,178 -9,700 0,529 -51,304 0,143 0,283
1268 | ZINC72186735 -10,760 0,453 -8,700 0,386 -44,482 0,011 0,283
1269 | ZINC11616775 -8,900 0,260 -8,700 0,386 -54,388 0,203 0,283
1270 | ZINC04216818 -9,390 0,310 -9,400 0,486 -46,622 0,052 0,283
1271 | ZINC01757652 -8,790 0,248 -9,300 0,471 -50,563 0,129 0,283
1272 | ZINC11592731 -8,590 0,227 -8,900 0,414 -54,538 0,206 0,283
1273 | ZINC84462508 -8,440 0,212 -10,000 0,571 -47,236 0,064 0,283
1274 | ZINC03831174 -9,170 0,288 -9,000 0,429 -50,658 0,131 0,282
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1275 | ZINC00537944 -9,470 0,319 -9,100 0,443 -48,285 0,085 | 0,282
1276 | ZINC03802899 -9,380 0,309 -8,900 0,414 -50,214 0,122 | 0,282
1277 | ZINC03633833 -8,680 0,237 -10,200 0,600 -44,383 0,009 | 0,282
1278 | ZINC00001873 -9,700 0,343 -9,500 0,500 -44,063 0,003 0,282
1279 | ZINC43024000 -8,630 0,232 -8,900 0,414 -54,190 0,199 | 0,282
1280 | ZINC72266906 -9,780 0,351 -8,700 0,386 -49,515 0,109| 0,282
1281 | ZINC00584203 -8,620 0,231 -9,000 0,429 -53,505 0,186 | 0,282
1282 | ZINC13916432 -9,140 0,285 -7,700 0,243 -60,275 0,318 0,282
1283 | ZINC04213781 -10,280 0,403 -8,800 0,400 -46,090 0,042 | 0,282
1284 | ZINC02002237 -8,310 0,198 -8,700 0,386 -57,332 0,261 | 0,282
1285 | ZINC53682947 -10,490 0,425 -8,200 0,314 -49,357 0,106 0,282
1286 | ZINC08143568 -7,500 0,114 -9,300 0,471 -57,246 0,259 | 0,281
1287 | ZINC01532100 -9,700 0,343 -9,300 0,471 -45,453 0,030 | 0,281
1288 | ZINC03938708 -8,560 0,224 -9,000 0,429 -53,728 0,190| 0,281
1289 | ZINC03963010 -10,520 0,428 -8,400 0,343 -47,655 0,072 0,281
1290 | ZINC01567521 -9,610 0,333 -8,400 0,343 -52,509 0,167 | 0,281
1291 | ZINC03821131 -9,150 0,286 -9,000 0,429 -50,551 0,129 | 0,281
1292 | ZINC04097310 -9,210 0,292 -8,400 0,343 -54,637 0,208| 0,281
1293 | ZINC13900201 -9,440 0,316 -9,400 0,486 -46,055 0,041 0,281
1294 | ZINC01554077 -10,200 0,395 -9,000 0,429 -44,919 0,019 | 0,281
1295 | ZINC03830396 -8,590 0,227 -8,500 0,357 -57,196 0,258 | 0,281
1296 | ZINC01482008 -10,390 0,414 -8,900 0,414 -44,636 0,014 0,281
1297 | ZINC02016037 -9,730 0,346 -8,900 0,414 -48,149 0,082 | 0,281
1298 | ZINC00538156 -9,270 0,298 -9,500 0,500 -46,174 0,044 | 0,281
1299 | ZINC23477086 -10,120 0,386 -9,100 0,443 -44,567 0,012 0,281
1300 | ZINC03604385 -9,450 0,317 -8,600 0,371 -51,821 0,153 0,281
1301 | ZINC02019918 -9,630 0,335 -8,600 0,371 -50,841 0,134 | 0,280
1302 | ZINC03873395 -9,140 0,285 -8,800 0,400 -51,983 0,157 | 0,280
1303 | ZINC02020011 -10,260 0,401 -8,900 0,414 -45,247 0,026 0,280
1304 | ZINC00607878 -9,080 0,278 -8,800 0,400 -52,276 0,162 0,280
1305 | ZINC72266810 -8,720 0,241 -6,800 0,114 -68,893 0,485| 0,280
1306 | ZINC04214152 -10,630 0,439 -7,900 0,271 -50,597 0,130 | 0,280
1307 | ZINC03943279 -6,620 0,023 -8,000 0,286 -71,287 0,532 0,280
1308 | ZINC84758235 -8,750 0,244 -9,200 0,457 -51,080 0,139 | 0,280
1309 | ZINC23118517 -10,040 0,378 -9,000 0,429 -45,645 0,033 | 0,280
1310 | ZINC31495028 -9,990 0,373 -9,000 0,429 -45,898 0,038 0,280
1311 | ZINC03812548 -9,450 0,317 -9,100 0,443 -48,029 0,080 | 0,280
1312 | ZINC00608085 -10,470 0,423 -8,900 0,414 -44,047 0,002 | 0,280
1313 | ZINC04217305 -9,590 0,331 -9,500 0,500 -44,314 0,008 | 0,280
1314 | ZINC03977764 -8,700 0,239 -8,500 0,357 -56,420 0,243 0,280
1315 | ZINC85537008 -10,610 0,437 -7,900 0,271 -50,617 0,130| 0,280
1316 | ZINC00900673 -8,750 0,244 -9,700 0,529 -47,319 0,066 | 0,280
1317 | ZINC08552266 -8,760 0,245 -9,300 0,471 -50,205 0,122 | 0,279
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1318 | ZINC01908051 -8,980 0,268 -9,200 0,457 -49,745 0,113 0,279
1319 | ZINC04212184 -9,540 0,326 -9,500 0,500 -44,547 0,012 0,279
1320 | ZINC04773670 -10,650 0,441 -8,700 0,386 -44,481 0,011 0,279
1321 | ZINC19368884 -10,080 0,382 -8,500 0,357 -48,988 0,098 0,279
1322 | ZINC84759446 -8,520 0,220 -8,900 0,414 -54,370 0,203 0,279
1323 | ZINC84759251 -9,920 0,366 -8,200 0,314 -52,031 0,157 0,279
1324 | ZINC00538159 -10,030 0,377 -8,600 0,371 -48,476 0,088 0,279
1325 | ZINC21992076 -9,750 0,348 -8,300 0,329 -52,175 0,160 0,279
1326 | ZINC11616581 -9,530 0,325 -9,500 0,500 -44,523 0,012 0,279
1327 | ZINC22943158 -9,210 0,292 -8,000 0,286 -57,255 0,259 0,279
1328 | ZINC04213738 -8,940 0,264 -9,100 0,443 -50,598 0,130 0,279
1329 | ZINC95565133 -10,220 0,397 -8,600 0,371 -47,400 0,067 0,279
1330 | ZINC01841488 -10,120 0,386 -9,000 0,429 -44,985 0,021 0,278
1331 | ZINC03930629 -8,340 0,201 -9,200 0,457 -53,011 0,177 0,278
1332 | ZINC04214668 -9,130 0,283 -9,500 0,500 -46,580 0,052 0,278
1333 | ZINC03830429 -8,400 0,208 -8,100 0,300 -60,755 0,327 0,278
1334 | ZINC03830394 -8,630 0,232 -8,800 0,400 -54,372 0,203 0,278
1335 | ZINC03831041 -10,320 0,407 -8,800 0,400 -45,313 0,027 0,278
1336 | ZINC01537480 -9,160 0,287 -9,600 0,514 -45,616 0,033 0,278
1337 | ZINC03916214 -7,910 0,157 -8,700 0,386 -58,863 0,290 0,278
1338 | ZINC04214135 -9,970 0,371 -8,700 0,386 -47,849 0,076 0,278
1339 | ZINC01999500 -8,090 0,175 -9,800 0,543 -49,799 0,114 0,277
1340 | ZINC36487260 -9,470 0,319 -8,400 0,343 -52,697 0,170 0,277
1341 | ZINC06716700 -8,100 0,177 -9,200 0,457 -54,123 0,198 0,277
1342 | ZINC03830461 -9,490 0,321 -8,900 0,414 -48,858 0,096 0,277
1343 | ZINC00537772 -9,470 0,319 -9,400 0,486 -45,273 0,026 0,277
1344 | ZINC03784120 -9,990 0,373 -8,400 0,343 -49,845 0,115 0,277
1345 | ZINC01530909 -10,640 0,440 -8,700 0,386 -44,163 0,005 0,277
1346 | ZINC01489478 -9,110 0,281 -9,600 0,514 -45,715 0,035 0,277
1347 | ZINC04824235 -9,610 0,333 -8,200 0,314 -53,334 0,183 0,277
1348 | ZINC38655326 -9,980 0,372 -8,900 0,414 -46,193 0,044 0,277
1349 | ZINC03779694 -8,800 0,249 -9,600 0,514 -47,340 0,066 0,277
1350 | ZINC08101149 -10,840 0,461 -8,500 0,357 -44,523 0,012 0,277
1351 | ZINC03830847 -8,450 0,213 -10,300 0,614 -44,057 0,003 0,277
1352 | ZINC95564686 -9,980 0,372 -9,000 0,429 -45,434 0,029 0,277
1353 | ZINC72266916 -9,230 0,294 -8,800 0,400 -50,832 0,134 0,276
1354 | ZINC64527030 -8,890 0,259 -8,800 0,400 -52,643 0,169 0,276
1355 | ZINC85537061 -10,660 0,442 -7,800 0,257 -50,536 0,128 0,276
1356 | ZINC19364228 -10,400 0,415 -8,700 0,386 -45,288 0,026 0,276
1357 | ZINC01846218 -9,680 0,341 -9,100 0,443 -46,191 0,044 0,276
1358 | ZINC70466416 -8,810 0,250 -8,700 0,386 -53,778 0,191 0,276
1359 | ZINC03805768 -9,380 0,309 -7,900 0,271 -56,613 0,247 0,276
1360 | ZINC03882239 -9,780 0,351 -8,500 0,357 -50,052 0,119 0,276
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1361 | ZINC68153186 -9,000 0,270 -9,700 0,529 -45,393 0,028| 0,276
1362 | ZINC01545064 -8,350 0,202 -9,300 0,471 -51,804 0,153 | 0,276
1363 | ZINC01846320 -9,290 0,300 -9,200 0,457 -47,513 0,070 | 0,276
1364 | ZINC22032147 -8,170 0,184 -7,600 0,229 -65,253 0,414 0,276
1365 | ZINC19632700 -8,920 0,262 -9,500 0,500 -47,277 0,065| 0,276
1366 | ZINC03871889 -9,550 0,327 -8,900 0,414 -48,319 0,085 | 0,276
1367 | ZINC03871023 -10,390 0,414 -8,400 0,343 -47,505 0,070 | 0,276
1368 | ZINC11592929 -9,340 0,305 -9,300 0,471 -46,493 0,050 0,276
1369 | ZINC19801842 -8,240 0,191 -8,400 0,343 -58,979 0,293| 0,275
1370 | ZINC04215115 -9,180 0,289 -8,400 0,343 -53,940 0,195| 0,275
1371 | ZINC03830847 -8,460 0,214 -10,200 0,600 -44,552 0,012 0,275
1372 | ZINC01547848 -9,490 0,321 -8,900 0,414 -48,604 0,091 0,275
1373 | ZINC36486826 -9,160 0,287 -8,300 0,329 -54,740 0,210| 0,275
1374 | ZINC03830385 -8,480 0,216 -9,800 0,543 -47,331 0,066 | 0,275
1375 | ZINC28241301 -8,760 0,245 -8,800 0,400 -53,172 0,180 0,275
1376 | ZINC03830426 -7,270 0,090 -8,400 0,343 -64,074 0,392 | 0,275
1377 | ZINC00587097 -9,900 0,363 -8,700 0,386 -47,799 0,075| 0,275
1378 | ZINC56897575 -9,510 0,323 -9,300 0,471 -45,469 0,030 | 0,275
1379 | ZINC00608139 -8,960 0,266 -9,800 0,543 -44,727 0,016 | 0,275
1380 | ZINC72266921 -6,830 0,045 -7,800 0,257 -70,805 0,522 | 0,275
1381 | ZINC03811327 -10,200 0,395 -8,700 0,386 -46,177 0,044 | 0,275
1382 | ZINC03830328 -9,270 0,298 -9,000 0,429 -48,931 0,097 0,275
1383 | ZINC01850377 -9,330 0,304 -9,600 0,514 -44,189 0,005| 0,275
1384 | ZINC14300255 -8,910 0,261 -8,600 0,371 -53,780 0,191 0,275
1385 | ZINC02559943 -9,280 0,299 -9,500 0,500 -45,173 0,024 0,274
1386 | ZINC04213537 -9,350 0,306 -8,200 0,314 -54,353 0,203 0,274
1387 | ZINC04214414 -8,490 0,217 -7,900 0,271 -61,154 0,335 0,274
1388 | ZINC13984697 -10,320 0,407 -7,200 0,171 -56,521 0,245 | 0,274
1389 | ZINC03830445 -8,130 0,180 -7,800 0,257 -63,794 0,386 0,274
1390 | ZINC00608150 -9,360 0,307 -9,500 0,500 -44,723 0,015 0,274
1391 | ZINC04214307 -8,200 0,187 -8,300 0,329 -59,734 0,307 | 0,274
1392 | ZINC04214717 -9,980 0,372 -8,900 0,414 -45,803 0,036 | 0,274
1393 | ZINC01849911 -8,700 0,239 -9,900 0,557 -45,283 0,026 0,274
1394 | ZINC84489132 -9,500 0,322 -9,400 0,486 -44,683 0,015 | 0,274
1395 | ZINC38609782 -9,410 0,313 -9,100 0,443 -47,367 0,067 | 0,274
1396 | ZINC72266848 -9,260 0,297 -7,100 0,157 -62,839 0,368 0,274
1397 | ZINC13831130 -7,960 0,162 -9,500 0,500 -52,140 0,160 | 0,274
1398 | ZINC33649607 -8,820 0,251 -8,600 0,371 -54,150 0,199 | 0,274
1399 | ZINC04217561 -9,240 0,295 -8,800 0,400 -50,429 0,126 | 0,274
1400 | ZINC43100953 -8,310 0,198 -9,900 0,557 -47,303 0,066 0,274
1401 | ZINC04102194 -8,900 0,260 -7,400 0,200 -62,526 0,361 | 0,274
1402 | ZINC38139973 -9,090 0,279 -8,900 0,414 -50,483 0,127 | 0,274
1403 | ZINC20444132 -9,790 0,352 -8,900 0,414 -46,740 0,055 | 0,274
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1404 | ZINC02021295 -10,140 0,388 -8,900 0,414 -44,862 0,018 0,274
1405 | ZINC85537073 -6,480 0,008 -7,600 0,229 -73,958 0,584 0,273
1406 | ZINC01538600 -7,950 0,161 -9,400 0,486 -52,870 0,174 0,273
1407 | ZINC03831437 -10,420 0,417 -8,500 0,357 -46,281 0,046 0,273
1408 | ZINC13831810 -9,850 0,358 -9,000 0,429 -45,642 0,033 0,273
1409 | ZINC00537860 -9,220 0,293 -8,700 0,386 -51,202 0,141 0,273
1410 | ZINC00538152 -8,090 0,175 -10,400 0,629 -44,709 0,015 0,273
1411 | ZINC03831153 -10,060 0,380 -8,400 0,343 -48,878 0,096 0,273
1412 | ZINC38192493 -9,270 0,298 -8,400 0,343 -53,089 0,178 0,273
1413 | ZINC03830423 -8,050 0,171 -8,100 0,300 -61,791 0,347 0,273
1414 | ZINC95641922 -9,830 0,356 -8,800 0,400 -47,114 0,062 0,273
1415 | ZINC21984082 -8,670 0,236 -9,000 0,429 -51,808 0,153 0,272
1416 | ZINC01915509 -10,980 0,476 -8,000 0,286 -46,802 0,056 0,272
1417 | ZINC00538483 -9,290 0,300 -9,200 0,457 -47,004 0,060 0,272
1418 | ZINC19362721 -9,610 0,333 -8,700 0,386 -48,962 0,098 0,272
1419 | ZINC59587009 -7,500 0,114 -9,600 0,514 -53,588 0,188 0,272
1420 | ZINC30691542 -9,670 0,340 -8,700 0,386 -48,603 0,091 0,272
1421 | ZINC01539347 -9,560 0,328 -9,100 0,443 -46,238 0,045 0,272
1422 | ZINC03795937 -10,910 0,468 -8,300 0,329 -44,891 0,019 0,272
1423 | ZINC03830820 -9,930 0,367 -8,600 0,371 -47,918 0,078 0,272
1424 | ZINC26573040 -9,240 0,295 -8,700 0,386 -50,870 0,135 0,272
1425 | ZINC00597379 -9,720 0,345 -8,300 0,329 -51,244 0,142 0,272
1426 | ZINC21289577 -8,300 0,197 -9,000 0,429 -53,667 0,189 0,272
1427 | ZINC00527386 -9,700 0,343 -9,300 0,471 -43,956 0,001 0,272
1428 | ZINC11616841 -9,670 0,340 -9,300 0,471 -44,101 0,003 0,271
1429 | ZINC13125756 -8,470 0,215 -8,800 0,400 -54,177 0,199 0,271
1430 | ZINC00607950 -9,250 0,296 -9,000 0,429 -48,527 0,089 0,271
1431 | ZINC72266837 -8,600 0,228 -8,300 0,329 -57,141 0,257 0,271
1432 | ZINC15848224 -10,020 0,376 -8,700 0,386 -46,611 0,052 0,271
1433 | ZINC43203642 -9,480 0,320 -9,400 0,486 -44,340 0,008 0,271
1434 | ZINC00538243 -8,380 0,206 -9,900 0,557 -46,486 0,050 0,271
1435 | ZINC43197676 -9,550 0,327 -9,000 0,429 -46,847 0,057 0,271
1436 | ZINC04214827 -9,780 0,351 -9,000 0,429 -45,603 0,033 0,271
1437 | ZINC68151111 -9,140 0,285 -7,800 0,257 -57,842 0,270 0,271
1438 | ZINC08144430 -7,880 0,154 -9,000 0,429 -55,752 0,230 0,271
1439 | ZINC11676975 -8,840 0,253 -8,200 0,314 -56,476 0,244 0,271
1440 | ZINC01530586 -8,360 0,204 -9,000 0,429 -53,159 0,179 0,271
1441 | ZINC56897520 -9,000 0,270 -8,900 0,414 -50,439 0,127 0,270
1442 | ZINC82125620 -8,520 0,220 -8,900 0,414 -53,002 0,176 0,270
1443 | ZINC04212371 -8,560 0,224 -7,700 0,243 -61,609 0,344 0,270
1444 | ZINC01999501 -7,810 0,146 -9,700 0,529 -50,910 0,136 0,270
1445 | ZINC01543181 -9,900 0,363 -8,500 0,357 -48,557 0,090 0,270
1446 | ZINC01545034 -9,800 0,353 -8,700 0,386 -47,617 0,072 0,270
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1447 | ZINC00538069 -10,410 0,416 -8,200 0,314 -48,029 0,080 | 0,270
1448 | ZINC03977803 -7,180 0,081 -9,400 0,486 -56,459 0,244 | 0,270
1449 | ZINC43450326 -9,240 0,295 -8,400 0,343 -52,797 0,172 | 0,270
1450 | ZINC05374509 -9,300 0,301 -8,300 0,329 -53,208 0,180 0,270
1451 | ZINC03830582 -9,510 0,323 -8,200 0,314 -52,816 0,173| 0,270
1452 | ZINC84489131 -9,810 0,354 -9,000 0,429 -45,315 0,027 | 0,270
1453 | ZINC59587047 -9,840 0,357 -8,700 0,386 -47,358 0,067 | 0,270
1454 | ZINC04215067 -9,950 0,369 -8,700 0,386 -46,770 0,055 0,270
1455 | ZINC13883251 -8,850 0,254 -9,000 0,429 -50,434 0,126 | 0,270
1456 | ZINC11592641 -8,660 0,235 -9,400 0,486 -48,500 0,089 | 0,270
1457 | ZINC26892447 -8,320 0,199 -9,300 0,471 -51,049 0,138 0,270
1458 | ZINC03830399 -8,630 0,232 -8,600 0,371 -54,518 0,206 | 0,270
1459 | ZINC01481885 -8,180 0,185 -9,500 0,500 -50,304 0,124 | 0,270
1460 | ZINC72266809 -9,080 0,278 -6,700 0,100 -66,068 0,430 | 0,270
1461 | ZINC00005042 -8,640 0,233 -9,900 0,557 -44,884 0,019 0,269
1462 | ZINC43772267 -8,970 0,267 -8,600 0,371 -52,668 0,170 | 0,269
1463 | ZINC37869058 -8,810 0,250 -8,300 0,329 -55,691 0,229 | 0,269
1464 | ZINC03807298 -7,510 0,115 -9,400 0,486 -54,537 0,206 | 0,269
1465 | ZINC35395414 -9,560 0,328 -8,800 0,400 -47,985 0,079 | 0,269
1466 | ZINC14128264 -9,070 0,277 -7,700 0,243 -58,681 0,287 | 0,269
1467 | ZINC03830505 -9,040 0,274 -8,500 0,357 -52,949 0,175| 0,269
1468 | ZINC00537822 -9,020 0,272 -9,600 0,514 -44,959 0,020 0,269
1469 | ZINC04213008 -9,580 0,330 -8,700 0,386 -48,580 0,090 | 0,269
1470 | ZINC12503277 -10,120 0,386 -8,400 0,343 -47,897 0,077 | 0,269
1471 | ZINC03830872 -8,750 0,244 -7,900 0,271 -58,860 0,290 0,269
1472 | ZINC01583682 -10,140 0,388 -8,900 0,414 -44,080 0,003 0,269
1473 | ZINC03872668 -10,000 0,374 -7,700 0,243 -53,643 0,189 | 0,269
1474 | ZINC01545445 -10,720 0,449 -8,000 0,286 -47,567 0,071 0,268
1475 | ZINC03797383 -8,410 0,209 -9,900 0,557 -45,943 0,039 0,268
1476 | ZINC19366479 -10,010 0,375 -8,600 0,371 -46,921 0,058 0,268
1477 | ZINC19632614 -8,630 0,232 -8,700 0,386 -53,558 0,187 | 0,268
1478 | ZINC49833385 -9,730 0,346 -7,000 0,143 -60,171 0,316 | 0,268
1479 | ZINC00537780 -9,550 0,327 -8,900 0,414 -47,157 0,063 0,268
1480 | ZINC04217603 -7,340 0,098 -8,700 0,386 -60,424 0,321 0,268
1481 | ZINC01541366 -8,920 0,262 -9,000 0,429 -49,771 0,114 | 0,268
1482 | ZINC00523926 -9,030 0,273 -9,700 0,529 -44,019 0,002 0,268
1483 | ZINC01481940 -9,930 0,367 -8,900 0,414 -45,062 0,022 | 0,268
1484 | ZINC22463111 -9,480 0,320 -8,600 0,371 -49,667 0,112 | 0,268
1485 | ZINC04213144 -8,770 0,246 -8,600 0,371 -53,447 0,185 0,268
1486 | ZINC42893657 -9,260 0,297 -9,000 0,429 -47,887 0,077 0,268
1487 | ZINC01842766 -9,270 0,298 -9,300 0,471 -45,623 0,033 | 0,267
1488 | ZINC04215260 -9,230 0,294 -9,200 0,457 -46,570 0,051 | 0,267
1489 | ZINC03920549 -9,410 0,313 -8,000 0,286 -54,427 0,204 | 0,267
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1490 | ZINC04215257 -8,060 0,172 -8,200 0,314 -60,166 0,316 0,267
1491 | ZINC28957444 -6,920 0,054 -9,200 0,457 -58,900 0,291 0,267
1492 | ZINC01914641 -7,790 0,144 -8,600 0,371 -58,659 0,286 0,267
1493 | ZINC03938482 -8,980 0,268 -8,400 0,343 -53,750 0,191 0,267
1494 | ZINC30690847 -7,290 0,092 -9,600 0,514 -53,958 0,195 0,267
1495 | ZINC04198841 -9,640 0,336 -8,500 0,357 -49,484 0,108 0,267
1496 | ZINC11616774 -8,420 0,210 -8,400 0,343 -56,736 0,249 0,267
1497 | ZINC26384924 -9,350 0,306 -7,700 0,243 -56,909 0,252 0,267
1498 | ZINC00523925 -8,860 0,255 -9,700 0,529 -44,814 0,017 0,267
1499 | ZINC08214574 -8,900 0,260 -8,300 0,329 -54,873 0,213 0,267
1500 | ZINC05139696 -9,910 0,364 -8,700 0,386 -46,535 0,051 0,267
1501 | ZINC84756647 -8,820 0,251 -8,700 0,386 -52,347 0,164 0,267
1502 | ZINC09302280 -9,820 0,355 -8,600 0,371 -47,734 0,074 0,267
1503 | ZINC04019705 -7,370 0,101 -8,800 0,400 -59,354 0,300 0,267
1504 | ZINC31284167 -10,070 0,381 -8,300 0,329 -48,551 0,090 0,267
1505 | ZINC03802417 -8,920 0,262 -9,500 0,500 -45,864 0,038 0,266
1506 | ZINC01488870 -8,250 0,192 -9,600 0,514 -48,691 0,093 0,266
1507 | ZINC00523926 -8,930 0,263 -9,700 0,529 -44,295 0,007 0,266
1508 | ZINC01530585 -8,150 0,182 -8,600 0,371 -56,519 0,245 0,266
1509 | ZINC31297724 -7,770 0,142 -8,500 0,357 -59,284 0,298 0,266
1510 | ZINC18710082 -8,450 0,213 -9,400 0,486 -49,013 0,099 0,266
1511 | ZINC05632016 -9,770 0,350 -8,500 0,357 -48,572 0,090 0,266
1512 | ZINC03830421 -7,890 0,155 -8,300 0,329 -60,086 0,314 0,266
1513 | ZINC22462888 -10,040 0,378 -8,700 0,386 -45,609 0,033 0,265
1514 | ZINC00538544 -9,190 0,290 -8,100 0,300 -54,541 0,206 0,265
1515 | ZINC03875531 -10,400 0,415 -7,400 0,200 -53,205 0,180 0,265
1516 | ZINC33872443 -9,570 0,329 -8,700 0,386 -48,081 0,081 0,265
1517 | ZINC00608025 -9,290 0,300 -9,100 0,443 -46,605 0,052 0,265
1518 | ZINC82117893 -8,030 0,169 -6,600 0,086 -71,705 0,540 0,265
1519 | ZINC13883249 -8,710 0,240 -8,800 0,400 -51,887 0,155 0,265
1520 | ZINC02038733 -10,030 0,377 -8,900 0,414 -44,085 0,003 0,265
1521 | ZINC03805079 -9,520 0,324 -8,900 0,414 -46,806 0,056 0,265
1522 | ZINC03831172 -8,880 0,258 -8,900 0,414 -50,216 0,122 0,265
1523 | ZINC71754993 -10,050 0,379 -8,700 0,386 -45,409 0,029 0,265
1524 | ZINC00601312 -9,920 0,366 -8,900 0,414 -44,614 0,013 0,264
1525 | ZINC04214064 -9,340 0,305 -8,900 0,414 -47,709 0,073 0,264
1526 | ZINC01482019 -9,280 0,299 -9,400 0,486 -44,352 0,008 0,264
1527 | ZINC02033590 -8,500 0,218 -9,300 0,471 -49,243 0,103 0,264
1528 | ZINC04213334 -9,250 0,296 -8,800 0,400 -48,899 0,097 0,264
1529 | ZINC31297727 -7,450 0,109 -8,800 0,400 -58,509 0,283 0,264
1530 | ZINC03824921 -8,560 0,224 -8,800 0,400 -52,565 0,168 0,264
1531 | ZINC59586748 -9,310 0,302 -9,400 0,486 -44,120 0,004 0,264
1532 | ZINC84758639 -9,950 0,369 -7,500 0,214 -54,657 0,209 0,264
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1533 | ZINC33971176 -8,330 0,200 -8,900 0,414 -53,022 0,177 | 0,264
1534 | ZINC33940852 -9,280 0,299 -9,000 0,429 -47,209 0,064 | 0,264
1535 | ZINC00608223 -8,740 0,243 -9,500 0,500 -46,410 0,048 | 0,264
1536 | ZINC85540329 -6,960 0,058 -7,200 0,171 -72,791 0,561 0,264
1537 | ZINC08214598 -8,060 0,172 -8,500 0,357 -57,355 0,261 | 0,263
1538 | ZINC04217610 -9,040 0,274 -7,700 0,243 -57,995 0,273| 0,263
1539 | ZINC00586739 -9,920 0,366 -8,200 0,314 -49,601 0,110 | 0,263
1540 | ZINC34853956 -8,730 0,242 -9,100 0,443 -49,343 0,105 0,263
1541 | ZINC00608014 -9,170 0,288 -9,300 0,471 -45,516 0,031| 0,263
1542 | ZINC00608172 -8,900 0,260 -9,000 0,429 -49,162 0,102 | 0,263
1543 | ZINC00596925 -9,850 0,358 -9,000 0,429 -44,080 0,003 0,263
1544 | ZINC32709485 -8,680 0,237 -9,000 0,429 -50,328 0,124 | 0,263
1545 | ZINC01481982 -8,680 0,237 -9,700 0,529 -45,136 0,023| 0,263
1546 | ZINC22446685 -10,240 0,399 -7,900 0,271 -50,022 0,118 | 0,263
1547 | ZINC72283740 -7,890 0,155 -8,000 0,286 -61,842 0,348 0,263
1548 | ZINC04216287 -8,980 0,268 -9,400 0,486 -45,723 0,035| 0,263
1549 | ZINC11677432 -8,560 0,224 -9,300 0,471 -48,687 0,093 | 0,263
1550 | ZINC00602486 -9,020 0,272 -9,100 0,443 -47,687 0,073| 0,263
1551 | ZINC03775162 -9,610 0,333 -8,900 0,414 -46,001 0,040 | 0,263
1552 | ZINC00596929 -8,410 0,209 -9,100 0,443 -50,925 0,136 | 0,263
1553 | ZINC01530732 -8,610 0,229 -9,800 0,543 -44,685 0,015| 0,262
1554 | ZINC03920719 -8,870 0,256 -9,000 0,429 -49,173 0,102 0,262
1555 | ZINC19632696 -8,930 0,263 -9,300 0,471 -46,646 0,053| 0,262
1556 | ZINC30691771 -9,760 0,349 -8,100 0,300 -51,026 0,138 | 0,262
1557 | ZINC95564729 -9,400 0,312 -8,700 0,386 -48,520 0,089 0,262
1558 | ZINC00538186 -10,170 0,391 -8,300 0,329 -47,343 0,066 0,262
1559 | ZINC85537127 -8,140 0,181 -7,500 0,214 -64,069 0,391 0,262
1560 | ZINC38941844 -9,570 0,329 -8,400 0,343 -49,800 0,114 | 0,262
1561 | ZINC21297660 -8,420 0,210 -8,400 0,343 -55,945 0,234 0,262
1562 | ZINC43450324 -8,840 0,253 -8,500 0,357 -52,963 0,176 0,262
1563 | ZINC22463243 -9,950 0,369 -8,900 0,414 -44,083 0,003| 0,262
1564 | ZINC21983537 -9,920 0,366 -8,900 0,414 -44,216 0,006 | 0,262
1565 | ZINC00538026 -8,960 0,266 -9,500 0,500 -44,934 0,020 0,262
1566 | ZINC26892453 -8,710 0,240 -9,000 0,429 -49,933 0,117 | 0,262
1567 | ZINC30691661 -8,640 0,233 -9,600 0,514 -45,897 0,038 | 0,262
1568 | ZINC01849659 -9,990 0,373 -8,800 0,400 -44,563 0,012 0,262
1569 | ZINC01489430 -9,310 0,302 -8,700 0,386 -48,919 0,097 | 0,262
1570 | ZINC03793091 -8,770 0,246 -8,900 0,414 -50,326 0,124 | 0,262
1571 | ZINC22463265 -8,900 0,260 -8,500 0,357 -52,571 0,168 | 0,262
1572 | ZINC23118511 -9,950 0,369 -8,700 0,386 -45,464 0,030 0,261
1573 | ZINC04215990 -7,930 0,159 -8,300 0,329 -59,194 0,297 | 0,261
1574 | ZINC00608024 -9,030 0,273 -9,500 0,500 -44,494 0,011 0,261
1575 | ZINC49832995 -7,380 0,102 -9,200 0,457 -55,493 0,225| 0,261
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1576 | ZINC04215523 -9,290 0,300 -7,100 0,157 -60,714 0,326 0,261
1577 | ZINC02019965 -9,660 0,339 -9,100 0,443 -44,025 0,002 0,261
1578 | ZINC59586755 -10,190 0,394 -8,600 0,371 -44,845 0,018 0,261
1579 | ZINC03831483 -8,510 0,219 -9,600 0,514 -46,448 0,049 0,261
1580 | ZINC02558051 -9,060 0,276 -9,500 0,500 -44,243 0,006 0,261
1581 | ZINC13884221 -8,480 0,216 -9,600 0,514 -46,588 0,052 0,261
1582 | ZINC03800475 -9,740 0,347 -8,200 0,314 -50,142 0,121 0,261
1583 | ZINC31561759 -8,560 0,224 -9,000 0,429 -50,554 0,129 0,261
1584 | ZINC01996117 -9,330 0,304 -9,100 0,443 -45,692 0,034 0,260
1585 | ZINC31601255 -8,880 0,258 -8,700 0,386 -51,020 0,138 0,260
1586 | ZINC03918453 -8,610 0,229 -9,100 0,443 -49,515 0,109 0,260
1587 | ZINC04214489 -8,930 0,263 -9,500 0,500 -44,856 0,018 0,260
1588 | ZINC18456286 -7,990 0,165 -8,600 0,371 -56,481 0,244 0,260
1589 | ZINC27090461 -8,210 0,188 -9,000 0,429 -52,365 0,164 0,260
1590 | ZINC03874963 -8,680 0,237 -8,700 0,386 -52,035 0,158 0,260
1591 | ZINC06013444 -9,420 0,314 -8,100 0,300 -52,492 0,166 0,260
1592 | ZINC00000722 -10,040 0,378 -8,700 0,386 -44,760 0,016 0,260
1593 | ZINC01537619 -9,090 0,279 -9,000 0,429 -47,607 0,072 0,260
1594 | ZINC59697694 -7,090 0,072 -9,000 0,429 -58,292 0,279 0,260
1595 | ZINC36520252 -8,890 0,259 -9,000 0,429 -48,667 0,092 0,260
1596 | ZINC85540328 -6,720 0,033 -7,100 0,157 -74,222 0,589 0,260
1597 | ZINC30727788 -11,170 0,495 -7,900 0,271 -44,529 0,012 0,259
1598 | ZINC04217575 -8,640 0,233 -9,000 0,429 -49,960 0,117 0,259
1599 | ZINC38945666 -7,770 0,142 -8,100 0,300 -61,219 0,336 0,259
1600 | ZINC01530788 -8,300 0,197 -9,200 0,457 -50,298 0,124 0,259
1601 | ZINC11681591 -8,990 0,269 -8,500 0,357 -51,757 0,152 0,259
1602 | ZINC04212175 -8,250 0,192 -8,000 0,286 -59,382 0,300 0,259
1603 | ZINC03775281 -8,960 0,266 -8,900 0,414 -48,971 0,098 0,259
1604 | ZINC31297954 -9,300 0,301 -8,900 0,414 -47,151 0,063 0,259
1605 | ZINC03873399 -8,830 0,252 -8,700 0,386 -51,108 0,140 0,259
1606 | ZINC01846111 -8,660 0,235 -9,200 0,457 -48,332 0,086 0,259
1607 | ZINC03830351 -9,350 0,306 -7,700 0,243 -55,660 0,228 0,259
1608 | ZINC08214507 -10,190 0,394 -7,500 0,214 -52,640 0,169 0,259
1609 | ZINC03797401 -8,630 0,232 -8,900 0,414 -50,674 0,131 0,259
1610 | ZINC00006152 -9,490 0,321 -8,700 0,386 -47,544 0,070 0,259
1611 | ZINC04217732 -9,490 0,321 -8,400 0,343 -49,737 0,113 0,259
1612 | ZINC43197674 -9,480 0,320 -9,100 0,443 -44,639 0,014 0,259
1613 | ZINC31540242 -9,250 0,296 -9,100 0,443 -45,838 0,037 0,259
1614 | ZINC01533706 -8,570 0,225 -8,600 0,371 -53,144 0,179 0,259
1615 | ZINC05784191 -9,720 0,345 -8,800 0,400 -45,520 0,031 0,259
1616 | ZINC11592733 -9,370 0,308 -8,300 0,329 -51,061 0,139 0,259
1617 | ZINC35836133 -8,860 0,255 -8,700 0,386 -50,844 0,134 0,259
1618 | ZINC31284338 -9,620 0,334 -8,400 0,343 -48,984 0,098 0,258
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1619 | ZINC03873295 -9,180 0,289 -8,900 0,414 -47,657 0,072 | 0,258
1620 | ZINC03830424 -8,320 0,199 -7,700 0,243 -61,063 0,333| 0,258
1621 | ZINC72266794 -7,290 0,092 -7,900 0,271 -65,096 0,411 0,258
1622 | ZINC14175498 -7,610 0,126 -8,500 0,357 -58,968 0,292 0,258
1623 | ZINC01547346 -7,420 0,106 -10,000 0,571 -48,947 0,098 | 0,258
1624 | ZINC59586678 -9,320 0,303 -8,700 0,386 -48,339 0,086 | 0,258
1625 | ZINC04213867 -8,550 0,223 -9,400 0,486 -47,285 0,065 | 0,258
1626 | ZINC03779887 -9,380 0,309 -9,100 0,443 -45,042 0,022 0,258
1627 | ZINC03830752 -9,460 0,318 -8,900 0,414 -46,083 0,042 | 0,258
1628 | ZINC01485983 -8,450 0,213 -8,700 0,386 -52,950 0,175| 0,258
1629 | ZINC03798387 -9,610 0,333 -8,400 0,343 -48,952 0,098 0,258
1630 | ZINC03798537 -9,510 0,323 -8,400 0,343 -49,481 0,108| 0,258
1631 | ZINC00607853 -8,660 0,235 -8,500 0,357 -53,281 0,182 | 0,258
1632 | ZINC19367492 -10,080 0,382 -8,700 0,386 -44,215 0,006 | 0,258
1633 | ZINC04215916 -9,920 0,366 -8,400 0,343 -47,268 0,065 0,258
1634 | ZINC01842993 -8,650 0,234 -8,700 0,386 -51,841 0,154 | 0,258
1635 | ZINC03830863 -9,170 0,288 -9,100 0,443 -46,117 0,043| 0,258
1636 | ZINC22851029 -8,440 0,212 -8,500 0,357 -54,423 0,204 | 0,258
1637 | ZINC06199094 -8,080 0,174 -9,300 0,471 -50,465 0,127 | 0,258
1638 | ZINC19632891 -9,800 0,353 -8,800 0,400 -44,948 0,020| 0,258
1639 | ZINC53683271 -11,400 0,519 -7,400 0,200 -46,681 0,054 | 0,258
1640 | ZINC03925617 -9,850 0,358 -7,800 0,257 -52,022 0,157 0,258
1641 | ZINC17042238 -10,340 0,409 -8,400 0,343 -44,985 0,021| 0,258
1642 | ZINC01846466 -8,660 0,235 -8,900 0,414 -50,280 0,123 | 0,257
1643 | ZINC03989268 -7,600 0,125 -7,900 0,271 -63,284 0,376 0,257
1644 | ZINC01481958 -7,820 0,147 -9,500 0,500 -50,326 0,124 0,257
1645 | ZINC03830815 -9,590 0,331 -8,500 0,357 -48,215 0,083 | 0,257
1646 | ZINC02021499 -10,430 0,418 -8,300 0,329 -45,196 0,025 | 0,257
1647 | ZINC03806120 -9,720 0,345 -8,900 0,414 -44,566 0,012 0,257
1648 | ZINC31297957 -9,200 0,291 -8,800 0,400 -48,043 0,080 0,257
1649 | ZINC00602803 -8,730 0,242 -8,600 0,371 -51,988 0,157 | 0,257
1650 | ZINC31702482 -9,260 0,297 -8,500 0,357 -49,889 0,116 | 0,257
1651 | ZINC03800980 -9,850 0,358 -8,700 0,386 -45,258 0,026 0,257
1652 | ZINC00538362 -10,080 0,382 -8,400 0,343 -46,233 0,045 | 0,257
1653 | ZINC03875842 -10,000 0,374 -8,500 0,357 -45,923 0,039 | 0,257
1654 | ZINC04098512 -6,690 0,030 -9,500 0,500 -56,187 0,238 0,256
1655 | ZINC03874192 -9,410 0,313 -7,400 0,200 -57,088 0,256 | 0,256
1656 | ZINC00597817 -9,300 0,301 -9,100 0,443 -45,159 0,024 | 0,256
1657 | ZINC08214445 -7,620 0,127 -7,700 0,243 -64,419 0,398 0,256
1658 | ZINC03993530 -8,650 0,234 -8,300 0,329 -54,501 0,205 0,256
1659 | ZINC03830433 -7,410 0,105 -8,500 0,357 -59,648 0,306 | 0,256
1660 | ZINC08214592 -9,130 0,283 -7,700 0,243 -56,325 0,241 0,256
1661 | ZINC03831562 -8,610 0,229 -8,700 0,386 -51,728 0,152 | 0,256
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1662 | ZINC04214305 -10,030 0,377 -8,100 0,300 -48,541 0,090 0,256
1663 | ZINC18456284 -7,150 0,078 -8,800 0,400 -58,773 0,289 0,255
1664 | ZINC11686514 -9,960 0,370 -7,900 0,271 -50,368 0,125 0,255
1665 | ZINC26892050 -8,670 0,236 -8,400 0,343 -53,582 0,188 0,255
1666 | ZINC26973408 -7,640 0,129 -8,900 0,414 -55,397 0,223 0,255
1667 | ZINC03830398 -8,260 0,193 -8,600 0,371 -54,279 0,201 0,255
1668 | ZINC03830428 -7,370 0,101 -8,400 0,343 -60,504 0,322 0,255
1669 | ZINC33650031 -7,030 0,065 -8,800 0,400 -59,380 0,300 0,255
1670 | ZINC03830447 -8,020 0,168 -7,700 0,243 -62,157 0,354 0,255
1671 | ZINC01846100 -9,560 0,328 -8,700 0,386 -46,565 0,051 0,255
1672 | ZINC72266295 -8,170 0,184 -8,900 0,414 -52,512 0,167 0,255
1673 | ZINC03800054 -9,450 0,317 -8,800 0,400 -46,393 0,048 0,255
1674 | ZINC30691425 -9,390 0,310 -9,100 0,443 -44,472 0,011 0,255
1675 | ZINC03831155 -9,460 0,318 -8,500 0,357 -48,488 0,089 0,255
1676 | ZINC01849669 -9,510 0,323 -8,800 0,400 -46,014 0,041 0,255
1677 | ZINC01570644 -8,570 0,225 -8,800 0,400 -51,017 0,138 0,254
1678 | ZINC72266834 -8,380 0,206 -8,600 0,371 -53,490 0,186 0,254
1679 | ZINC85536937 -7,280 0,091 -8,400 0,343 -60,834 0,329 0,254
1680 | ZINC04212663 -8,490 0,217 -8,200 0,314 -55,836 0,231 0,254
1681 | ZINC13209484 -7,860 0,152 -9,200 0,457 -51,847 0,154 0,254
1682 | ZINC03831356 -10,010 0,375 -8,500 0,357 -45,489 0,030 0,254
1683 | ZINC34167971 -9,710 0,344 -8,900 0,414 -44,148 0,004 0,254
1684 | ZINC01853521 -9,010 0,271 -8,900 0,414 -47,884 0,077 0,254
1685 | ZINC01583683 -9,860 0,359 -8,800 0,400 -44,068 0,003 0,254
1686 | ZINC01530974 -9,110 0,281 -8,900 0,414 -47,339 0,066 0,254
1687 | ZINC19228902 -9,700 0,343 -8,200 0,314 -49,323 0,105 0,254
1688 | ZINC34636383 -9,020 0,272 -9,000 0,429 -47,053 0,061 0,254
1689 | ZINC03964493 -7,650 0,130 -8,400 0,343 -58,762 0,288 0,254
1690 | ZINC20621755 -9,210 0,292 -8,500 0,357 -49,681 0,112 0,254
1691 | ZINC20621758 -8,940 0,264 -8,700 0,386 -49,645 0,111 0,254
1692 | ZINC22446680 -9,550 0,327 -8,200 0,314 -50,057 0,119 0,254
1693 | ZINC00608131 -7,820 0,147 -10,100 0,586 -45,328 0,027 0,253
1694 | ZINC03831173 -8,890 0,259 -8,700 0,386 -49,902 0,116 0,253
1695 | ZINC04215204 -9,380 0,309 -8,900 0,414 -45,808 0,037 0,253
1696 | ZINC59697695 -7,640 0,129 -8,600 0,371 -57,285 0,260 0,253
1697 | ZINC08214554 -6,460 0,006 -7,300 0,186 -73,135 0,568 0,253
1698 | ZINC43201232 -9,630 0,335 -8,700 0,386 -45,900 0,038 0,253
1699 | ZINC84759270 -9,250 0,296 -7,700 0,243 -55,281 0,221 0,253
1700 | ZINC72266918 -8,310 0,198 -8,200 0,314 -56,624 0,247 0,253
1701 | ZINC04214702 -7,820 0,147 -9,500 0,500 -49,678 0,112 0,253
1702 | ZINC05316998 -9,240 0,295 -9,000 0,429 -45,764 0,036 0,253
1703 | ZINC49694463 -7,880 0,154 -8,000 0,286 -60,331 0,319 0,253
1704 | ZINC00967787 -9,630 0,335 -8,800 0,400 -45,097 0,023 0,253




11 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa

2 pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad

1705 | ZINC03831171 -9,120 0,282 -8,700 0,386 -48,548 0,090 | 0,253
1706 | ZINC00608304 -9,040 0,274 -9,300 0,471 -44,555 0,012 | 0,253
1707 | ZINC00607859 -9,130 0,283 -8,600 0,371 -49,203 0,103| 0,252
1708 | ZINC03830400 -7,870 0,153 -8,300 0,329 -58,135 0,276 0,252
1709 | ZINC38910715 -8,620 0,231 -8,900 0,414 -49,717 0,113| 0,252
1710 | ZINC04214776 -9,160 0,287 -8,500 0,357 -49,759 0,113| 0,252
1711 | ZINC02008866 -9,880 0,361 -8,600 0,371 -45,176 0,024 | 0,252
1712 | ZINC22943164 -8,590 0,227 -8,200 0,314 -55,004 0,215 0,252
1713 | ZINC03831528 -10,050 0,379 -7,900 0,271 -49,407 0,106 | 0,252
1714 | ZINC03830551 -9,500 0,322 -8,800 0,400 -45,729 0,035| 0,252
1715 | ZINC03830271 -8,610 0,229 -8,600 0,371 -51,954 0,156 0,252
1716 | ZINC56898798 -6,610 0,022 -9,000 0,429 -59,700 0,307 | 0,252
1717 | ZINC43206238 -8,900 0,260 -8,600 0,371 -50,390 0,126 | 0,252
1718 | ZINC12500925 -8,260 0,193 -9,100 0,443 -50,119 0,120 | 0,252
1719 | ZINC04216093 -8,940 0,264 -8,500 0,357 -50,896 0,135 0,252
1720 | ZINC38811048 -8,690 0,238 -9,400 0,486 -45,613 0,033| 0,252
1721 | ZINC03830495 -8,620 0,231 -7,700 0,243 -58,477 0,283 | 0,252
1722 | ZINC03830404 -8,490 0,217 -8,500 0,357 -53,287 0,182 | 0,252
1723 | ZINC84759274 -10,660 0,442 -7,500 0,214 -49,033 0,099 | 0,252
1724 | ZINC02019919 -9,110 0,281 -8,800 0,400 -47,755 0,074 | 0,252
1725 | ZINC03941496 -7,250 0,088 -7,700 0,243 -65,775 0,425| 0,252
1726 | ZINC11616776 -8,090 0,175 -8,200 0,314 -57,609 0,266 0,252
1727 | ZINC30690729 -8,470 0,215 -9,400 0,486 -46,726 0,054 | 0,252
1728 | ZINC38338242 -8,760 0,245 -9,300 0,471 -45,908 0,038 | 0,252
1729 | ZINC03776633 -9,900 0,363 -8,500 0,357 -45,695 0,034 0,252
1730 | ZINC00538447 -9,480 0,320 -8,300 0,329 -49,406 0,106 0,252
1731 | ZINC72266880 -8,560 0,224 -8,400 0,343 -53,581 0,188 | 0,252
1732 | ZINC00000162 -10,490 0,425 -8,300 0,329 -43,991 0,001 | 0,252
1733 | ZINC29571072 -6,630 0,024 -8,000 0,286 -66,812 0,445 0,251
1734 | ZINC08214371 -7,860 0,152 -6,900 0,129 -68,324 0,474 0,251
1735 | ZINC33956557 -8,790 0,248 -8,200 0,314 -53,786 0,192 | 0,251
1736 | ZINC02572278 -9,250 0,296 -8,800 0,400 -46,889 0,058 | 0,251
1737 | ZINC00607798 -9,140 0,285 -8,900 0,414 -46,736 0,055 0,251
1738 | ZINC38141549 -9,690 0,342 -7,200 0,171 -56,283 0,240| 0,251
1739 | ZINC03977786 -8,070 0,173 -9,500 0,500 -48,028 0,080 | 0,251
1740 | ZINC00538438 -8,900 0,260 -8,800 0,400 -48,738 0,093 0,251
1741 | ZINC02167075 -9,450 0,317 -8,100 0,300 -50,942 0,136 | 0,251
1742 | ZINC95942439 -8,660 0,235 -9,300 0,471 -46,333 0,047 | 0,251
1743 | ZINC43195697 -10,450 0,421 -8,000 0,286 -46,320 0,046 | 0,251
1744 | ZINC19796018 -10,270 0,402 -8,400 0,343 -44,325 0,008 0,251
1745 | ZINC01530581 -9,380 0,309 -9,000 0,429 -44,641 0,014 | 0,251
1746 | ZINC30690488 -9,280 0,299 -8,900 0,414 -45,905 0,038| 0,251
1747 | ZINC02016004 -7,700 0,135 -9,300 0,471 -51,404 0,145 0,251
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1748 | ZINC05735012 -8,500 0,218 -8,700 0,386 -51,535 0,148 0,251
1749 | ZINC03831344 -8,680 0,237 -8,600 0,371 -51,284 0,143 0,250
1750 | ZINC04098355 -10,670 0,443 -8,000 0,286 -45,048 0,022 0,250
1751 | ZINC03782807 -9,060 0,276 -9,000 0,429 -46,297 0,046 0,250
1752 | ZINC11592805 -8,150 0,182 -8,600 0,371 -54,097 0,198 0,250
1753 | ZINC03830446 -7,710 0,136 -7,800 0,257 -62,324 0,358 0,250
1754 | ZINC00000293 -8,450 0,213 -8,900 0,414 -50,280 0,123 0,250
1755 | ZINC02009222 -8,900 0,260 -8,700 0,386 -49,334 0,105 0,250
1756 | ZINC85537056 -9,220 0,293 -8,200 0,314 -51,290 0,143 0,250
1757 | ZINC85537120 -9,660 0,339 -7,400 0,200 -54,806 0,211 0,250
1758 | ZINC38913962 -9,640 0,336 -8,200 0,314 -49,026 0,099 0,250
1759 | ZINC03820336 -9,460 0,318 -8,900 0,414 -44,830 0,018 0,250
1760 | ZINC04172316 -8,680 0,237 -8,000 0,286 -55,609 0,227 0,250
1761 | ZINC04097293 -8,090 0,175 -8,600 0,371 -54,338 0,202 0,250
1762 | ZINC03819138 -9,350 0,306 -8,700 0,386 -46,862 0,057 0,250
1763 | ZINC03804921 -9,080 0,278 -8,400 0,343 -50,510 0,128 0,250
1764 | ZINC01842995 -8,250 0,192 -8,700 0,386 -52,738 0,171 0,250
1765 | ZINC12402847 -9,650 0,337 -8,600 0,371 -45,978 0,040 0,250
1766 | ZINC01853392 -7,980 0,164 -8,600 0,371 -54,895 0,213 0,250
1767 | ZINC59587040 -7,330 0,097 -9,400 0,486 -52,484 0,166 0,250
1768 | ZINC01853520 -8,860 0,255 -8,700 0,386 -49,440 0,107 0,249
1769 | ZINC03830494 -9,230 0,294 -7,400 0,200 -57,019 0,254 0,249
1770 | ZINC00538394 -9,080 0,278 -8,900 0,414 -46,789 0,056 0,249
1771 | ZINC02019959 -8,590 0,227 -8,900 0,414 -49,369 0,106 0,249
1772 | ZINC04097715 -6,750 0,036 -9,200 0,457 -56,994 0,254 0,249
1773 | ZINC03994828 -8,280 0,195 -7,500 0,214 -61,312 0,338 0,249
1774 | ZINC08035451 -8,180 0,185 -8,700 0,386 -53,007 0,176 0,249
1775 | ZINC42832287 -9,020 0,272 -8,700 0,386 -48,506 0,089 0,249
1776 | ZINC01843102 -8,160 0,183 -8,500 0,357 -54,554 0,207 0,249
1777 | ZINC01530591 -8,050 0,171 -8,500 0,357 -55,141 0,218 0,249
1778 | ZINC08144601 -7,380 0,102 -8,900 0,414 -55,780 0,230 0,249
1779 | ZINC19795961 -9,560 0,328 -8,900 0,414 -44,114 0,004 0,249
1780 | ZINC30691809 -8,800 0,249 -8,600 0,371 -50,371 0,125 0,249
1781 | ZINC03929810 -7,280 0,091 -8,100 0,300 -62,158 0,354 0,249
1782 | ZINC08552019 -8,410 0,209 -9,000 0,429 -49,498 0,108 0,249
1783 | ZINC04215367 -9,170 0,288 -8,300 0,329 -50,579 0,129 0,248
1784 | ZINC03831154 -9,380 0,309 -8,300 0,329 -49,454 0,107 0,248
1785 | ZINC38896576 -8,490 0,217 -8,700 0,386 -51,263 0,143 0,248
1786 | ZINC01628132 -9,930 0,367 -8,600 0,371 -44,304 0,007 0,248
1787 | ZINC01530945 -8,380 0,206 -8,200 0,314 -55,519 0,225 0,248
1788 | ZINC03830988 -7,100 0,073 -8,800 0,400 -57,942 0,272 0,248
1789 | ZINC03784432 -9,230 0,294 -8,900 0,414 -45,820 0,037 0,248
1790 | ZINC01843091 -8,860 0,255 -9,400 0,486 -44,116 0,004 0,248
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1791 | ZINC78234683 -9,890 0,362 -7,900 0,271 -49,638 0,111 0,248
1792 | ZINC22033882 -9,170 0,288 -8,600 0,371 -48,324 0,085 | 0,248
1793 | ZINC03955219 -9,040 0,274 -7,800 0,257 -54,878 0,213 | 0,248
1794 | ZINC56134943 -8,970 0,267 -8,900 0,414 -47,151 0,063 0,248
1795 | ZINC23118513 -9,690 0,342 -8,700 0,386 -44,763 0,016 | 0,248
1796 | ZINC11616777 -8,550 0,223 -8,400 0,343 -53,050 0,177 | 0,248
1797 | ZINC01530582 -9,140 0,285 -8,600 0,371 -48,413 0,087 | 0,248
1798 | ZINC00968276 -9,020 0,272 -9,000 0,429 -46,113 0,042 0,248
1799 | ZINC08214661 -8,830 0,252 -6,400 0,057 -66,239 0,434 | 0,248
1800 | ZINC72267001 -8,760 0,245 -8,400 0,343 -51,900 0,155 | 0,248
1801 | ZINC04215972 -9,610 0,333 -8,600 0,371 -45,886 0,038 0,248
1802 | ZINC03803111 -8,310 0,198 -9,100 0,443 -49,151 0,102 | 0,248
1803 | ZINC22446639 -9,680 0,341 -8,300 0,329 -47,702 0,073 | 0,248
1804 | ZINC08036019 -8,440 0,212 -7,400 0,200 -60,938 0,331 | 0,247
1805 | ZINC00000911 -7,860 0,152 -10,000 0,571 -44,908 0,019 0,247
1806 | ZINC03932652 -7,510 0,115 -8,900 0,414 -54,860 0,212 | 0,247
1807 | ZINC01530899 -8,850 0,254 -8,600 0,371 -49,893 0,116 | 0,247
1808 | ZINC01530562 -8,700 0,239 -8,700 0,386 -49,958 0,117 | 0,247
1809 | ZINC01842990 -8,610 0,229 -9,200 0,457 -46,761 0,055 | 0,247
1810 | ZINC03830397 -7,850 0,151 -8,400 0,343 -56,692 0,248 | 0,247
1811 | ZINC00538160 -9,630 0,335 -8,200 0,314 -48,647 0,092 | 0,247
1812 | ZINC00600434 -8,600 0,228 -8,100 0,300 -54,872 0,213 0,247
1813 | ZINC01995748 -8,440 0,212 -9,400 0,486 -46,145 0,043 | 0,247
1814 | ZINC33953220 -9,810 0,354 -7,400 0,200 -53,521 0,186 | 0,247
1815 | ZINC59586720 -8,120 0,179 -9,300 0,471 -48,582 0,090 0,247
1816 | ZINC03810794 -9,760 0,349 -8,700 0,386 -44,207 0,005 0,247
1817 | ZINC03830306 -10,720 0,449 -7,900 0,271 -44,958 0,020 | 0,247
1818 | ZINC59587052 -7,210 0,084 -10,200 0,600 -46,796 0,056 | 0,247
1819 | ZINC05273679 -9,240 0,295 -8,100 0,300 -51,378 0,145 0,247
1820 | ZINC00538444 -8,720 0,241 -9,200 0,457 -46,068 0,042 0,247
1821 | ZINC01849658 -9,580 0,330 -8,700 0,386 -45,142 0,024 | 0,247
1822 | ZINC14300255 -8,950 0,265 -8,300 0,329 -51,446 0,146 | 0,247
1823 | ZINC01891034 -9,740 0,347 -7,900 0,271 -50,158 0,121 0,246
1824 | ZINC35920376 -9,060 0,276 -8,400 0,343 -50,107 0,120 | 0,246
1825 | ZINC03871923 -8,130 0,180 -8,400 0,343 -55,025 0,216 | 0,246
1826 | ZINC22440925 -8,620 0,231 -8,800 0,400 -49,446 0,107 0,246
1827 | ZINC00607731 -8,720 0,241 -9,300 0,471 -45,231 0,025 | 0,246
1828 | ZINC03647770 -9,340 0,305 -8,700 0,386 -46,317 0,046 | 0,246
1829 | ZINC84756644 -8,270 0,194 -8,400 0,343 -54,240 0,200 | 0,246
1830 | ZINC00601265 -8,760 0,245 -8,700 0,386 -49,397 0,106 0,246
1831 | ZINC01851195 -8,900 0,260 -9,300 0,471 -44,237 0,006 | 0,246
1832 | ZINC01271441 -8,920 0,262 -8,900 0,414 -47,059 0,061 | 0,246
1833 | ZINC03989599 -7,860 0,152 -9,200 0,457 -50,515 0,128 | 0,246
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1834 | ZINC19362693 -9,460 0,318 -8,200 0,314 -49,310 0,105 0,246
1835 | ZINC38192533 -7,700 0,135 -8,300 0,329 -57,969 0,273 0,245
1836 | ZINC00601304 -8,690 0,238 -9,200 0,457 -46,058 0,041 0,245
1837 | ZINC03796046 -9,680 0,341 -8,400 0,343 -46,636 0,053 0,245
1838 | ZINC03917722 -8,750 0,244 -8,400 0,343 -51,581 0,149 0,245
1839 | ZINC01841490 -9,580 0,330 -8,600 0,371 -45,667 0,034 0,245
1840 | ZINC05751321 -8,860 0,255 -8,500 0,357 -50,235 0,123 0,245
1841 | ZINC59586814 -6,830 0,045 -9,400 0,486 -54,450 0,204 0,245
1842 | ZINC00538202 -9,320 0,303 -8,700 0,386 -46,286 0,046 0,245
1843 | ZINC40939534 -8,290 0,196 -9,500 0,500 -45,901 0,038 0,245
1844 | ZINC03798734 -9,610 0,333 -8,800 0,400 -43,987 0,001 0,245
1845 | ZINC01846182 -8,630 0,232 -8,600 0,371 -50,691 0,131 0,245
1846 | ZINC04215163 -9,510 0,323 -7,600 0,229 -53,335 0,183 0,245
1847 | ZINC85540282 -10,510 0,427 -7,700 0,243 -47,234 0,064 0,245
1848 | ZINC04215341 -8,780 0,247 -9,100 0,443 -46,184 0,044 0,245
1849 | ZINC72266858 -6,470 0,007 -8,600 0,371 -62,201 0,355 0,245
1850 | ZINC01573374 -8,570 0,225 -9,400 0,486 -45,086 0,023 0,245
1851 | ZINC14263648 -9,130 0,283 -7,300 0,186 -57,516 0,264 0,244
1852 | ZINC03871946 -7,490 0,113 -8,800 0,400 -55,246 0,220 0,244
1853 | ZINC01538134 -8,080 0,174 -9,200 0,457 -49,152 0,102 0,244
1854 | ZINC02021474 -9,880 0,361 -8,200 0,314 -46,882 0,057 0,244
1855 | ZINC71789089 -8,020 0,168 -7,700 0,243 -60,494 0,322 0,244
1856 | ZINC21999791 -8,450 0,213 -9,100 0,443 -47,899 0,077 0,244
1857 | ZINC31297717 -9,140 0,285 -8,900 0,414 -45,682 0,034 0,244
1858 | ZINC03923823 -8,400 0,208 -9,000 0,429 -48,900 0,097 0,244
1859 | ZINC01481729 -9,690 0,342 -8,600 0,371 -44,938 0,020 0,244
1860 | ZINC03819466 -9,120 0,282 -8,900 0,414 -45,777 0,036 0,244
1861 | ZINC20444127 -9,140 0,285 -8,700 0,386 -47,139 0,062 0,244
1862 | ZINC53267872 -9,620 0,334 -8,400 0,343 -46,760 0,055 0,244
1863 | ZINC00538461 -9,060 0,276 -8,000 0,286 -52,655 0,170 0,244
1864 | ZINC00601252 -8,260 0,193 -8,700 0,386 -51,784 0,153 0,244
1865 | ZINC01570645 -8,170 0,184 -9,100 0,443 -49,320 0,105 0,244
1866 | ZINC03202698 -9,140 0,285 -8,200 0,314 -50,752 0,133 0,244
1867 | ZINC53226676 -8,350 0,202 -7,400 0,200 -60,815 0,328 0,244
1868 | ZINC03830246 -9,030 0,273 -8,300 0,329 -50,555 0,129 0,243
1869 | ZINC05651424 -9,060 0,276 -9,000 0,429 -45,238 0,025 0,243
1870 | ZINC04215219 -8,230 0,190 -8,900 0,414 -50,401 0,126 0,243
1871 | ZINC03831103 -7,180 0,081 -8,400 0,343 -59,685 0,306 0,243
1872 | ZINC03775140 -8,900 0,260 -8,200 0,314 -51,961 0,156 0,243
1873 | ZINC01851382 -9,470 0,319 -8,800 0,400 -44,504 0,011 0,243
1874 | ZINC19327965 -10,830 0,460 -7,200 0,171 -48,998 0,099 0,243
1875 | ZINC00537790 -8,640 0,233 -8,600 0,371 -50,399 0,126 0,243
1876 | ZINC38609581 -8,010 0,167 -8,900 0,414 -51,542 0,148 0,243
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1877 | ZINC01532185 -9,610 0,333 -8,500 0,357 -45,926 0,039 | 0,243
1878 | ZINC02012860 -8,360 0,204 -9,500 0,500 -45,245 0,026 | 0,243
1879 | ZINC13912394 -9,060 0,276 -8,000 0,286 -52,525 0,167 | 0,243
1880 | ZINC85537124 -7,600 0,125 -8,000 0,286 -60,324 0,319 0,243
1881 | ZINC03830906 -8,240 0,191 -9,200 0,457 -48,075 0,081 | 0,243
1882 | ZINC05512694 -9,000 0,270 -8,100 0,300 -52,097 0,159 | 0,243
1883 | ZINC01854671 -9,110 0,281 -9,100 0,443 -44,159 0,005 | 0,243
1884 | ZINC12503149 -8,780 0,247 -9,100 0,443 -45,892 0,038 0,243
1885 | ZINC85540254 -9,510 0,323 -7,900 0,271 -50,810 0,134 | 0,243
1886 | ZINC38811045 -8,550 0,223 -9,400 0,486 -44,877 0,018 | 0,242
1887 | ZINC00020256 -9,570 0,329 -8,600 0,371 -45,303 0,027 0,242
1888 | ZINC72266800 -7,710 0,136 -7,800 0,257 -61,101 0,334 | 0,242
1889 | ZINC31561753 -7,830 0,148 -8,200 0,314 -57,517 0,264 | 0,242
1890 | ZINC00607971 -9,460 0,318 -8,700 0,386 -45,123 0,023 | 0,242
1891 | ZINC31291708 -8,670 0,236 -8,400 0,343 -51,544 0,148 0,242
1892 | ZINC00538582 -9,190 0,290 -7,900 0,271 -52,426 0,165| 0,242
1893 | ZINC01535101 -9,340 0,305 -8,300 0,329 -48,682 0,092 | 0,242
1894 | ZINC42834847 -7,780 0,143 -9,200 0,457 -50,379 0,125 0,242
1895 | ZINC04217399 -8,330 0,200 -9,200 0,457 -47,424 0,068 | 0,242
1896 | ZINC05765093 -9,350 0,306 -8,700 0,386 -45,646 0,033 | 0,242
1897 | ZINC36126886 -9,940 0,368 -7,100 0,157 -54,234 0,200 | 0,242
1898 | ZINC05651187 -9,020 0,272 -8,300 0,329 -50,317 0,124 0,242
1899 | ZINC13547730 -6,940 0,056 -10,000 0,571 -48,932 0,097 | 0,242
1900 | ZINC00004007 -9,630 0,335 -8,400 0,343 -46,308 0,046 | 0,242
1901 | ZINC05632014 -9,310 0,302 -8,300 0,329 -48,751 0,094 0,241
1902 | ZINC21289577 -7,630 0,128 -9,000 0,429 -52,572 0,168 0,241
1903 | ZINC04846117 -7,550 0,119 -8,600 0,371 -55,939 0,233| 0,241
1904 | ZINC22463084 -8,760 0,245 -7,600 0,229 -56,816 0,250 | 0,241
1905 | ZINC04214288 -9,090 0,279 -8,700 0,386 -46,964 0,059 0,241
1906 | ZINC03831563 -9,120 0,282 -8,500 0,357 -48,272 0,084 0,241
1907 | ZINC71789090 -7,470 0,111 -6,600 0,086 -71,048 0,527 | 0,241
1908 | ZINC04212188 -8,780 0,247 -8,300 0,329 -51,506 0,147 | 0,241
1909 | ZINC04215267 -7,910 0,157 -8,400 0,343 -55,407 0,223 0,241
1910 | ZINC02020008 -9,930 0,367 -8,400 0,343 -44,613 0,013| 0,241
1911 | ZINC00597672 -9,480 0,320 -8,000 0,286 -49,957 0,117 | 0241
1912 | ZINC84759253 -9,320 0,303 -7,800 0,257 -52,274 0,162 0,241
1913 | ZINC04212143 -9,540 0,326 -8,600 0,371 -45,211 0,025 | 0,241
1914 | ZINC01530603 -8,740 0,243 -9,200 0,457 -45,057 0,022 | 0,241
1915 | ZINC04474587 -8,080 0,174 -8,600 0,371 -52,987 0,176 | 0,241
1916 | ZINC71257465 -7,560 0,120 -9,700 0,529 -47,668 0,073 0,241
1917 | ZINC01888486 -8,580 0,226 -8,800 0,400 -48,803 0,095 | 0,240
1918 | ZINC00968327 -8,210 0,188 -8,800 0,400 -50,744 0,132 | 0,240
1919 | ZINC13883222 -9,470 0,319 -8,400 0,343 -46,936 0,058 | 0,240
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1920 | ZINC00599734 -8,960 0,266 -9,000 0,429 -45,247 0,026 0,240
1921 | ZINC01999479 -8,730 0,242 -8,500 0,357 -50,151 0,121 0,240
1922 | ZINC22033872 -9,280 0,299 -8,500 0,357 -47,212 0,064 0,240
1923 | ZINC02019973 -8,820 0,251 -8,200 0,314 -51,875 0,154 0,240
1924 | ZINC00002199 -8,900 0,260 -9,100 0,443 -44,829 0,018 0,240
1925 | ZINC03992513 -8,680 0,237 -7,900 0,271 -54,822 0,212 0,240
1926 | ZINC30691722 -9,220 0,293 -8,400 0,343 -48,255 0,084 0,240
1927 | ZINC04099102 -7,860 0,152 -9,000 0,429 -51,094 0,139 0,240
1928 | ZINC12495062 -10,020 0,376 -7,800 0,257 -48,374 0,086 0,240
1929 | ZINC04213051 -9,100 0,280 -9,000 0,429 -44,461 0,010 0,240
1930 | ZINC03871698 -8,630 0,232 -8,500 0,357 -50,643 0,131 0,240
1931 | ZINC01530747 -8,760 0,245 -9,100 0,443 -45,531 0,031 0,240
1932 | ZINC13542778 -8,330 0,200 -8,700 0,386 -50,760 0,133 0,240
1933 | ZINC03935839 -7,660 0,131 -8,600 0,371 -55,064 0,216 0,240
1934 | ZINC01552562 -7,820 0,147 -9,400 0,486 -48,328 0,086 0,240
1935 | ZINC03830758 -10,160 0,390 -7,500 0,214 -49,784 0,114 0,240
1936 | ZINC03635554 -9,740 0,347 -8,600 0,371 -43,935 0,000 0,239
1937 | ZINC00576842 -8,960 0,266 -8,300 0,329 -50,305 0,124 0,239
1938 | ZINC03782856 -8,370 0,205 -9,400 0,486 -45,366 0,028 0,239
1939 | ZINC05305555 -9,180 0,289 -9,000 0,429 -43,958 0,001 0,239
1940 | ZINC04245665 -9,520 0,324 -8,100 0,300 -48,756 0,094 0,239
1941 | ZINC04215999 -8,130 0,180 -8,600 0,371 -52,501 0,167 0,239
1942 | ZINC03810825 -9,860 0,359 -8,500 0,357 -43,990 0,001 0,239
1943 | ZINC01271441 -8,990 0,269 -8,800 0,400 -46,427 0,049 0,239
1944 | ZINC01530580 -7,680 0,133 -8,900 0,414 -52,683 0,170 0,239
1945 | ZINC03914055 -8,130 0,180 -8,700 0,386 -51,713 0,151 0,239
1946 | ZINC43150941 -7,280 0,091 -8,800 0,400 -55,515 0,225 0,239
1947 | ZINC02040826 -9,170 0,288 -8,200 0,314 -49,821 0,115 0,239
1948 | ZINC03979756 -8,110 0,178 -8,200 0,314 -55,474 0,224 0,239
1949 | ZINC00000416 -8,820 0,251 -8,700 0,386 -47,987 0,079 0,239
1950 | ZINC04214134 -9,090 0,279 -8,300 0,329 -49,480 0,108 0,239
1951 | ZINC38322087 -7,390 0,103 -9,000 0,429 -53,414 0,184 0,239
1952 | ZINC95598449 -8,240 0,191 -7,600 0,229 -59,161 0,296 0,239
1953 | ZINC11687804 -7,960 0,162 -9,300 0,471 -48,156 0,082 0,239
1954 | ZINC15848243 -9,880 0,361 -8,000 0,286 -47,446 0,068 0,238
1955 | ZINC01544509 -9,120 0,282 -8,800 0,400 -45,618 0,033 0,238
1956 | ZINC00537749 -8,690 0,238 -9,000 0,429 -46,441 0,049 0,238
1957 | ZINC08214564 -9,740 0,347 -7,800 0,257 -49,612 0,110 0,238
1958 | ZINC01541062 -10,100 0,384 -8,300 0,329 -44,005 0,002 0,238
1959 | ZINC04215078 -9,370 0,308 -8,200 0,314 -48,636 0,092 0,238
1960 | ZINC03830504 -8,870 0,256 -8,100 0,300 -52,035 0,158 0,238
1961 | ZINC03812893 -9,490 0,321 -7,600 0,229 -52,393 0,165 0,238
1962 | ZINC01910616 -7,950 0,161 -8,600 0,371 -53,265 0,181 0,238
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1963 | ZINC00608261 -9,260 0,297 -8,600 0,371 -46,260 0,045| 0,238
1964 | ZINC03830283 -9,310 0,302 -8,100 0,300 -49,658 0,111 0,238
1965 | ZINC03919807 -8,530 0,221 -7,800 0,257 -56,015 0,235| 0,238
1966 | ZINC19362722 -9,270 0,298 -8,200 0,314 -49,114 0,101 0,238
1967 | ZINC00598034 -8,700 0,239 -8,600 0,371 -49,212 0,103| 0,238
1968 | ZINC03830503 -8,830 0,252 -8,800 0,400 -47,043 0,061 | 0,238
1969 | ZINC00001973 -9,010 0,271 -9,000 0,429 -44,600 0,013| 0,238
1970 | ZINC04216393 -9,470 0,319 -7,700 0,243 -51,688 0,151 0,237
1971 | ZINC04212898 -9,180 0,289 -8,500 0,357 -47,355 0,067 | 0,237
1972 | ZINC98215041 -10,160 0,390 -7,600 0,229 -48,731 0,093 | 0,237
1973 | ZINC22463185 -9,410 0,313 -8,300 0,329 -47,592 0,071 0,237
1974 | ZINC01481850 -8,990 0,269 -9,100 0,443 -43,952 0,000 | 0,237
1975 | ZINC01530991 -9,520 0,324 -8,500 0,357 -45,526 0,031| 0,237
1976 | ZINC03830422 -7,790 0,144 -7,600 0,229 -61,382 0,339 | 0,237
1977 | ZINC22010910 -10,060 0,380 -8,000 0,286 -46,299 0,046 0,237
1978 | ZINC03830280 -9,830 0,356 -7,500 0,214 -51,203 0,141 0,237
1979 | ZINC03935475 -10,300 0,405 -8,000 0,286 -45,000 0,021 | 0,237
1980 | ZINC03791563 -10,060 0,380 -7,300 0,186 -51,426 0,146 | 0,237
1981 | ZINC31291689 -7,400 0,104 -9,200 0,457 -51,648 0,150 | 0,237
1982 | ZINC03872327 -7,820 0,147 -7,700 0,243 -60,400 0,320 0,237
1983 | ZINC27619849 -8,480 0,216 -9,200 0,457 -45,826 0,037 | 0,237
1984 | ZINC40651199 -9,680 0,341 -7,900 0,271 -48,969 0,098 0,237
1985 | ZINC00608235 -8,690 0,238 -8,700 0,386 -48,361 0,086 | 0,237
1986 | ZINC04474405 -8,710 0,240 -8,100 0,300 -52,661 0,170 | 0,237
1987 | ZINC03830443 -8,450 0,213 -7,400 0,200 -59,184 0,297 0,236
1988 | ZINC03831410 -8,350 0,202 -9,300 0,471 -45,738 0,035 0,236
1989 | ZINC84759252 -9,230 0,294 -7,900 0,271 -51,324 0,144 | 0,236
1990 | ZINC03830262 -9,970 0,371 -8,000 0,286 -46,621 0,052 | 0,236
1991 | ZINC04213302 -8,840 0,253 -8,600 0,371 -48,245 0,084 0,236
1992 | ZINC03950327 -7,730 0,138 -9,100 0,443 -50,500 0,128 0,236
1993 | ZINC03916953 -8,140 0,181 -8,700 0,386 -51,245 0,142 | 0,236
1994 | ZINC03792417 -7,880 0,154 -9,300 0,471 -48,217 0,083 | 0,236
1995 | ZINC00607872 -7,740 0,139 -9,200 0,457 -49,677 0,112 0,236
1996 | ZINC15848225 -9,300 0,301 -8,200 0,314 -48,686 0,092 | 0,236
1997 | ZINC13888259 -10,060 0,380 -8,200 0,314 -44,599 0,013| 0,236
1998 | ZINC01999529 -8,730 0,242 -8,800 0,400 -47,294 0,065 0,236
1999 | ZINC00538144 -9,160 0,287 -8,500 0,357 -47,199 0,064 | 0,236
2000 | ZINC36378574 -8,890 0,259 -8,400 0,343 -49,376 0,106 | 0,236
2001 | ZINC33820103 -9,480 0,320 -7,400 0,200 -53,574 0,187 | 0,236
2002 | ZINC00601301 -9,220 0,293 -8,800 0,400 -44,649 0,014 0,236
2003 | ZINC03796820 -7,920 0,158 -7,600 0,229 -60,399 0,320 0,236
2004 | ZINC03830301 -10,540 0,430 -7,700 0,243 -45,659 0,034 | 0,235
2005 | ZINC85536935 -8,900 0,260 -8,400 0,343 -49,258 0,104 | 0,235
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2006 | ZINC01530751 -9,040 0,274 -8,400 0,343 -48,500 0,089 0,235
2007 | ZINC00004092 -9,320 0,303 -8,800 0,400 -44,055 0,002 0,235
2008 | ZINC00598965 -9,720 0,345 -8,400 0,343 -44,847 0,018 0,235
2009 | ZINC11677807 -8,890 0,259 -7,900 0,271 -52,946 0,175 0,235
2010 | ZINC84758832 -8,250 0,192 -8,300 0,329 -53,403 0,184 0,235
2011 | ZINC84394807 -7,590 0,124 -8,700 0,386 -53,986 0,195 0,235
2012 | ZINC04215234 -8,300 0,197 -8,100 0,300 -54,602 0,207 0,235
2013 | ZINC04213979 -8,590 0,227 -8,600 0,371 -49,372 0,106 0,235
2014 | ZINC04214773 -8,740 0,243 -8,900 0,414 -46,349 0,047 0,235
2015 | ZINC18279672 -7,020 0,064 -8,900 0,414 -55,517 0,225 0,235
2016 | ZINC13155108 -7,990 0,165 -7,200 0,171 -62,828 0,367 0,235
2017 | ZINC13319954 -6,870 0,049 -9,900 0,557 -48,962 0,098 0,235
2018 | ZINC02559936 -9,800 0,353 -8,000 0,286 -47,273 0,065 0,235
2019 | ZINC29325083 -8,720 0,241 -8,800 0,400 -47,154 0,063 0,235
2020 | ZINC43207851 -8,430 0,211 -9,200 0,457 -45,763 0,036 0,235
2021 | ZINC04214640 -9,860 0,359 -7,200 0,171 -52,822 0,173 0,235
2022 | ZINC01570643 -7,940 0,160 -9,200 0,457 -48,379 0,087 0,235
2023 | ZINC11592639 -9,010 0,271 -8,800 0,400 -45,601 0,033 0,235
2024 | ZINC04474564 -9,200 0,291 -7,900 0,271 -51,196 0,141 0,234
2025 | ZINC01842745 -8,990 0,269 -8,700 0,386 -46,429 0,049 0,234
2026 | ZINC31490237 -9,490 0,321 -8,400 0,343 -45,956 0,039 0,234
2027 | ZINC72266919 -8,900 0,260 -7,500 0,214 -55,711 0,229 0,234
2028 | ZINC05423188 -9,800 0,353 -7,900 0,271 -47,954 0,078 0,234
2029 | ZINC70466463 -9,340 0,305 -8,400 0,343 -46,706 0,054 0,234
2030 | ZINC03831411 -8,750 0,244 -8,900 0,414 -46,180 0,044 0,234
2031 | ZINC53204616 -8,190 0,186 -8,600 0,371 -51,376 0,145 0,234
2032 | ZINC28467879 -7,750 0,140 -8,200 0,314 -56,651 0,247 0,234
2033 | ZINC01849660 -9,360 0,307 -8,500 0,357 -45,843 0,037 0,234
2034 | ZINC03939598 -7,980 0,164 -9,100 0,443 -48,806 0,095 0,234
2035 | ZINC19632933 -9,270 0,298 -8,800 0,400 -44,109 0,004 0,234
2036 | ZINC38144600 -6,490 0,009 -7,700 0,243 -67,048 0,449 0,234
2037 | ZINC02007020 -9,380 0,309 -8,000 0,286 -49,400 0,106 0,234
2038 | ZINC00598034 -8,790 0,248 -8,600 0,371 -48,126 0,082 0,234
2039 | ZINC04217313 -9,500 0,322 -7,900 0,271 -49,467 0,108 0,234
2040 | ZINC03952725 -8,340 0,201 -8,700 0,386 -49,784 0,114 0,234
2041 | ZINC72129967 -7,990 0,165 -8,800 0,400 -50,914 0,136 0,234
2042 | ZINC43130908 -8,440 0,212 -8,700 0,386 -49,238 0,103 0,234
2043 | ZINC00602904 -8,580 0,226 -8,900 0,414 -47,020 0,060 0,234
2044 | ZINC04212934 -8,410 0,209 -9,000 0,429 -47,183 0,063 0,234
2045 | ZINC00403011 -8,100 0,177 -9,100 0,443 -48,101 0,081 0,234
2046 | ZINC00607971 -9,210 0,292 -8,700 0,386 -45,106 0,023 0,233
2047 | ZINC04211966 -9,290 0,300 -8,500 0,357 -46,143 0,043 0,233
2048 | ZINC03871842 -7,440 0,108 -9,000 0,429 -52,333 0,163 0,233
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2049 | ZINC84758357 -8,160 0,183 -8,300 0,329 -53,624 0,188 | 0,233
2050 | ZINC14235259 -8,670 0,236 -7,300 0,186 -58,223 0,278 | 0,233
2051 | ZINC01996784 -7,820 0,147 -8,600 0,371 -53,192 0,180 | 0,233
2052 | ZINC00004319 -8,330 0,200 -8,900 0,414 -48,240 0,084 0,233
2053 | ZINC08214680 -8,830 0,252 -7,100 0,157 -58,784 0,289| 0,233
2054 | ZINCO0608152 -8,460 0,214 -8,800 0,400 -48,222 0,083 | 0,232
2055 | ZINC04215229 -7,650 0,130 -7,400 0,200 -62,837 0,367 | 0,232
2056 | ZINC00607988 -8,600 0,228 -8,600 0,371 -48,933 0,097 0,232
2057 | ZINC03830873 -8,200 0,187 -7,700 0,243 -57,684 0,267 | 0,232
2058 | ZINC01481808 -8,490 0,217 -9,300 0,471 -44,371 0,009| 0,232
2059 | ZINC11592711 -8,830 0,252 -7,500 0,214 -55,746 0,230 0,232
2060 | ZINC01714738 -8,480 0,216 -8,900 0,414 -47,316 0,066 | 0,232
2061 | ZINC00538015 -8,370 0,205 -9,200 0,457 -45,688 0,034 | 0,232
2062 | ZINC01542894 -8,610 0,229 -8,700 0,386 -48,076 0,081 | 0,232
2063 | ZINC38300503 -7,470 0,111 -8,300 0,329 -57,100 0,256 0,232
2064 | ZINC13451116 -6,760 0,037 -9,300 0,471 -53,542 0,187 | 0,232
2065 | ZINC85536950 -6,630 0,024 -8,500 0,357 -60,112 0,315| 0,232
2066 | ZINC53683872 -7,140 0,077 -8,000 0,286 -61,049 0,333| 0,232
2067 | ZINC03609272 -9,380 0,309 -8,500 0,357 -45,401 0,029| 0,232
2068 | ZINC03830403 -8,520 0,220 -7,900 0,271 -54,385 0,203| 0,232
2069 | ZINC68057502 -6,460 0,006 -8,200 0,314 -63,182 0,374 | 0,232
2070 | ZINC00538442 -10,440 0,420 -7,700 0,243 -45,582 0,032 0,232
2071 | ZINC03830467 -7,510 0,115 -8,500 0,357 -55,345 0,222| 0,231
2072 | ZINC09084028 -7,920 0,158 -9,500 0,500 -45,780 0,036 | 0,231
2073 | ZINC01843099 -7,810 0,146 -8,800 0,400 -51,509 0,147 0,231
2074 | ZINC05385675 -8,740 0,243 -8,500 0,357 -48,744 0,094 0,231
2075 | ZINC13451121 -6,780 0,039 -9,100 0,443 -54,797 0,211 0,231
2076 | ZINC03812842 -8,780 0,247 -9,000 0,429 -44,818 0,017 | 0,231
2077 | ZINC13900167 -8,280 0,195 -9,000 0,429 -47,472 0,069 0,231
2078 | ZINC30690901 -9,120 0,282 -7,600 0,229 -53,266 0,181 0,231
2079 | ZINC00607814 -9,550 0,327 -8,100 0,300 -47,285 0,065| 0,231
2080 | ZINC08214657 -9,260 0,297 -8,000 0,286 -49,568 0,110| 0,231
2081 | ZINC12406189 -8,410 0,209 -8,400 0,343 -51,159 0,141 0,231
2082 | ZINC19685790 -8,870 0,256 -8,000 0,286 -51,617 0,149 | 0,231
2083 | ZINC35567145 -8,680 0,237 -7,800 0,257 -54,102 0,198 | 0,231
2084 | ZINC16678033 -6,800 0,042 -8,800 0,400 -56,793 0,250 0,231
2085 | ZINC03946372 -7,770 0,142 -8,900 0,414 -50,867 0,135| 0,230
2086 | ZINC03830466 -7,630 0,128 -8,400 0,343 -55,287 0,221 0,230
2087 | ZINC02014976 -7,510 0,115 -9,200 0,457 -50,034 0,119 | 0,230
2088 | ZINC00538538 -8,750 0,244 -8,900 0,414 -45,602 0,033 0,230
2089 | ZINC02598638 -7,580 0,123 -9,400 0,486 -48,173 0,083 | 0,230
2090 | ZINC04217556 -6,960 0,058 -7,100 0,157 -68,388 0,475| 0,230
2091 | ZINC01531365 -7,900 0,156 -9,100 0,443 -48,637 0,092 | 0,230
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2092 | ZINC00601272 -8,770 0,246 -9,000 0,429 -44,716 0,015 0,230
2093 | ZINC72266912 -8,550 0,223 -8,700 0,386 -48,096 0,081 0,230
2094 | ZINC13298316 -9,400 0,312 -7,800 0,257 -50,165 0,121 0,230
2095 | ZINC72266962 -6,620 0,023 -8,100 0,300 -62,813 0,367 0,230
2096 | ZINC59586704 -7,080 0,071 -9,400 0,486 -50,766 0,133 0,230
2097 | ZINC01552570 -8,940 0,264 -8,400 0,343 -48,178 0,083 0,230
2098 | ZINC03831108 -9,340 0,305 -8,600 0,371 -44,570 0,012 0,230
2099 | ZINC03783566 -8,180 0,185 -8,800 0,400 -49,291 0,104 0,230
2100 | ZINC03873396 -8,800 0,249 -8,300 0,329 -49,640 0,111 0,230
2101 | ZINC59587137 -8,680 0,237 -8,700 0,386 -47,308 0,066 0,229
2102 | ZINC04536411 -8,690 0,238 -9,100 0,443 -44,314 0,008 0,229
2103 | ZINC43197496 -8,810 0,250 -7,500 0,214 -55,417 0,223 0,229
2104 | ZINC40163352 -8,700 0,239 -8,700 0,386 -47,184 0,063 0,229
2105 | ZINC00073661 -7,920 0,158 -9,500 0,500 -45,470 0,030 0,229
2106 | ZINC72206342 -7,680 0,133 -8,800 0,400 -51,895 0,155 0,229
2107 | ZINC00538210 -8,800 0,249 -8,900 0,414 -45,159 0,024 0,229
2108 | ZINC03831119 -8,060 0,172 -8,300 0,329 -53,516 0,186 0,229
2109 | ZINC59587273 -8,720 0,241 -8,500 0,357 -48,517 0,089 0,229
2110 | ZINC04215339 -8,050 0,171 -9,200 0,457 -46,942 0,059 0,229
2111 | ZINC05763250 -8,500 0,218 -8,800 0,400 -47,475 0,069 0,229
2112 | ZINC00001342 -8,400 0,208 -9,300 0,471 -44,333 0,008 0,229
2113 | ZINC06021137 -8,640 0,233 -8,900 0,414 -45,976 0,040 0,229
2114 | ZINC03831347 -9,440 0,316 -8,100 0,300 -47,560 0,071 0,229
2115 | ZINC03831358 -9,350 0,306 -8,300 0,329 -46,552 0,051 0,229
2116 | ZINC03875376 -8,660 0,235 -7,300 0,186 -57,584 0,265 0,229
2117 | ZINC43772272 -8,350 0,202 -8,200 0,314 -52,620 0,169 0,229
2118 | ZINC04536236 -8,340 0,201 -8,400 0,343 -51,200 0,141 0,229
2119 | ZINC72266764 -8,390 0,207 -8,900 0,414 -47,257 0,065 0,229
2120 | ZINC14951267 -8,110 0,178 -8,500 0,357 -51,689 0,151 0,229
2121 | ZINC03831157 -8,320 0,199 -7,900 0,271 -54,974 0,215 0,228
2122 | ZINC01843075 -8,920 0,262 -8,800 0,400 -45,133 0,023 0,228
2123 | ZINC02019916 -9,890 0,362 -8,000 0,286 -45,827 0,037 0,228
2124 | ZINC04213409 -9,380 0,309 -8,400 0,343 -45,577 0,032 0,228
2125 | ZINC36268680 -7,670 0,132 -7,900 0,271 -58,388 0,281 0,228
2126 | ZINC02016010 -8,360 0,204 -8,600 0,371 -49,547 0,109 0,228
2127 | ZINC49888891 -8,180 0,185 -8,500 0,357 -51,239 0,142 0,228
2128 | ZINC03830519 -8,710 0,240 -8,700 0,386 -46,917 0,058 0,228
2129 | ZINC15848242 -9,600 0,332 -7,800 0,257 -48,766 0,094 0,228
2130 | ZINC38732770 -8,000 0,166 -8,900 0,414 -49,215 0,103 0,228
2131 | ZINC03830448 -7,330 0,097 -7,700 0,243 -61,613 0,344 0,228
2132 | ZINC03831235 -8,540 0,222 -8,900 0,414 -46,317 0,046 0,228
2133 | ZINC26892442 -8,000 0,166 -9,000 0,429 -48,450 0,088 0,228
2134 | ZINC08214635 -8,260 0,193 -7,200 0,171 -60,288 0,318 0,228
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2135 | ZINC06031004 -8,860 0,255 -8,800 0,400 -45,310 0,027 | 0,227
2136 | ZINC03830247 -8,420 0,210 -8,400 0,343 -50,600 0,130 | 0,227
2137 | ZINC33953223 -9,620 0,334 -7,900 0,271 -47,858 0,076 | 0,227
2138 | ZINC00538349 -8,620 0,231 -8,500 0,357 -48,750 0,094 0,227
2139 | ZINC04215135 -8,830 0,252 -8,300 0,329 -49,095 0,100 | 0,227
2140 | ZINC04556355 -7,140 0,077 -8,500 0,357 -56,652 0,247 0,227
2141 | ZINC56898867 -6,910 0,053 -6,700 0,100 -71,111 0,528 | 0,227
2142 | ZINC03945596 -7,970 0,163 -8,100 0,300 -55,154 0,218 0,227
2143 | ZINC40163259 -8,590 0,227 -8,400 0,343 -49,627 0,111 | 0,227
2144 | ZINC00537914 -8,190 0,186 -9,400 0,486 -44,413 0,009 | 0,227
2145 | ZINC05514291 -9,310 0,302 -7,600 0,229 -51,660 0,150 0,227
2146 | ZINC34837502 -7,420 0,106 -8,100 0,300 -58,082 0,275| 0,227
2147 | ZINC04097458 -9,050 0,275 -7,400 0,200 -54,511 0,206 | 0,227
2148 | ZINC34962220 -9,200 0,291 -8,400 0,343 -46,346 0,047 | 0,227
2149 | ZINC03831355 -8,900 0,260 -8,300 0,329 -48,679 0,092 0,227
2150 | ZINC22462965 -8,570 0,225 -8,700 0,386 -47,497 0,069 | 0,227
2151 | ZINC22010649 -8,290 0,196 -9,000 0,429 -46,780 0,055 | 0,227
2152 | ZINC00004076 -8,790 0,248 -8,500 0,357 -47,768 0,075 | 0,227
2153 | ZINC03916973 -8,170 0,184 -7,700 0,243 -56,946 0,253 | 0,227
2154 | ZINC03830393 -8,860 0,255 -8,500 0,357 -47,376 0,067 | 0,227
2155 | ZINC03831156 -9,070 0,277 -8,400 0,343 -46,972 0,059 | 0,226
2156 | ZINC03831118 -8,520 0,220 -8,100 0,300 -52,116 0,159 0,226
2157 | ZINC22034312 -8,490 0,217 -8,700 0,386 -47,834 0,076 | 0,226
2158 | ZINC72266829 -9,030 0,273 -7,500 0,214 -53,766 0,191 | 0,226
2159 | ZINC03831408 -9,220 0,293 -8,200 0,314 -47,604 0,071 0,226
2160 | ZINC03875530 -9,770 0,350 -7,400 0,200 -50,542 0,129 0,226
2161 | ZINC09294040 -8,550 0,223 -8,300 0,329 -50,444 0,127 | 0,226
2162 | ZINC22446644 -9,370 0,308 -8,100 0,300 -47,532 0,070 | 0,226
2163 | ZINC03830975 -9,790 0,352 -7,100 0,157 -52,637 0,169 0,226
2164 | ZINC03830506 -8,490 0,217 -8,100 0,300 -52,226 0,161 0,226
2165 | ZINC02032320 -8,870 0,256 -8,400 0,343 -47,988 0,079 | 0,226
2166 | ZINC04217342 -9,880 0,361 -8,000 0,286 -45,511 0,031| 0,226
2167 | ZINC02015922 -8,500 0,218 -8,900 0,414 -46,267 0,045 0,226
2168 | ZINC04212590 -9,140 0,285 -7,700 0,243 -51,656 0,150 | 0,226
2169 | ZINC03874491 -8,850 0,254 -8,600 0,371 -46,573 0,051 | 0,226
2170 | ZINC05763217 -7,870 0,153 -8,800 0,400 -50,319 0,124 0,226
2171 | ZINC01532186 -9,210 0,292 -8,600 0,371 -44,624 0,014 | 0,226
2172 | ZINC42856596 -9,230 0,294 -8,400 0,343 -45,982 0,040 | 0,226
2173 | ZINC03830444 -8,170 0,184 -7,700 0,243 -56,789 0,250 | 0,226
2174 | ZINC00000149 -8,220 0,189 -9,100 0,443 -46,203 0,044 0,225
2175 | ZINC96941867 -8,150 0,182 -9,100 0,443 -46,577 0,051| 0,225
2176 | ZINC31495045 -8,340 0,201 -8,900 0,414 -47,027 0,060 | 0,225
2177 | ZINC03873398 -8,930 0,263 -7,900 0,271 -51,222 0,142 | 0,225
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2178 | ZINC01532097 -9,160 0,287 -8,700 0,386 -44,101 0,003 0,225
2179 | ZINC19632839 -8,460 0,214 -9,000 0,429 -45,628 0,033 0,225
2180 | ZINC04216707 -8,320 0,199 -8,200 0,314 -52,250 0,162 0,225
2181 | ZINC00601263 -9,140 0,285 -8,300 0,329 -47,126 0,062 0,225
2182 | ZINC01538857 -7,830 0,148 -8,000 0,286 -56,321 0,241 0,225
2183 | ZINC03943279 -6,600 0,021 -7,000 0,143 -70,228 0,511 0,225
2184 | ZINC03940680 -8,640 0,233 -7,800 0,257 -53,438 0,185 0,225
2185 | ZINC00538207 -9,240 0,295 -8,400 0,343 -45,797 0,036 0,225
2186 | ZINC03995599 -7,580 0,123 -7,500 0,214 -61,283 0,337 0,225
2187 | ZINC04215145 -9,120 0,282 -7,400 0,200 -53,788 0,192 0,225
2188 | ZINC01481844 -8,970 0,267 -8,800 0,400 -44,291 0,007 0,225
2189 | ZINC03871960 -7,110 0,074 -8,200 0,314 -58,622 0,286 0,225
2190 | ZINC04213714 -8,720 0,241 -8,500 0,357 -47,806 0,075 0,224
2191 | ZINC01530639 -8,800 0,249 -8,800 0,400 -45,171 0,024 0,224
2192 | ZINC03803415 -9,570 0,329 -7,800 0,257 -48,400 0,087 0,224
2193 | ZINC96941865 -9,890 0,362 -7,600 0,229 -48,157 0,082 0,224
2194 | ZINC05650525 -9,140 0,285 -8,500 0,357 -45,529 0,031 0,224
2195 | ZINC00608229 -9,900 0,363 -7,800 0,257 -46,613 0,052 0,224
2196 | ZINC01481830 -8,100 0,177 -9,000 0,429 -47,404 0,068 0,224
2197 | ZINC00596743 -8,760 0,245 -8,300 0,329 -49,023 0,099 0,224
2198 | ZINC11616353 -8,990 0,269 -8,700 0,386 -44,827 0,017 0,224
2199 | ZINC04097457 -7,840 0,150 -8,000 0,286 -56,113 0,237 0,224
2200 | ZINC30691803 -9,380 0,309 -8,100 0,300 -47,131 0,062 0,224
2201 | ZINC03830986 -8,450 0,213 -9,100 0,443 -44,748 0,016 0,224
2202 | ZINC01846283 -8,300 0,197 -8,200 0,314 -52,164 0,160 0,224
2203 | ZINC03830520 -8,720 0,241 -8,500 0,357 -47,697 0,073 0,224
2204 | ZINC25968445 -9,120 0,282 -7,600 0,229 -52,166 0,160 0,224
2205 | ZINC03813328 -8,720 0,241 -8,700 0,386 -46,214 0,044 0,224
2206 | ZINC23118509 -9,570 0,329 -8,000 0,286 -46,815 0,056 0,224
2207 | ZINC03831158 -6,690 0,030 -8,400 0,343 -59,261 0,298 0,224
2208 | ZINC43772621 -8,280 0,195 -8,300 0,329 -51,494 0,147 0,224
2209 | ZINC00968326 -7,960 0,162 -8,900 0,414 -48,788 0,094 0,224
2210 | ZINC04213864 -8,740 0,243 -8,500 0,357 -47,559 0,071 0,224
2211 | ZINC33965376 -7,510 0,115 -7,600 0,229 -60,713 0,326 0,223
2212 | ZINC01494905 -7,380 0,102 -8,700 0,386 -53,321 0,183 0,223
2213 | ZINC14823928 -9,300 0,301 -8,400 0,343 -45,252 0,026 0,223
2214 | ZINC03978028 -8,880 0,258 -7,700 0,243 -52,641 0,169 0,223
2215 | ZINC08214358 -8,490 0,217 -6,900 0,129 -60,606 0,324 0,223
2216 | ZINC19796168 -8,590 0,227 -8,500 0,357 -48,307 0,085 0,223
2217 | ZINC14114502 -7,440 0,108 -7,300 0,186 -63,267 0,376 0,223
2218 | ZINC03813024 -8,900 0,260 -8,300 0,329 -48,109 0,081 0,223
2219 | ZINC22463259 -9,310 0,302 -8,000 0,286 -48,107 0,081 0,223
2220 | ZINC96006022 -6,530 0,013 -8,500 0,357 -59,280 0,298 0,223
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2221 | ZINC38141547 -9,110 0,281 -7,000 0,143 -56,521 0,245| 0,223
2222 | ZINC01999478 -8,350 0,202 -8,600 0,371 -48,819 0,095| 0,223
2223 | ZINC04216100 -9,490 0,321 -7,400 0,200 -51,548 0,148 | 0,223
2224 | ZINC02016058 -8,910 0,261 -8,000 0,286 -50,217 0,122 0,223
2225 | ZINC03830427 -6,760 0,037 -8,300 0,329 -59,487 0,302 | 0,223
2226 | ZINC00608370 -7,680 0,133 -8,300 0,329 -54,563 0,207 | 0,223
2227 | ZINC00403010 -8,130 0,180 -8,800 0,400 -48,480 0,088 | 0,223
2228 | ZINC00538192 -8,490 0,217 -8,400 0,343 -49,496 0,108 0,223
2229 | ZINC03882444 -9,630 0,335 -8,300 0,329 -44,129 0,004 | 0,223
2230 | ZINC00538102 -8,410 0,209 -8,500 0,357 -49,162 0,102 | 0,223
2231 | ZINC38612108 -8,510 0,219 -8,000 0,286 -52,301 0,163 0,223
2232 | ZINC01999437 -8,840 0,253 -8,400 0,343 -47,585 0,071 07222
2233 | ZINC85540141 -9,080 0,278 -7,700 0,243 -51,409 0,145| 0,222
2234 | ZINC04216929 -6,620 0,023 -9,800 0,543 -49,113 0,101 0,222
2235 | ZINC03839138 -8,870 0,256 -8,200 0,314 -48,851 0,096 0,222
2236 | ZINC72266854 -8,600 0,228 -8,400 0,343 -48,820 0,095| 0,222
2237 | ZINC38144597 -9,230 0,294 -8,500 0,357 -44,713 0,015| 0,222
2238 | ZINC03989041 -9,120 0,282 -8,300 0,329 -46,756 0,055 | 0,222
2239 | ZINC01999505 -9,050 0,275 -8,300 0,329 -47,126 0,062 | 0,222
2240 | ZINC03830407 -8,090 0,175 -8,200 0,314 -52,988 0,176 | 0,222
2241 | ZINC01546066 -7,140 0,077 -8,700 0,386 -54,372 0,203| 0,222
2242 | ZINC59587102 -7,590 0,124 -9,000 0,429 -49,759 0,113 0,222
2243 | ZINC03813087 -8,410 0,209 -7,600 0,229 -55,665 0,228 | 0,222
2244 | ZINC01530877 -6,990 0,061 -9,600 0,514 -48,544 0,090 | 0,222
2245 | ZINC04212291 -7,800 0,145 -8,600 0,371 -51,556 0,148 0,222
2246 | ZINC14294279 -8,020 0,168 -8,800 0,400 -48,904 0,097 0,222
2247 | ZINC28712571 -8,480 0,216 -8,100 0,300 -51,587 0,149 | 0,222
2248 | ZINC04654889 -9,120 0,282 -8,200 0,314 -47,427 0,068 0,222
2249 | ZINC11592778 -8,940 0,264 -8,800 0,400 -43,942 0,000 0,221
2250 | ZINC26892437 -7,970 0,163 -8,600 0,371 -50,574 0,129 0,221
2251 | ZINC04213120 -8,930 0,263 -7,700 0,243 -52,049 0,158 | 0,221
2252 | ZINC84758826 -8,770 0,246 -8,200 0,314 -49,227 0,103 0,221
2253 | ZINC72266887 -6,570 0,018 -8,200 0,314 -60,962 0,331 0,221
2254 | ZINC04245652 -8,910 0,261 -8,500 0,357 -46,253 0,045| 0,221
2255 | ZINC01866283 -8,600 0,228 -8,400 0,343 -48,641 0,092 | 0,221
2256 | ZINC03799319 -8,550 0,223 -8,800 0,400 -45,966 0,040 0,221
2257 | ZINC22463167 -9,450 0,317 -8,000 0,286 -47,036 0,060 0,221
2258 | ZINC96006023 -7,290 0,092 -7,500 0,214 -62,246 0,356 | 0,221
2259 | ZINC02015953 -7,980 0,164 -8,700 0,386 -49,701 0,112| 0,221
2260 | ZINC64348912 -8,210 0,188 -8,900 0,414 -46,997 0,060 0,221
2261 | ZINC59586899 -8,740 0,243 -8,900 0,414 -44,142 0,004 | 0,220
2262 | ZINC30691625 -8,590 0,227 -8,100 0,300 -50,806 0,134 | 0,220
2263 | ZINC08214636 -8,220 0,189 -7,400 0,200 -57,924 0,272| 0,220
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2264 | ZINC01759150 -8,730 0,242 -8,800 0,400 -44,903 0,019 0,220
2265 | ZINC21984084 -7,940 0,160 -8,400 0,343 -52,044 0,158 0,220
2266 | ZINC01635640 -8,350 0,202 -8,700 0,386 -47,640 0,072 0,220
2267 | ZINC26892432 -9,210 0,292 -8,400 0,343 -45,234 0,025 0,220
2268 | ZINC19367106 -8,450 0,213 -8,700 0,386 -47,055 0,061 0,220
2269 | ZINC14879963 -7,460 0,110 -8,100 0,300 -56,734 0,249 0,220
2270 | ZINC00596881 -9,070 0,277 -8,600 0,371 -44,451 0,010 0,220
2271 | ZINC03831137 -8,820 0,251 -7,700 0,243 -52,388 0,164 0,220
2272 | ZINC84759254 -8,690 0,238 -8,000 0,286 -50,854 0,135 0,219
2273 | ZINC08551993 -9,930 0,367 -7,300 0,186 -49,317 0,105 0,219
2274 | ZINC03777328 -8,150 0,182 -7,700 0,243 -55,887 0,232 0,219
2275 | ZINC22027602 -8,330 0,200 -8,600 0,371 -48,309 0,085 0,219
2276 | ZINC72266885 -6,450 0,005 -8,000 0,286 -62,762 0,366 0,219
2277 | ZINC04213442 -6,420 0,002 -8,600 0,371 -58,498 0,283 0,219
2278 | ZINC03830492 -7,880 0,154 -7,500 0,214 -58,782 0,289 0,219
2279 | ZINC03780014 -7,080 0,071 -9,300 0,471 -49,806 0,114 0,219
2280 | ZINC59299137 -8,810 0,250 -8,700 0,386 -44,970 0,020 0,219
2281 | ZINC01999497 -8,990 0,269 -8,700 0,386 -43,987 0,001 0,219
2282 | ZINC01842330 -8,280 0,195 -8,900 0,414 -46,305 0,046 0,219
2283 | ZINC01650377 -8,980 0,268 -8,200 0,314 -47,703 0,073 0,219
2284 | ZINC49583080 -7,160 0,079 -8,500 0,357 -55,210 0,219 0,218
2285 | ZINC95932268 -8,490 0,217 -8,100 0,300 -51,040 0,138 0,218
2286 | ZINC02015986 -6,860 0,048 -8,800 0,400 -54,597 0,207 0,218
2287 | ZINC00599598 -8,970 0,267 -8,700 0,386 -44,046 0,002 0,218
2288 | ZINC04213325 -9,120 0,282 -8,600 0,371 -43,964 0,001 0,218
2289 | ZINC13547732 -7,200 0,083 -9,500 0,500 -47,596 0,071 0,218
2290 | ZINC04213960 -8,820 0,251 -8,700 0,386 -44,809 0,017 0,218
2291 | ZINC06482036 -8,260 0,193 -8,700 0,386 -47,801 0,075 0,218
2292 | ZINC02020068 -9,140 0,285 -8,300 0,329 -46,034 0,041 0,218
2293 | ZINC03831407 -8,260 0,193 -8,600 0,371 -48,523 0,089 0,218
2294 | ZINC04544883 -8,330 0,200 -8,400 0,343 -49,619 0,111 0,218
2295 | ZINC23118507 -9,320 0,303 -8,000 0,286 -47,265 0,065 0,218
2296 | ZINC05423187 -9,540 0,326 -8,000 0,286 -46,089 0,042 0,218
2297 | ZINC05374514 -8,790 0,248 -8,100 0,300 -49,357 0,106 0,218
2298 | ZINC03831494 -9,090 0,279 -7,300 0,186 -53,618 0,188 0,218
2299 | ZINC95564788 -8,930 0,263 -7,800 0,257 -50,792 0,133 0,218
2300 | ZINC03789797 -7,780 0,143 -9,400 0,486 -45,163 0,024 0,218
2301 | ZINC09293860 -8,830 0,252 -8,500 0,357 -46,167 0,044 0,218
2302 | ZINC06036932 -8,830 0,252 -8,600 0,371 -45,429 0,029 0,218
2303 | ZINC03813078 -9,660 0,339 -7,500 0,214 -49,070 0,100 0,218
2304 | ZINC05502399 -7,280 0,091 -8,800 0,400 -52,224 0,161 0,218
2305 | ZINC04217526 -8,210 0,188 -8,000 0,286 -53,135 0,179 0,218
2306 | ZINC08767800 -8,210 0,188 -8,400 0,343 -50,185 0,122 0,217
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2307 | ZINC03871933 -7,750 0,140 -7,500 0,214 -59,255 0,298 | 0,217
2308 | ZINC12504524 -8,490 0,217 -7,200 0,171 -57,506 0,264 | 0,217
2309 | ZINC04217387 -7,410 0,105 -9,000 0,429 -50,039 0,119 | 0,217
2310 | ZINC18324776 -9,110 0,281 -7,800 0,257 -49,768 0,114 0,217
2311 | ZINC71325806 -9,000 0,270 -7,900 0,271 -49,614 0111 0,217
2312 | ZINC72266311 -7,300 0,093 -9,000 0,429 -50,612 0,130 | 0,217
2313 | ZINC03989256 -9,540 0,326 -7,300 0,186 51,111 0,140 | 0,217
2314 | ZINC03830555 -7,440 0,108 -9,300 0,471 -47,627 0,072 0,217
2315 | ZINC03861742 -8,190 0,186 -8,300 0,329 -50,963 0,137 | 0,217
2316 | ZINC03830212 -9,360 0,307 -7,300 0,186 -52,055 0,158 | 0,217
2317 | ZINC03813639 -8,050 0,171 -9,100 0,443 -45,814 0,037 0,217
2318 | ZINC64348909 -8,010 0,167 -8,800 0,400 -48,201 0,083 | 0,217
2319 | ZINC03785475 -8,200 0,187 -8,500 0,357 -49,390 0,106 | 0,217
2320 | ZINC07997876 -9,540 0,326 -8,200 0,314 -44,428 0,010 | 0,217
2321 | ZINC84758824 -8,480 0,216 -7,700 0,243 -53,767 0,191 0,217
2322 | ZINC04212081 -8,330 0,200 -8,700 0,386 -47,205 0,064 | 0,217
2323 | ZINC08101161 -7,600 0,125 -7,000 0,143 -63,591 0,382 | 0,217
2324 | ZINC11592732 -8,560 0,224 -7,900 0,271 -51,845 0,154 0,217
2325 | ZINC03830488 -8,870 0,256 -7,400 0,200 -53,858 0,193| 0,216
2326 | ZINC01530584 -8,390 0,207 -8,900 0,414 -45,389 0,028| 0,216
2327 | ZINC13986943 -9,010 0,271 -8,300 0,329 -46,477 0,050 | 0,216
2328 | ZINC13298439 -8,490 0,217 -8,700 0,386 -46,304 0,046 0,216
2329 | ZINC03982483 -8,270 0,194 -8,200 0,314 -51,134 0,140 | 0,216
2330 | ZINC04215221 -8,380 0,206 -8,600 0,371 -47,593 0,071 | 0,216
2331 | ZINC84758972 -8,420 0,210 -8,600 0,371 -47,367 0,067 0,216
2332 | ZINC01889603 -9,260 0,297 -7,800 0,257 -48,713 0,093 0,216
2333 | ZINC03775048 -9,270 0,298 -8,000 0,286 -47,160 0,063| 0,216
2334 | ZINC03830581 -9,060 0,276 -7,200 0,171 -54,146 0,199 | 0,215
2335 | ZINC03830864 -8,810 0,250 -8,500 0,357 -45,925 0,039 0,215
2336 | ZINC00001032 -8,320 0,199 -8,900 0,414 -45,584 0,032 0,215
2337 | ZINC03782835 -8,480 0,216 -8,500 0,357 -47,660 0,073| 0,215
2338 | ZINC17130448 -7,860 0,152 -9,300 0,471 -45,089 0,023| 0,215
2339 | ZINC01530752 -8,960 0,266 -8,500 0,357 -45,092 0,023 0,215
2340 | ZINC30691329 -9,400 0,312 -7,200 0,171 -52,290 0,163| 0,215
2341 | ZINC02040279 -9,170 0,288 -8,400 0,343 -44,694 0,015| 0,215
2342 | ZINC05141698 -8,570 0,225 -8,600 0,371 -46,428 0,049 0,215
2343 | ZINC14951255 -8,150 0,182 -8,400 0,343 -50,130 0,121 0,215
2344 | ZINC73069247 -7,720 0,137 -8,800 0,400 -49,485 0,108| 0,215
2345 | ZINC36046324 -8,900 0,260 -8,500 0,357 -45,385 0,028 | 0,215
2346 | ZINC03913937 -8,320 0,199 -8,200 0,314 -50,667 0,131 0,215
2347 | ZINC04213874 -8,810 0,250 -8,200 0,314 -48,031 0,080 | 0,215
2348 | ZINC11615996 -8,090 0,175 -8,100 0,300 -52,601 0,169 | 0,215
2349 | ZINC04214019 -8,910 0,261 -8,200 0,314 -47,478 0,069 | 0,215
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2350 | ZINC03830973 -7,670 0,132 -7,800 0,257 -57,027 0,255 0,215
2351 | ZINC00600699 -9,420 0,314 -8,000 0,286 -46,202 0,044 0,215
2352 | ZINC00608154 -9,230 0,294 -8,000 0,286 -47,212 0,064 0,214
2353 | ZINC43200381 -8,170 0,184 -8,000 0,286 -52,869 0,174 0,214
2354 | ZINC00538174 -7,530 0,117 -8,900 0,414 -49,666 0,112 0,214
2355 | ZINC29124639 -6,600 0,021 -8,800 0,400 -55,365 0,222 0,214
2356 | ZINC04217200 -8,740 0,243 -8,300 0,329 -47,599 0,071 0,214
2357 | ZINC08143466 -10,130 0,387 -7,700 0,243 -44,582 0,013 0,214
2358 | ZINC04217570 -9,480 0,320 -8,000 0,286 -45,843 0,037 0,214
2359 | ZINC04215124 -7,640 0,129 -9,300 0,471 -46,108 0,042 0,214
2360 | ZINC19594535 -9,150 0,286 -8,300 0,329 -45,389 0,028 0,214
2361 | ZINC68204862 -7,740 0,139 -8,500 0,357 -51,447 0,146 0,214
2362 | ZINC01530761 -9,270 0,298 -8,300 0,329 -44,735 0,016 0,214
2363 | ZINC00601298 -8,950 0,265 -7,800 0,257 -50,115 0,120 0,214
2364 | ZINC04523477 -7,290 0,092 -6,800 0,114 -66,323 0,435 0,214
2365 | ZINC01546844 -7,660 0,131 -8,800 0,400 -49,624 0,111 0,214
2366 | ZINC31561742 -7,340 0,098 -8,200 0,314 -55,743 0,230 0,214
2367 | ZINC03830471 -7,770 0,142 -7,800 0,257 -56,385 0,242 0,214
2368 | ZINC00000398 -8,980 0,268 -8,000 0,286 -48,445 0,088 0,214
2369 | ZINC43202141 -7,560 0,120 -7,800 0,257 -57,495 0,264 0,214
2370 | ZINC04624576 -7,600 0,125 -8,900 0,414 -49,159 0,102 0,214
2371 | ZINC02019895 -8,410 0,209 -8,000 0,286 -51,441 0,146 0,213
2372 | ZINC08214481 -9,280 0,299 -7,400 0,200 -51,201 0,141 0,213
2373 | ZINC00537777 -7,670 0,132 -9,100 0,443 -47,304 0,066 0,213
2374 | ZINC38192494 -7,810 0,146 -9,400 0,486 -44,325 0,008 0,213
2375 | ZINC00005823 -7,770 0,142 -8,700 0,386 -49,682 0,112 0,213
2376 | ZINC03990451 -7,280 0,091 -8,500 0,357 -53,767 0,191 0,213
2377 | ZINC03785276 -9,490 0,321 -7,200 0,171 -51,514 0,147 0,213
2378 | ZINC03831109 -8,990 0,269 -8,400 0,343 -45,359 0,028 0,213
2379 | ZINC03830759 -9,540 0,326 -7,500 0,214 -49,030 0,099 0,213
2380 | ZINC95564600 -8,160 0,183 -8,400 0,343 -49,787 0,114 0,213
2381 | ZINC00643055 -8,790 0,248 -8,700 0,386 -44,215 0,006 0,213
2382 | ZINC20357002 -8,490 0,217 -8,900 0,414 -44,335 0,008 0,213
2383 | ZINC59587172 -7,060 0,069 -9,000 0,429 -51,234 0,142 0,213
2384 | ZINC04215343 -7,690 0,134 -9,100 0,443 -47,122 0,062 0,213
2385 | ZINC01869701 -9,310 0,302 -8,100 0,300 -45,815 0,037 0,213
2386 | ZINC89401131 -7,770 0,142 -9,300 0,471 -45,212 0,025 0,213
2387 | ZINC03789437 -8,250 0,192 -7,900 0,271 -52,936 0,175 0,213
2388 | ZINC03956919 -8,100 0,177 -9,200 0,457 -44,173 0,005 0,213
2389 | ZINC01846112 -8,910 0,261 -8,600 0,371 -44,247 0,006 0,213
2390 | ZINC04212360 -8,510 0,219 -8,300 0,329 -48,580 0,090 0,213
2391 | ZINC03830490 -8,160 0,183 -7,700 0,243 -54,852 0,212 0,213
2392 | ZINC11616761 -8,530 0,221 -8,100 0,300 -49,933 0,117 0,213
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2393 | ZINC64526913 -7,640 0,129 -8,100 0,300 -54,687 0,209| 0,213
2394 | ZINC04215166 -9,480 0,320 -8,100 0,300 -44,849 0,018 | 0,213
2395 | ZINC03830712 -8,670 0,236 -7,900 0,271 -50,645 0,131 0,213
2396 | ZINC00607740 -8,820 0,251 -8,500 0,357 -45,399 0,029 0,212
2397 | ZINC03812908 -8,160 0,183 -8,100 0,300 -51,852 0,154 | 0,212
2398 | ZINC02015040 -8,400 0,208 -8,900 0,414 -44,689 0,015| 0,212
2399 | ZINC04214782 -8,300 0,197 -8,800 0,400 -45,958 0,039 | 0,212
2400 | ZINC00001301 -7,500 0,114 -9,400 0,486 -45,813 0,037 0,212
2401 | ZINC01530589 -8,110 0,178 -8,300 0,329 -50,631 0,130| 0,212
2402 | ZINC30731451 -8,710 0,240 -8,100 0,300 -48,876 0,096 | 0,212
2403 | ZINC08034263 -9,140 0,285 -8,300 0,329 -45,071 0,022 0,212
2404 | ZINC95617679 -8,180 0,185 -7,900 0,271 -53,137 0179 | 0212
2405 | ZINC03776950 -7,870 0,153 -8,300 0,329 -51,835 0,154 | 0,212
2406 | ZINC72209394 -6,660 0,027 -6,100 0,014 74,470 0,594 | 0,212
2407 | ZINC01491485 -7,170 0,080 -8,800 0,400 -51,885 0,155 0,212
2408 | ZINC59586869 -8,480 0,216 -8,600 0,371 -46,343 0,047 | 0211
2409 | ZINC03830493 -8,020 0,168 -7,300 0,186 -58,346 0,280 | 0,211
2410 | ZINC22463283 -9,130 0,283 -8,000 0,286 -47,258 0,065| 0,211
2411 | ZINC02019981 -8,020 0,168 -8,600 0,371 -48,773 0,094 | 0211
2412 | ZINC85540178 -9,030 0,273 -7,700 0,243 -49,991 0,118 0,211
2413 | ZINC04676376 -7,720 0,137 -7,600 0,229 -57,722 0,268 0,211
2414 | ZINC03809192 -8,220 0,189 -7,900 0,271 -52,841 0,173 0,211
2415 | ZINC01529669 -7,230 0,086 -8,300 0,329 -55,189 0,219 0211
2416 | ZINC84759448 -7,000 0,062 -8,300 0,329 -56,396 0,242 | 0211
2417 | ZINC72266863 -8,590 0,227 -8,100 0,300 -49,362 0,106 0,211
2418 | ZINC30691369 -7,810 0,146 -9,000 0,429 -46,914 0,058 0,211
2419 | ZINC01542901 -8,870 0,256 -8,300 0,329 -46,389 0,048 | 0,211
2420 | ZINC00608336 -7,500 0,114 -8,800 0,400 -50,024 0,118 | 0,211
2421 | ZINC27086668 -8,680 0,237 -7,600 0,229 -52,536 0,167 0,211
2422 | ZINC01530749 -7,880 0,154 -8,800 0,400 -47,988 0,079 0,211
2423 | ZINC01530992 -9,010 0,271 -8,200 0,314 -46,360 0,047 | 0211
2424 | ZINC34778499 -9,770 0,350 -7,300 0,186 -48,909 0,097 | 0211
2425 | ZINC38144596 -8,780 0,247 -8,600 0,371 -44,623 0,014 0,211
2426 | ZINC04215999 -7,480 0,112 -8,300 0,329 -53,762 0191 0211
2427 | ZINC38300502 -6,720 0,033 -8,500 0,357 -56,352 0,241 0211
2428 | ZINC84756656 -8,470 0,215 -7,800 0,257 -52,140 0,160 0,211
2429 | ZINC30691727 -9,240 0,295 -7,400 0,200 -50,957 0,137 | 0211
2430 | ZINC12468792 -7,500 0,114 -8,400 0,343 -52,897 0,174 | 0,210
2431 | ZINC72266795 -7,000 0,062 -7,500 0,214 -62,184 0,355| 0,210
2432 | ZINC03789196 -7,340 0,098 -8,700 0,386 -51,544 0,148 0,210
2433 | ZINC00601250 -8,750 0,244 -8,500 0,357 -45,477 0,030 | 0,210
2434 | ZINC43772271 -8,000 0,166 -8,100 0,300 -52,407 0,165| 0,210
2435 | ZINC00608327 -8,390 0,207 -8,500 0,357 -47,365 0,067 | 0,210
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2436 | ZINC05298979 -8,600 0,228 -8,800 0,400 -44,031 0,002 0,210
2437 | ZINC13220176 -6,680 0,029 -8,700 0,386 -55,016 0,216 0,210
2438 | ZINC04214101 -10,090 0,383 -7,600 0,229 -44,875 0,018 0,210
2439 | ZINC00005823 -7,830 0,148 -8,600 0,371 -49,590 0,110 0,210
2440 | ZINC00002016 -9,080 0,278 -8,400 0,343 -44,373 0,009 0,210
2441 | ZINC22446634 -9,040 0,274 -8,000 0,286 -47,511 0,070 0,210
2442 | ZINC03830260 -7,960 0,162 -8,700 0,386 -48,136 0,082 0,210
2443 | ZINC03806063 -7,860 0,152 -7,700 0,243 -56,000 0,235 0,210
2444 | ZINC43006861 -8,010 0,167 -8,900 0,414 -46,377 0,048 0,210
2445 | ZINC03831509 -9,010 0,271 -7,600 0,229 -50,582 0,129 0,210
2446 | ZINC11616901 -8,270 0,194 -7,900 0,271 -52,330 0,163 0,210
2447 | ZINC03830491 -8,400 0,208 -7,200 0,171 -56,768 0,250 0,210
2448 | ZINC05735014 -7,430 0,107 -8,700 0,386 -50,923 0,136 0,210
2449 | ZINC72267023 -8,280 0,195 -8,000 0,286 -51,526 0,148 0,210
2450 | ZINC59224388 -8,940 0,264 -8,000 0,286 -47,997 0,079 0,210
2451 | ZINC02019917 -9,220 0,293 -8,100 0,300 -45,760 0,036 0,209
2452 | ZINC03801094 -8,710 0,240 -7,900 0,271 -49,948 0,117 0,209
2453 | ZINC26143524 -7,140 0,077 -8,400 0,343 -54,652 0,208 0,209
2454 | ZINC02012859 -7,820 0,147 -9,300 0,471 -44,401 0,009 0,209
2455 | ZINC40741211 -7,840 0,150 -8,400 0,343 -50,877 0,135 0,209
2456 | ZINC04217577 -8,580 0,226 -8,400 0,343 -46,920 0,058 0,209
2457 | ZINC03831564 -8,230 0,190 -9,000 0,429 -44,374 0,009 0,209
2458 | ZINC29042296 -8,130 0,180 -8,600 0,371 -47,840 0,076 0,209
2459 | ZINC15449314 -8,320 0,199 -8,100 0,300 -50,494 0,128 0,209
2460 | ZINC00538351 -8,710 0,240 -8,600 0,371 -44,728 0,016 0,209
2461 | ZINC22862000 -7,970 0,163 -8,600 0,371 -48,677 0,092 0,209
2462 | ZINC40863182 -7,130 0,076 -9,800 0,543 -44,327 0,008 0,209
2463 | ZINC08035268 -6,690 0,030 -7,300 0,186 -65,019 0,410 0,209
2464 | ZINC03875439 -8,940 0,264 -8,500 0,357 -44,160 0,005 0,208
2465 | ZINC15848261 -8,650 0,234 -7,600 0,229 -52,314 0,163 0,208
2466 | ZINC04097344 -7,960 0,162 -8,000 0,286 -53,056 0,177 0,208
2467 | ZINC00188746 -8,760 0,245 -8,500 0,357 -45,103 0,023 0,208
2468 | ZINC01846215 -8,130 0,180 -9,000 0,429 -44,785 0,017 0,208
2469 | ZINC04474615 -8,370 0,205 -7,900 0,271 -51,581 0,149 0,208
2470 | ZINC95598451 -7,840 0,150 -8,900 0,414 -47,056 0,061 0,208
2471 | ZINC27308265 -8,540 0,222 -7,500 0,214 -53,596 0,188 0,208
2472 | ZINC00018087 -8,420 0,210 -8,500 0,357 -46,883 0,057 0,208
2473 | ZINC04217257 -9,000 0,270 -8,100 0,300 -46,714 0,054 0,208
2474 | ZINC00537831 -7,870 0,153 -8,400 0,343 -50,527 0,128 0,208
2475 | ZINC01693742 -9,070 0,277 -7,900 0,271 -47,787 0,075 0,208
2476 | ZINC02009579 -8,510 0,219 -8,100 0,300 -49,309 0,105 0,208
2477 | ZINC01481819 -7,930 0,159 -9,200 0,457 -44,306 0,007 0,208
2478 | ZINC84758834 -7,200 0,083 -8,900 0,414 -50,410 0,126 0,208
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2479 | ZINC56898790 -9,320 0,303 -6,800 0,114 -54,500 0,205| 0,208
2480 | ZINC72266830 -8,420 0,210 -7,500 0,214 -54,162 0,199 | 0,208
2481 | ZINC01547156 -7,770 0,142 -8,900 0,414 -47,340 0,066 0,208
2482 | ZINC01530601 -8,780 0,247 -8,400 0,343 -45,617 0,033 0,208
2483 | ZINC13760709 -8,170 0,184 -9,000 0,429 -44,461 0,010| 0,208
2484 | ZINC72266818 -8,440 0,212 -8,600 0,371 -45,952 0,039 | 0,208
2485 | ZINC00897236 -9,250 0,296 -8,100 0,300 -45,292 0,027 | 0,207
2486 | ZINC03812859 -7,830 0,148 -8,000 0,286 -53,609 0,188 0,207
2487 | ZINC30691754 -8,040 0,170 -8,500 0,357 -48,810 0,095 | 0,207
2488 | ZINC03830557 -7,210 0,084 -9,300 0,471 -47,358 0,067 | 0,207
2489 | ZINC09084028 -7,260 0,089 -9,500 0,500 -45,610 0,033 0,207
2490 | ZINC01546843 -7,320 0,096 -9,000 0,429 -48,954 0,098 | 0,207
2491 | ZINC04213047 -8,620 0,231 -7,800 0,257 -50,822 0,134 | 0,207
2492 | ZINC04213597 -9,450 0,317 -7,800 0,257 -46,385 0,048 | 0,207
2493 | ZINC05647774 -9,310 0,302 -7,900 0,271 -46,391 0,048 0,207
2494 | ZINC22942024 -8,490 0,217 -8,300 0,329 -47,831 0,076 | 0,207
2495 | ZINC27641478 -9,070 0,277 -7,600 0,229 -49,874 0,116 0,207
2496 | ZINC02018339 -7,970 0,163 -8,700 0,386 -47,635 0,072 | 0,207
2497 | ZINC00538328 -8,730 0,242 -8,600 0,371 -44,307 0,007 | 0,207
2498 | ZINC39283879 -9,380 0,309 -7,400 0,200 -49,640 0,111 0,207
2499 | ZINC89630354 -7,680 0,133 -8,500 0,357 -50,612 0,130 | 0,207
2500 | ZINC02014836 -8,270 0,194 -8,900 0,414 -44,510 0,011 0,207
2501 | ZINC03806413 -7,400 0,104 -9,000 0,429 -48,407 0,087 | 0,206
2502 | ZINC11330186 -8,530 0,221 -8,400 0,343 -46,750 0,055 | 0,206
2503 | ZINC84756658 -8,720 0,241 -7,700 0,243 -50,870 0,135 0,206
2504 | ZINC84756655 -8,560 0,224 -7,500 0,214 -53,164 0,180 0,206
2505 | ZINC04217320 -8,080 0,174 -8,300 0,329 -49,845 0,115| 0,206
2506 | ZINC13209487 -7,390 0,103 -8,800 0,400 -49,831 0,115| 0,206
2507 | ZINC38664632 -8,000 0,166 -8,000 0,286 -52,430 0,165 0,206
2508 | ZINC38300504 -7,500 0,114 -8,100 0,300 -54,354 0,203 0,206
2509 | ZINC15111010 -8,610 0,229 -7,800 0,257 -50,605 0,130 | 0,205
2510 | ZINC03831143 -7,870 0,153 -7,900 0,271 -53,823 0,192 | 0,205
2511 | ZINC03798720 -7,650 0,130 -8,000 0,286 -54,254 0,201 0,205
2512 | ZINC08214682 -7,700 0,135 -7,700 0,243 -56,174 0,238 | 0,205
2513 | ZINC03830201 -8,540 0,222 -7,700 0,243 -51,667 0,150 | 0,205
2514 | ZINC00607681 -8,300 0,197 -8,900 0,414 -44,124 0,004 0,205
2515 | ZINC00005823 -7,880 0,154 -8,500 0,357 -49,301 0,104 | 0,205
2516 | ZINC64624931 -9,380 0,309 -7,800 0,257 -46,428 0,049 | 0,205
2517 | ZINC03813639 -7,650 0,130 -9,200 0,457 -45,372 0,028 | 0,205
2518 | ZINC01842862 -8,340 0,201 -8,600 0,371 -46,092 0,042 0,205
2519 | ZINC00968330 -7,440 0,108 -8,700 0,386 -50,164 0,121 0,205
2520 | ZINC03604395 -7,610 0,126 -9,300 0,471 -44,840 0,018 | 0,205
2521 | ZINC05821059 -9,170 0,288 -7,200 0,171 -51,940 0,156 | 0,205
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2522 | ZINC03830460 -8,230 0,190 -7,000 0,143 -58,392 0,281 0,205
2523 | ZINC04213975 -7,520 0,116 -8,500 0,357 -51,154 0,140 0,205
2524 | ZINC40454300 -8,450 0,213 -8,300 0,329 -47,652 0,072 0,205
2525 | ZINC03874585 -8,000 0,166 -7,900 0,271 -52,993 0,176 0,205
2526 | ZINC04213065 -8,000 0,166 -7,100 0,157 -58,872 0,290 0,205
2527 | ZINC66251385 -7,990 0,165 -7,500 0,214 -55,983 0,234 0,205
2528 | ZINC22593681 -8,120 0,179 -7,500 0,214 -55,287 0,221 0,205
2529 | ZINC01846300 -8,350 0,202 -8,600 0,371 -45,956 0,039 0,204
2530 | ZINC43202140 -6,940 0,056 -8,600 0,371 -53,484 0,186 0,204
2531 | ZINC03913952 -6,920 0,054 -7,700 0,243 -60,187 0,316 0,204
2532 | ZINC04212206 -8,500 0,218 -8,700 0,386 -44,383 0,009 0,204
2533 | ZINC08214597 -8,110 0,178 -7,600 0,229 -54,552 0,206 0,204
2534 | ZINC00607772 -8,520 0,220 -8,000 0,286 -49,420 0,107 0,204
2535 | ZINC03974200 -7,460 0,110 -8,500 0,357 -51,400 0,145 0,204
2536 | ZINC04213388 -8,130 0,180 -7,600 0,229 -54,412 0,204 0,204
2537 | ZINC04215319 -8,370 0,205 -8,000 0,286 -50,187 0,122 0,204
2538 | ZINC04215843 -8,800 0,249 -8,200 0,314 -46,417 0,048 0,204
2539 | ZINC04102191 -8,270 0,194 -8,500 0,357 -47,037 0,060 0,204
2540 | ZINC03803976 -9,450 0,317 -7,600 0,229 -47,343 0,066 0,204
2541 | ZINC02015725 -8,250 0,192 -8,900 0,414 -44,168 0,005 0,204
2542 | ZINC37623980 -7,010 0,063 -8,700 0,386 -52,264 0,162 0,204
2543 | ZINC01542912 -8,430 0,211 -8,800 0,400 -43,938 0,000 0,204
2544 | ZINC22059926 -8,550 0,223 -8,300 0,329 -46,966 0,059 0,204
2545 | ZINC27640100 -9,030 0,273 -7,700 0,243 -48,808 0,095 0,204
2546 | ZINC30690552 -7,030 0,065 -8,700 0,386 -52,131 0,159 0,204
2547 | ZINC01532377 -8,040 0,170 -8,000 0,286 -51,873 0,154 0,203
2548 | ZINC04214012 -8,560 0,224 -7,900 0,271 -49,825 0,115 0,203
2549 | ZINC27308260 -8,670 0,236 -7,200 0,171 -54,374 0,203 0,203
2550 | ZINC00607941 -9,510 0,323 -8,000 0,286 -43,997 0,001 0,203
2551 | ZINC95564787 -8,660 0,235 -7,800 0,257 -50,002 0,118 0,203
2552 | ZINC04097292 -8,890 0,259 -8,100 0,300 -46,564 0,051 0,203
2553 | ZINC39283882 -9,160 0,287 -7,400 0,200 -50,263 0,123 0,203
2554 | ZINC01576167 -7,610 0,126 -8,600 0,371 -49,711 0,112 0,203
2555 | ZINC04214347 -8,510 0,219 -8,400 0,343 -46,370 0,047 0,203
2556 | ZINC38792087 -7,130 0,076 -8,500 0,357 -52,988 0,176 0,203
2557 | ZINC85537118 -8,600 0,228 -7,600 0,229 -51,745 0,152 0,203
2558 | ZINC34035805 -8,320 0,199 -8,700 0,386 -45,155 0,024 0,203
2559 | ZINC04216741 -8,970 0,267 -7,500 0,214 -50,499 0,128 0,203
2560 | ZINC52955714 -8,300 0,197 -8,400 0,343 -47,462 0,069 0,203
2561 | ZINC08552293 -9,140 0,285 -7,700 0,243 -48,112 0,081 0,203
2562 | ZINC03830390 -9,020 0,272 -8,300 0,329 -44,323 0,008 0,203
2563 | ZINC42835885 -9,590 0,331 -7,400 0,200 -47,876 0,077 0,203
2564 | ZINC01999558 -8,430 0,211 -8,000 0,286 -49,659 0,111 0,203
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2565 | ZINC00005076 -8,680 0,237 -8,300 0,329 -46,116 0,043| 0,203
2566 | ZINC11616354 -8,540 0,222 -8,500 0,357 -45,390 0,028| 0,203
2567 | ZINC01999340 -8,080 0,174 -8,800 0,400 -45,636 0,033| 0,203
2568 | ZINC03806104 -7,580 0,123 -7,600 0,229 -57,120 0,256 0,202
2569 | ZINC01530759 -7,340 0,098 -8,700 0,386 -50,305 0,124 | 0,202
2570 | ZINC01700363 -8,550 0,223 -8,000 0,286 -48,977 0,098 | 0,202
2571 | ZINC04215129 -8,630 0,232 -7,600 0,229 -51,476 0,147 0,202
2572 | ZINC01542392 -7,120 0,075 -8,600 0,371 -52,190 0,161 0,202
2573 | ZINC01536693 -8,510 0,219 -8,600 0,371 -44,730 0,016 | 0,202
2574 | ZINC39375686 -8,280 0,195 -8,200 0,314 -48,899 0,097 | 0,202
2575 | ZINC13540266 -7,250 0,088 -8,800 0,400 -49,992 0,118 0,202
2576 | ZINC01675361 -9,330 0,304 -8,000 0,286 -44,751 0,016 | 0,202
2577 | ZINC04214970 -8,510 0,219 -7,900 0,271 -49,867 0,115| 0,202
2578 | ZINC97943452 -6,560 0,017 -8,900 0,414 -52,935 0,175| 0,202
2579 | ZINC04217500 -8,080 0,174 -8,100 0,300 -50,689 0,131 0,202
2580 | ZINC03830556 -7,010 0,063 -9,500 0,500 -46,112 0,042 | 0,202
2581 | ZINC01843074 -7,680 0,133 -9,100 0,443 -45,463 0,030 | 0,202
2582 | ZINC30691792 -7,400 0,104 -8,400 0,343 -52,090 0,159 | 0,202
2583 | ZINC00599734 -7,670 0,132 -9,100 0,443 -45,500 0,031 0,202
2584 | ZINC03775143 -8,360 0,204 -8,400 0,343 -46,958 0,059 | 0,202
2585 | ZINC13209512 -7,680 0,133 -8,400 0,343 -50,578 0,129 | 0,202
2586 | ZINC72266884 -6,910 0,053 -7,300 0,186 -62,774 0,366 0,202
2587 | ZINC03830761 -9,100 0,280 -7,700 0,243 -48,128 0,082 | 0,202
2588 | ZINC87496429 -9,590 0,331 -7,800 0,257 -44,760 0,016 | 0,202
2589 | ZINC08143541 -8,700 0,239 -7,300 0,186 -53,188 0,180 0,202
2590 | ZINC01532335 -9,000 0,270 -7,600 0,229 -49,379 0,106 0,202
2591 | ZINC85540240 -7,910 0,157 -8,000 0,286 -52,247 0,162 | 0,201
2592 | ZINC00597588 -8,790 0,248 -7,500 0,214 -51,215 0,142 | 0,201
2593 | ZINC04194719 -6,960 0,058 -8,600 0,371 -52,903 0,174 0,201
2594 | ZINC04215263 -8,110 0,178 -7,800 0,257 -52,633 0,169 0,201
2595 | ZINC03831120 -8,130 0,180 -8,200 0,314 -49,578 0,110| 0,201
2596 | ZINC03649787 -8,370 0,205 -8,600 0,371 -45,336 0,027 | 0,201
2597 | ZINC03800479 -9,570 0,329 -7,600 0,229 -46,269 0,046 0,201
2598 | ZINC01567835 -8,390 0,207 -8,600 0,371 -45,210 0,025| 0,201
2599 | ZINC03831138 -8,610 0,229 -7,400 0,200 -52,855 0,173| 0,201
2600 | ZINC03830916 -9,290 0,300 -7,900 0,271 -45,543 0,031 0,201
2601 | ZINC04214178 -7,930 0,159 -8,600 0,371 -47,660 0,073| 0,201
2602 | ZINC04217460 -7,600 0,125 -8,700 0,386 -48,688 0,093| 0,201
2603 | ZINC11617052 -7,250 0,088 -9,300 0,471 -46,133 0,043| 0,201
2604 | ZINC03798525 -7,370 0,101 -8,800 0,400 -49,160 0,102 0,201
2605 | ZINC03830261 -8,780 0,247 -8,100 0,300 -46,752 0,055| 0,201
2606 | ZINC59587075 -8,890 0,259 -8,200 0,314 -45,429 0,029 | 0,201
2607 | ZINC04097283 -8,840 0,253 -7,300 0,186 -52,308 0,163| 0,201
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2608 | ZINC03202700 -8,010 0,167 -8,700 0,386 -46,448 0,049 0,201
2609 | ZINC08214378 -8,510 0,219 -6,900 0,129 -57,001 0,254 0,201
2610 | ZINC31773258 -7,970 0,163 -9,000 0,429 -44,447 0,010 0,201
2611 | ZINC38192483 -9,330 0,304 -7,600 0,229 -47,469 0,069 0,201
2612 | ZINC31291735 -8,120 0,179 -7,700 0,243 -53,178 0,180 0,200
2613 | ZINC04213558 -8,110 0,178 -8,200 0,314 -49,545 0,109 0,200
2614 | ZINC12503206 -7,190 0,082 -8,400 0,343 -52,984 0,176 0,200
2615 | ZINC34035806 -7,990 0,165 -9,000 0,429 -44,272 0,007 0,200
2616 | ZINC11592548 -8,770 0,246 -7,600 0,229 -50,379 0,125 0,200
2617 | ZINC01530760 -7,490 0,113 -8,700 0,386 -49,111 0,101 0,200
2618 | ZINC00896740 -8,880 0,258 -8,200 0,314 -45,347 0,028 0,200
2619 | ZINC01536109 -6,870 0,049 -8,500 0,357 -53,869 0,193 0,200
2620 | ZINC04217303 -8,960 0,266 -7,900 0,271 -47,109 0,062 0,200
2621 | ZINC00608359 -8,290 0,196 -8,000 0,286 -49,951 0,117 0,200
2622 | ZINC34326129 -8,220 0,189 -7,800 0,257 -51,773 0,152 0,200
2623 | ZINC25693373 -6,520 0,012 -9,000 0,429 -52,035 0,158 0,200
2624 | ZINC04626622 -9,100 0,280 -7,700 0,243 -47,800 0,075 0,199
2625 | ZINC04216543 -7,450 0,109 -8,900 0,414 -47,793 0,075 0,199
2626 | ZINC01532361 -8,330 0,200 -7,900 0,271 -50,406 0,126 0,199
2627 | ZINC03831260 -8,900 0,260 -7,900 0,271 -47,359 0,067 0,199
2628 | ZINC01530579 -7,190 0,082 -8,600 0,371 -51,335 0,144 0,199
2629 | ZINC03977807 -7,980 0,164 -7,900 0,271 -52,242 0,162 0,199
2630 | ZINC11592713 -8,840 0,253 -7,400 0,200 -51,295 0,143 0,199
2631 | ZINC22861995 -8,130 0,180 -8,300 0,329 -48,468 0,088 0,199
2632 | ZINC03830405 -7,680 0,133 -8,000 0,286 -53,060 0,177 0,199
2633 | ZINC03830464 -8,610 0,229 -8,300 0,329 -45,884 0,038 0,199
2634 | ZINC04217569 -8,830 0,252 -7,500 0,214 -50,585 0,129 0,199
2635 | ZINC59586894 -7,460 0,110 -9,000 0,429 -46,844 0,057 0,198
2636 | ZINC03948981 -7,190 0,082 -8,000 0,286 -55,635 0,228 0,198
2637 | ZINC03830408 -7,460 0,110 -8,100 0,300 -53,450 0,185 0,198
2638 | ZINC03808259 -9,650 0,337 -7,700 0,243 -44,686 0,015 0,198
2639 | ZINC00608240 -8,710 0,240 -8,100 0,300 -46,758 0,055 0,198
2640 | ZINC02021768 -8,400 0,208 -7,600 0,229 -52,070 0,158 0,198
2641 | ZINC59586861 -8,670 0,236 -8,400 0,343 -44,734 0,016 0,198
2642 | ZINC13675264 -8,300 0,197 -8,700 0,386 -44,504 0,011 0,198
2643 | ZINC04214964 -8,800 0,249 -7,900 0,271 -47,695 0,073 0,198
2644 | ZINC28631694 -7,470 0,111 -8,000 0,286 -54,033 0,196 0,198
2645 | ZINC03873296 -8,750 0,244 -7,900 0,271 -47,928 0,078 0,198
2646 | ZINC05764777 -8,470 0,215 -8,300 0,329 -46,483 0,050 0,198
2647 | ZINC03831490 -7,130 0,076 -8,800 0,400 -49,962 0,117 0,198
2648 | ZINC08214550 -8,340 0,201 -7,100 0,157 -55,982 0,234 0,198
2649 | ZINC59587191 -7,210 0,084 -9,500 0,500 -44,347 0,008 0,197
2650 | ZINC03830501 -8,870 0,256 -8,300 0,329 -44,295 0,007 0,197
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2651 | ZINC02008250 -8,110 0,178 -8,400 0,343 -47,617 0,072 | 0,197
2652 | ZINC00394206 -8,170 0,184 -8,600 0,371 -45,817 0,037 | 0,197
2653 | ZINC01530460 -8,450 0,213 -8,200 0,314 -47,247 0,065 | 0,197
2654 | ZINC03830441 -7,730 0,138 -7,200 0,171 -58,442 0,282 0,197
2655 | ZINC00066304 -8,920 0,262 -8,200 0,314 -44,730 0,016 | 0,197
2656 | ZINC03830513 -8,000 0,166 -7,900 0,271 -51,834 0,154 | 0,197
2657 | ZINC00008826 -8,380 0,206 -8,600 0,371 -44,652 0,014 | 0,197
2658 | ZINC04213962 -9,020 0,272 -7,600 0,229 -48,581 0,090 0,197
2659 | ZINC38300505 -7,930 0,159 -7,900 0,271 -52,183 0,160 | 0,197
2660 | ZINC00607910 -7,500 0,114 -8,900 0,414 -47,110 0,062 | 0,197
2661 | ZINC03952167 -7,470 0,111 -8,000 0,286 -53,870 0,193 0,197
2662 | ZINC04654835 -8,670 0,236 -8,000 0,286 -47,455 0,069 | 0,197
2663 | ZINC00897234 -9,200 0,291 -7,900 0,271 -45,346 0,028 | 0,197
2664 | ZINC02019896 -7,590 0,124 -8,400 0,343 -50,274 0,123 | 0,197
2665 | ZINC03830714 -8,580 0,226 -7,800 0,257 -49,383 0,106 0,197
2666 | ZINC34228435 -7,790 0,144 -9,100 0,443 -44,043 0,002 | 0,196
2667 | ZINC03872313 -9,420 0,314 -7,000 0,143 -50,756 0,133| 0,196
2668 | ZINC04245609 -8,970 0,267 -7,400 0,200 -50,216 0,122 | 0,196
2669 | ZINC01541804 -7,680 0,133 -8,900 0,414 -46,075 0,042 | 0,196
2670 | ZINC01530932 -9,000 0,270 -8,000 0,286 -45,634 0,033| 0,196
2671 | ZINC03831140 -7,420 0,106 -8,900 0,414 -47,451 0,068 | 0,196
2672 | ZINC40429571 -8,340 0,201 -8,200 0,314 -47,677 0,073 0,196
2673 | ZINC03778847 -7,810 0,146 -8,000 0,286 -51,954 0,156 | 0,196
2674 | ZINC03812888 -8,300 0,197 -7,400 0,200 -53,740 0,191 0,196
2675 | ZINC00597112 -8,120 0,179 -8,500 0,357 -46,613 0,052 0,196
2676 | ZINC00600748 -7,630 0,128 -9,200 0,457 -44,084 0,003 0,196
2677 | ZINC31297707 -8,240 0,191 -8,600 0,371 -45,235 0,025| 0,196
2678 | ZINC03831159 -7,510 0,115 -7,500 0,214 -57,221 0,258 | 0,196
2679 | ZINC03831136 -8,340 0,201 -7,500 0,214 -52,776 0,172 0,196
2680 | ZINC01530597 -8,870 0,256 -8,000 0,286 -46,267 0,045 0,196
2681 | ZINC03941829 -7,390 0,103 -7,700 0,243 -56,362 0,242 | 0,196
2682 | ZINC19632834 -8,270 0,194 -8,600 0,371 -45,040 0,022 | 0,196
2683 | ZINC03812918 -9,000 0,270 -7,600 0,229 -48,482 0,089 0,196
2684 | ZINC03831166 -8,730 0,242 -8,300 0,329 -44,777 0,017 | 0,196
2685 | ZINC02019839 -7,110 0,074 -8,200 0,314 -54,168 0,199 | 0,196
2686 | ZINC03830760 -9,110 0,281 -7,600 0,229 -47,888 0,077 0,196
2687 | ZINC04216310 -7,550 0,119 -8,000 0,286 -53,276 0,182 | 0,196
2688 | ZINC01571009 -8,890 0,259 -7,800 0,257 -47,569 0,071 0,195
2689 | ZINC08214460 -7,620 0,127 -7,100 0,157 -59,500 0,303 | 0,195
2690 | ZINC03978029 -8,830 0,252 -7,600 0,229 -49,358 0,106 0,195
2691 | ZINC05978194 -8,620 0,231 -7,400 0,200 -51,936 0,156 | 0,195
2692 | ZINC05458371 -9,130 0,283 -8,000 0,286 -44,797 0,017 | 0,195
2693 | ZINC00004028 -8,940 0,264 -8,100 0,300 -45,073 0,022 | 0,195
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2694 | ZINC03830395 -6,970 0,059 -8,600 0,371 -51,923 0,155 0,195
2695 | ZINC01530935 -7,610 0,126 -8,400 0,343 -49,970 0,117 0,195
2696 | ZINC31570064 -8,310 0,198 -7,300 0,186 -54,313 0,202 0,195
2697 | ZINC04213081 -7,600 0,125 -8,800 0,400 -47,074 0,061 0,195
2698 | ZINC03830415 -8,000 0,166 -7,400 0,200 -55,222 0,220 0,195
2699 | ZINC04215243 -8,500 0,218 -7,400 0,200 -52,550 0,168 0,195
2700 | ZINC00608106 -9,320 0,303 -7,900 0,271 -44,490 0,011 0,195
2701 | ZINC17426658 -7,130 0,076 -8,900 0,414 -48,836 0,095 0,195
2702 | ZINC04975824 -8,740 0,243 -8,000 0,286 -46,848 0,057 0,195
2703 | ZINC14090000 -7,580 0,123 -7,500 0,214 -56,705 0,248 0,195
2704 | ZINC40721761 -7,730 0,138 -9,100 0,443 -44,134 0,004 0,195
2705 | ZINC04214436 -8,980 0,268 -8,200 0,314 -44,070 0,003 0,195
2706 | ZINC11616352 -7,990 0,165 -8,700 0,386 -45,680 0,034 0,195
2707 | ZINC02522770 -9,180 0,289 -7,900 0,271 -45,196 0,025 0,195
2708 | ZINC03830472 -7,590 0,124 -7,900 0,271 -53,688 0,190 0,195
2709 | ZINC04626639 -9,040 0,274 -7,900 0,271 -45,935 0,039 0,195
2710 | ZINC03831121 -8,800 0,249 -7,900 0,271 -47,213 0,064 0,195
2711 | ZINC00000424 -7,870 0,153 -8,900 0,414 -44,826 0,017 0,195
2712 | ZINC31983330 -7,720 0,137 -9,100 0,443 -44,155 0,004 0,195
2713 | ZINC09230244 -8,780 0,247 -8,100 0,300 -45,842 0,037 0,195
2714 | ZINC33755640 -8,690 0,238 -8,400 0,343 -44,113 0,004 0,195
2715 | ZINC84759450 -6,820 0,044 -8,300 0,329 -54,821 0,212 0,195
2716 | ZINC05141553 -8,150 0,182 -8,100 0,300 -49,183 0,102 0,195
2717 | ZINC03813069 -8,000 0,166 -7,700 0,243 -52,919 0,175 0,195
2718 | ZINC05514885 -9,020 0,272 -6,900 0,129 -53,325 0,183 0,194
2719 | ZINC08101160 -7,590 0,124 -6,800 0,114 -61,694 0,345 0,194
2720 | ZINC03831198 -8,870 0,256 -8,200 0,314 -44,556 0,012 0,194
2721 | ZINC64526913 -7,310 0,094 -8,200 0,314 -52,886 0,174 0,194
2722 | ZINC03830997 -8,490 0,217 -7,800 0,257 -49,505 0,108 0,194
2723 | ZINC08214458 -7,630 0,128 -7,000 0,143 -59,970 0,312 0,194
2724 | ZINC72266964 -8,520 0,220 -7,000 0,143 -55,213 0,219 0,194
2725 | ZINC06069570 -9,280 0,299 -7,800 0,257 -45,269 0,026 0,194
2726 | ZINC09574770 -8,270 0,194 -7,000 0,143 -56,546 0,245 0,194
2727 | ZINC15848222 -8,110 0,178 -7,800 0,257 -51,520 0,148 0,194
2728 | ZINC08214643 -8,690 0,238 -7,200 0,171 -52,795 0,172 0,194
2729 | ZINC04213854 -8,270 0,194 -7,400 0,200 -53,545 0,187 0,194
2730 | ZINC02018341 -8,280 0,195 -8,700 0,386 -43,935 0,000 0,194
2731 | ZINC22065943 -8,150 0,182 -8,400 0,343 -46,832 0,056 0,194
2732 | ZINC72266815 -8,290 0,196 -8,200 0,314 -47,548 0,070 0,194
2733 | ZINC28248877 -9,050 0,275 -7,800 0,257 -46,422 0,048 0,194
2734 | ZINC01544805 -8,610 0,229 -8,000 0,286 -47,295 0,065 0,194
2735 | ZINC11726787 -7,980 0,164 -7,800 0,257 -52,128 0,159 0,194
2736 | ZINC00608072 -7,860 0,152 -8,700 0,386 -46,112 0,042 0,193
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2737 | ZINC00002103 -7,420 0,106 -9,000 0,429 -46,252 0,045| 0,193
2738 | ZINC03819392 -7,360 0,100 -8,600 0,371 -49,512 0,109| 0,193
2739 | ZINC19313075 -8,950 0,265 -8,100 0,300 -44,675 0,015| 0,193
2740 | ZINC03831001 -9,090 0,279 -7,900 0,271 -45,393 0,028 0,193
2741 | ZINC42893318 -9,350 0,306 -7,700 0,243 -45,459 0,030 | 0,193
2742 | ZINC00608048 -10,190 0,394 -7,100 0,157 -45,379 0,028| 0,193
2743 | ZINC01545414 -8,810 0,250 -7,900 0,271 -46,867 0,057 | 0,193
2744 | ZINC03789440 -7,250 0,088 -7,800 0,257 -55,929 0,233 0,193
2745 | ZINC03650334 -7,960 0,162 -8,400 0,343 -47,719 0,074 | 0,193
2746 | ZINC34633488 -6,620 0,023 -8,400 0,343 -54,873 0,213| 0,193
2747 | ZINC34114400 -9,260 0,297 -7,600 0,229 -46,614 0,052 0,193
2748 | ZINC01545003 -8,790 0,248 -8,300 0,329 -43,976 0,001| 0,193
2749 | ZINC00896543 -9,030 0,273 -8,000 0,286 -44,892 0,019 | 0,193
2750 | ZINC01565851 -7,610 0,126 -8,900 0,414 -45,862 0,038 | 0,193
2751 | ZINC03831238 -8,200 0,187 -8,500 0,357 -45,608 0,033 0,192
2752 | ZINC04217208 -8,250 0,192 -8,000 0,286 -49,014 0,099 | 0,192
2753 | ZINC04213806 -8,790 0,248 -7,500 0,214 -49,802 0,114 | 0,192
2754 | ZINC01532376 -7,790 0,144 -8,200 0,314 -49,959 0,117 0,192
2755 | ZINC00000285 -8,930 0,263 -8,000 0,286 -45,335 0,027 | 0,192
2756 | ZINC31284341 -7,570 0,121 -8,400 0,343 -49,658 0,111 0,192
2757 | ZINC95564582 -8,330 0,200 -7,700 0,243 -50,738 0,132 | 0,192
2758 | ZINC09164421 -6,520 0,012 -7,400 0,200 -62,605 0,363 0,192
2759 | ZINC01999563 -7,970 0,163 -8,400 0,343 -47,504 0,070 | 0,192
2760 | ZINC98214856 -8,770 0,246 -6,800 0,114 -54,984 0,215| 0,192
2761 | ZINC03786875 -8,190 0,186 -7,700 0,243 -51,466 0,147 0,192
2762 | ZINC04097343 -6,410 0,001 -7,300 0,186 -63,916 0,388 0,192
2763 | ZINC03872687 -7,600 0,125 -8,700 0,386 -47,266 0,065| 0,192
2764 | ZINC31561755 -6,510 0,011 -8,000 0,286 -58,218 0,278 | 0,192
2765 | ZINC03623570 -8,060 0,172 -8,300 0,329 -47,730 0,074 0,192
2766 | ZINC04217230 -9,070 0,277 -7,400 0,200 -48,948 0,098 0,192
2767 | ZINC04214672 -8,090 0,175 -8,500 0,357 -46,093 0,042 | 0,192
2768 | ZINC04474603 -8,730 0,242 -7,700 0,243 -48,553 0,090 | 0,192
2769 | ZINC39283881 -9,270 0,298 -7,100 0,157 -50,064 0,119 0,191
2770 | ZINC04212179 -9,210 0,292 -7,700 0,243 -45,936 0,039 | 0,191
2771 | ZINC84758842 -7,390 0,103 -8,200 0,314 -51,985 0,157 | 0,191
2772 | ZINC00607934 -9,310 0,302 -7,900 0,271 -43,931 0,000 0,191
2773 | ZINC03831236 -7,650 0,130 -8,700 0,386 -46,918 0,058 | 0,191
2774 | ZINC02021839 -7,490 0,113 -8,700 0,386 -47,768 0,075| 0,191
2775 | ZINC01704227 -7,670 0,132 -8,600 0,371 -47,514 0,070 0,191
2776 | ZINC15848221 -7,960 0,162 -7,900 0,271 -51,108 0,140 0,191
2777 | ZINC03830514 -7,660 0,131 -8,200 0,314 -50,484 0,127 | 0,191
2778 | ZINC04016817 -8,750 0,244 -7,900 0,271 -46,864 0,057 | 0,191
2779 | ZINC40454298 -8,730 0,242 -7,900 0,271 -46,971 0,059 0,191
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2780 | ZINC31291726 -7,120 0,075 -9,000 0,429 -47,477 0,069 0,191
2781 | ZINC33838847 -8,080 0,174 -7,400 0,200 -54,098 0,198 0,191
2782 | ZINC39283880 -9,200 0,291 -7,200 0,171 -49,582 0,110 0,191
2783 | ZINC03830583 -9,050 0,275 -7,100 0,157 -51,111 0,140 0,191
2784 | ZINC12503300 -8,820 0,251 -7,700 0,243 -47,906 0,077 0,190
2785 | ZINC72266831 -8,150 0,182 -8,000 0,286 -49,266 0,104 0,190
2786 | ZINC12504524 -8,280 0,195 -7,000 0,143 -55,917 0,233 0,190
2787 | ZINC03830986 -7,600 0,125 -9,100 0,443 -44,111 0,004 0,190
2788 | ZINC03797810 -9,180 0,289 -7,800 0,257 -45,205 0,025 0,190
2789 | ZINC03830414 -7,020 0,064 -7,800 0,257 -56,745 0,249 0,190
2790 | ZINC72266817 -8,480 0,216 -8,300 0,329 -45,263 0,026 0,190
2791 | ZINC02019939 -8,010 0,167 -8,200 0,314 -48,499 0,089 0,190
2792 | ZINC05821056 -8,540 0,222 -7,500 0,214 -50,808 0,134 0,190
2793 | ZINC00002103 -7,430 0,107 -8,900 0,414 -46,442 0,049 0,190
2794 | ZINC72266770 -6,650 0,026 -7,600 0,229 -60,140 0,315 0,190
2795 | ZINC03775000 -8,330 0,200 -7,800 0,257 -49,680 0,112 0,190
2796 | ZINC01850017 -8,600 0,228 -8,300 0,329 -44,558 0,012 0,190
2797 | ZINC30691732 -7,850 0,151 -8,900 0,414 -44,148 0,004 0,190
2798 | ZINC03939175 -8,450 0,213 -7,500 0,214 -51,233 0,142 0,190
2799 | ZINC03814199 -8,260 0,193 -8,500 0,357 -44,887 0,019 0,190
2800 | ZINC34894449 -8,860 0,255 -8,000 0,286 -45,343 0,028 0,190
2801 | ZINC49625414 -6,710 0,032 -8,500 0,357 -53,150 0,179 0,190
2802 | ZINC01844844 -9,130 0,283 -7,800 0,257 -45,361 0,028 0,189
2803 | ZINC01843003 -6,700 0,031 -8,600 0,371 -52,463 0,166 0,189
2804 | ZINC03782486 -8,320 0,199 -7,400 0,200 -52,622 0,169 0,189
2805 | ZINC05442135 -8,260 0,193 -8,000 0,286 -48,495 0,089 0,189
2806 | ZINC03831572 -8,510 0,219 -7,900 0,271 -47,890 0,077 0,189
2807 | ZINC00000582 -9,060 0,276 -8,000 0,286 -44,213 0,006 0,189
2808 | ZINC08575811 -8,330 0,200 -8,500 0,357 -44,415 0,009 0,189
2809 | ZINC01845185 -7,710 0,136 -9,000 0,429 -43,997 0,001 0,189
2810 | ZINC33865799 -8,520 0,220 -8,200 0,314 -45,533 0,031 0,189
2811 | ZINC03831167 -8,190 0,186 -8,400 0,343 -45,822 0,037 0,189
2812 | ZINC72266758 -9,220 0,293 -7,900 0,271 -43,994 0,001 0,189
2813 | ZINC31291729 -7,580 0,123 -8,800 0,400 -46,132 0,043 0,188
2814 | ZINC00537807 -7,840 0,150 -8,900 0,414 -44,000 0,001 0,188
2815 | ZINC00896449 -9,180 0,289 -7,200 0,171 -49,334 0,105 0,188
2816 | ZINC09213043 -8,840 0,253 -7,900 0,271 -45,980 0,040 0,188
2817 | ZINC00601249 -8,830 0,252 -8,000 0,286 -45,296 0,027 0,188
2818 | ZINC08214467 -8,250 0,192 -7,500 0,214 -52,071 0,158 0,188
2819 | ZINC22861991 -7,970 0,163 -8,200 0,314 -48,419 0,087 0,188
2820 | ZINC03830487 -8,010 0,167 -7,800 0,257 -51,140 0,140 0,188
2821 | ZINC71325805 -8,700 0,239 -7,900 0,271 -46,704 0,054 0,188
2822 | ZINC22861998 -7,780 0,143 -8,500 0,357 -47,193 0,063 0,188
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2823 | ZINC01846145 -8,570 0,225 -8,100 0,300 -45,900 0,038| 0,188
2824 | ZINC03830202 -8,520 0,220 -7,400 0,200 -51,294 0,143| 0,188
2825 | ZINC00016154 -7,850 0,151 -8,800 0,400 -44,583 0,013| 0,188
2826 | ZINC01618702 -6,420 0,002 -8,500 0,357 -54,421 0,204 0,188
2827 | ZINC04213280 -7,970 0,163 -7,800 0,257 -51,282 0,143| 0,188
2828 | ZINC01844846 -8,330 0,200 -8,100 0,300 -47,142 0,062 | 0,188
2829 | ZINC01849661 -7,900 0,156 -8,800 0,400 -44,291 0,007 | 0,188
2830 | ZINC01529186 -8,480 0,216 -8,100 0,300 -46,319 0,046 0,187
2831 | ZINC04214649 -8,800 0,249 -8,000 0,286 -45,343 0,028 | 0,187
2832 | ZINC03830580 -8,860 0,255 -7,200 0,171 -50,894 0,135| 0,187
2833 | ZINC08214369 -9,100 0,280 -6,900 0,129 -51,814 0,153 0,187
2834 | ZINC56897612 -8,640 0,233 -6,700 0,100 -55,729 0,229 | 0,187
2835 | ZINC22059930 -8,730 0,242 -7,800 0,257 -47,157 0,063 | 0,187
2836 | ZINC30691787 -8,310 0,198 -8,500 0,357 -44,242 0,006 | 0,187
2837 | ZINC00601255 -8,390 0,207 -7,600 0,229 -50,429 0,126 0,187
2838 | ZINC06852897 -8,510 0,219 -7,400 0,200 -51,252 0,142 | 0,187
2839 | ZINC26403974 -8,360 0,204 -8,200 0,314 -46,157 0,043 | 0,187
2840 | ZINC53084692 -8,210 0,188 -8,600 0,371 -43,991 0,001 | 0,187
2841 | ZINC04393164 -6,540 0,015 -7,600 0,229 -60,262 0,317 | 0,187
2842 | ZINC03830469 -6,860 0,048 -7,600 0,229 -58,542 0,284 | 0,187
2843 | ZINC00538552 -8,970 0,267 -7,400 0,200 -48,729 0,093 | 0,187
2844 | ZINC03830416 -6,930 0,055 -7,900 0,271 -55,948 0,234 0,187
2845 | ZINC59586892 -8,420 0,210 -8,100 0,300 -46,511 0,050 | 0,187
2846 | ZINC09574677 -8,200 0,187 -8,300 0,329 -46,189 0,044 | 0,186
2847 | ZINC03831570 -7,740 0,139 -7,800 0,257 -52,317 0,163 0,186
2848 | ZINC05751319 -7,560 0,120 -8,400 0,343 -48,862 0,096 0,186
2849 | ZINC03830509 -8,290 0,196 -7,900 0,271 -48,634 0,091 0,186
2850 | ZINC04102192 -8,010 0,167 -8,600 0,371 -44,983 0,021 | 0,186
2851 | ZINC00538042 -9,090 0,279 -7,700 0,243 -45,800 0,036 0,186
2852 | ZINC53229452 -7,970 0,163 -8,300 0,329 -47,347 0,066 0,186
2853 | ZINC03812925 -8,190 0,186 -7,500 0,214 -52,051 0,158 | 0,186
2854 | ZINC04626804 -8,460 0,214 -8,400 0,343 -43,991 0,001 | 0,186
2855 | ZINC43006859 -7,810 0,146 -8,500 0,357 -46,718 0,054 0,186
2856 | ZINC00200489 -8,790 0,248 -7,900 0,271 -45,874 0,038| 0,186
2857 | ZINC03966291 -9,410 0,313 -7,700 0,243 -44,027 0,002 | 0,186
2858 | ZINC35653009 -8,560 0,224 -8,200 0,314 -44,886 0,019 0,186
2859 | ZINC26186622 -8,270 0,194 -8,100 0,300 -47,163 0,063| 0,186
2860 | ZINC03830713 -8,810 0,250 -7,300 0,186 -50,139 0,121 0,186
2861 | ZINC19319125 -9,800 0,353 -6,900 0,129 -47,767 0,075| 0,185
2862 | ZINC00608204 -7,270 0,090 -8,800 0,400 -47,316 0,066 0,185
2863 | ZINC33650026 -8,130 0,180 -8,300 0,329 -46,395 0,048| 0,185
2864 | ZINC03830842 -8,690 0,238 -8,100 0,300 -44,867 0,018| 0,185
2865 | ZINC84758135 -8,760 0,245 -7,400 0,200 -49,638 0,111 0,185
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2866 | ZINC04217562 -8,050 0,171 -8,400 0,343 -46,079 0,042 0,185
2867 | ZINC02001884 -7,590 0,124 -8,000 0,286 -51,449 0,146 0,185
2868 | ZINC00599915 -7,900 0,156 -7,600 0,229 -52,732 0,171 0,185
2869 | ZINC04211998 -9,110 0,281 -7,400 0,200 -47,711 0,074 0,185
2870 | ZINC33854766 -8,110 0,178 -8,300 0,329 -46,426 0,049 0,185
2871 | ZINC03830516 -8,540 0,222 -8,300 0,329 -44,123 0,004 0,185
2872 | ZINC03647660 -8,340 0,201 -7,900 0,271 -48,122 0,082 0,185
2873 | ZINC03831203 -6,740 0,035 -8,000 0,286 -55,929 0,233 0,185
2874 | ZINC72266816 -8,100 0,177 -8,200 0,314 -47,174 0,063 0,185
2875 | ZINC03830473 -7,920 0,158 -7,700 0,243 -51,811 0,153 0,185
2876 | ZINC26026420 -6,860 0,048 -8,000 0,286 -55,267 0,220 0,185
2877 | ZINC38609700 -7,350 0,099 -8,700 0,386 -47,499 0,069 0,185
2878 | ZINC04098336 -9,110 0,281 -7,800 0,257 -44,690 0,015 0,184
2879 | ZINC03796407 -8,010 0,167 -7,400 0,200 -53,505 0,186 0,184
2880 | ZINC38141548 -8,550 0,223 -6,800 0,114 -55,021 0,216 0,184
2881 | ZINC03831141 -7,680 0,133 -8,200 0,314 -49,356 0,106 0,184
2882 | ZINC01494627 -7,360 0,100 -8,300 0,329 -50,323 0,124 0,184
2883 | ZINC03874934 -7,070 0,070 -8,000 0,286 -54,075 0,197 0,184
2884 | ZINC19865692 -8,340 0,201 -8,400 0,343 -44,345 0,008 0,184
2885 | ZINC00001376 -8,250 0,192 -7,900 0,271 -48,497 0,089 0,184
2886 | ZINC00004088 -7,970 0,163 -8,700 0,386 -44,108 0,004 0,184
2887 | ZINC95564581 -8,190 0,186 -7,900 0,271 -48,795 0,095 0,184
2888 | ZINC03830459 -8,000 0,166 -6,600 0,086 -59,360 0,300 0,184
2889 | ZINC00000745 -7,340 0,098 -9,100 0,443 -44,492 0,011 0,184
2890 | ZINC03830484 -7,830 0,148 -8,000 0,286 -49,954 0,117 0,184
2891 | ZINC31291794 -7,940 0,160 -8,200 0,314 -47,892 0,077 0,184
2892 | ZINC22441789 -7,860 0,152 -7,600 0,229 -52,714 0,171 0,184
2893 | ZINC01532351 -7,800 0,145 -8,200 0,314 -48,612 0,091 0,184
2894 | ZINC00000856 -7,710 0,136 -8,300 0,329 -48,356 0,086 0,184
2895 | ZINC14209416 -8,600 0,228 -8,200 0,314 -44,334 0,008 0,184
2896 | ZINC04214336 -8,430 0,211 -7,700 0,243 -48,907 0,097 0,183
2897 | ZINC17107946 -8,230 0,190 -6,900 0,129 -55,839 0,231 0,183
2898 | ZINC01846070 -7,690 0,134 -8,900 0,414 -44,016 0,002 0,183
2899 | ZINC01842868 -8,280 0,195 -8,300 0,329 -45,271 0,026 0,183
2900 | ZINC03830558 -7,220 0,085 -8,600 0,371 -48,725 0,093 0,183
2901 | ZINC15848260 -8,650 0,234 -6,900 0,129 -53,579 0,188 0,183
2902 | ZINC03830457 -7,740 0,139 -7,000 0,143 -57,697 0,268 0,183
2903 | ZINC00001135 -9,460 0,318 -7,500 0,214 -44,831 0,018 0,183
2904 | ZINC72266909 -6,850 0,047 -7,000 0,143 -62,437 0,360 0,183
2905 | ZINC03799072 -6,860 0,048 -7,700 0,243 -57,231 0,259 0,183
2906 | ZINC00538068 -8,960 0,266 -7,700 0,243 -45,973 0,040 0,183
2907 | ZINC43219582 -8,070 0,173 -7,000 0,143 -55,865 0,232 0,183
2908 | ZINC64633719 -7,450 0,109 -7,600 0,229 -54,764 0,211 0,183
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2909 | ZINC00001166 -7,730 0,138 -8,800 0,400 -44,444 0,010| 0,183
2910 | ZINC00601249 -8,710 0,240 -7,900 0,271 -45,793 0,036 | 0,183
2911 | ZINC14880004 -8,690 0,238 -7,200 0,171 -51,043 0,138 | 0,183
2912 | ZINC05820943 -8,850 0,254 -7,300 0,186 -49,441 0,107 0,182
2913 | ZINC02040878 -8,830 0,252 -7,500 0,214 -48,062 0,080 | 0,182
2914 | ZINC84756660 -7,790 0,144 -7,900 0,271 -50,672 0,131 0,182
2915 | ZINC03831402 -8,320 0,199 -8,200 0,314 -45,611 0,033| 0,182
2916 | ZINC03630870 -8,850 0,254 -8,000 0,286 -44,241 0,006 0,182
2917 | ZINCO0000677 -7,180 0,081 -8,800 0,400 -47,279 0,065| 0,182
2918 | ZINC12504524 -8,220 0,189 -7,100 0,157 -54,198 0,200 | 0,182
2919 | ZINC19796087 -7,290 0,092 -8,000 0,286 -52,540 0,167 0,182
2920 | ZINC03831201 -6,510 0,011 -8,400 0,343 -53,762 0,191 0,182
2921 | ZINC04215275 -7,360 0,100 -7,500 0,214 -55,811 0,231 0,182
2922 | ZINC59586736 -7,520 0,116 -8,300 0,329 -49,072 0,100| 0,182
2923 | ZINC03871967 -7,700 0,135 -8,100 0,300 -49,537 0,109 0,181
2924 | ZINC03830995 -8,400 0,208 -7,300 0,186 -51,677 0,151 0,181
2925 | ZINC01999280 -7,090 0,072 -8,500 0,357 -49,851 0,115| 0,181
2926 | ZINC03831520 -8,390 0,207 -7,700 0,243 -48,778 0,094 | 0,181
2927 | ZINC22860107 -9,460 0,318 -7,100 0,157 -47,461 0,069 | 0,181
2928 | ZINC01550769 -7,550 0,119 -8,300 0,329 -48,836 0,095| 0,181
2929 | ZINC03830382 -8,550 0,223 -7,300 0,186 -50,827 0,134 | 0,181
2930 | ZINC00537874 -7,960 0,162 -8,000 0,286 -48,833 0,095 0,181
2931 | ZINC02040879 -8,580 0,226 -7,500 0,214 -49,181 0,102 | 0,181
2932 | ZINC34016204 -8,320 0,199 -7,800 0,257 -48,362 0,086 | 0,181
2933 | ZINC31298029 -7,620 0,127 -8,000 0,286 -50,617 0,130 0,181
2934 | ZINC22001641 -8,740 0,243 -6,900 0,129 -52,690 0,170 0,181
2935 | ZINC00000919 -8,300 0,197 -7,500 0,214 -50,590 0,129 | 0,180
2936 | ZINC36378575 -7,920 0,158 -8,300 0,329 -46,738 0,055 | 0,180
2937 | ZINC02018342 -7,710 0,136 -8,600 0,371 -45,648 0,033 0,180
2938 | ZINC11592715 -8,570 0,225 -8,200 0,314 -43,991 0,001 0,180
2939 | ZINC30690809 -8,520 0,220 -7,700 0,243 -47,925 0,078 | 0,180
2940 | ZINC02021769 -8,480 0,216 -7,600 0,229 -48,850 0,096 | 0,180
2941 | ZINC72266939 -7,300 0,093 -7,400 0,200 -56,619 0,247 0,180
2942 | ZINC03871832 -7,550 0,119 -7,500 0,214 -54,524 0,206 | 0,180
2943 | ZINC04214464 -8,320 0,199 -8,200 0,314 -45,249 0,026 | 0,180
2944 | ZINC04468778 -6,790 0,040 -8,000 0,286 -54,893 0,213 0,180
2945 | ZINC34064386 -8,390 0,207 -7,300 0,186 -51,476 0,147 | 0,180
2946 | ZINC01583637 -7,170 0,080 -8,000 0,286 -52,845 0,173| 0,180
2947 | ZINC02003425 -8,090 0,175 -7,700 0,243 -50,132 0,121 | 0,180
2948 | ZINC03830200 -8,330 0,200 -7,500 0,214 -50,320 0,124 0,180
2949 | ZINC49769733 -6,410 0,001 -7,800 0,257 -58,351 0,280 0,179
2950 | ZINC01842686 -8,910 0,261 -7,600 0,229 -46,461 0,049 | 0,179
2951 | ZINC38139853 -8,050 0,171 -7,200 0,171 -53,993 0,196 | 0,179
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2952 | ZINC04217386 -7,070 0,070 -9,100 0,443 -45,258 0,026 0,179
2953 | ZINC00156792 -8,400 0,208 -7,700 0,243 -48,426 0,087 0,179
2954 | ZINC02021380 -8,020 0,168 -7,900 0,271 -48,962 0,098 0,179
2955 | ZINC03803921 -7,990 0,165 -8,500 0,357 -44,686 0,015 0,179
2956 | ZINC72103632 -8,620 0,231 -7,700 0,243 -47,197 0,064 0,179
2957 | ZINC05141554 -7,800 0,145 -8,100 0,300 -48,638 0,092 0,179
2958 | ZINC03875039 -8,390 0,207 -7,900 0,271 -46,955 0,059 0,179
2959 | ZINC33955170 -8,980 0,268 -7,000 0,143 -50,412 0,126 0,179
2960 | ZINC03830750 -7,740 0,139 -8,400 0,343 -46,746 0,055 0,179
2961 | ZINC03830865 -9,370 0,308 -7,300 0,186 -46,121 0,043 0,179
2962 | ZINC30730317 -8,780 0,247 -7,200 0,171 -49,977 0,118 0,179
2963 | ZINC11565587 -6,600 0,021 -9,200 0,457 -46,903 0,058 0,179
2964 | ZINC03830512 -7,970 0,163 -7,800 0,257 -49,873 0,116 0,179
2965 | ZINC03830406 -7,300 0,093 -8,000 0,286 -51,968 0,156 0,178
2966 | ZINC31490235 -8,370 0,205 -8,200 0,314 -44,779 0,017 0,178
2967 | ZINC02019983 -7,250 0,088 -8,400 0,343 -49,291 0,104 0,178
2968 | ZINC08101162 -7,230 0,086 -6,800 0,114 -61,148 0,335 0,178
2969 | ZINC72266246 -7,210 0,084 -7,900 0,271 -53,148 0,179 0,178
2970 | ZINC59586745 -6,580 0,019 -7,900 0,271 -56,469 0,244 0,178
2971 | ZINC03830470 -7,480 0,112 -7,400 0,200 -55,328 0,222 0,178
2972 | ZINC04211961 -8,330 0,200 -7,800 0,257 -47,844 0,076 0,178
2973 | ZINC03830413 -6,930 0,055 -7,700 0,243 -56,041 0,235 0,178
2974 | ZINC00608049 -8,310 0,198 -7,700 0,243 -48,650 0,092 0,178
2975 | ZINC00640548 -8,730 0,242 -7,500 0,214 -47,872 0,077 0,178
2976 | ZINC35307932 -8,880 0,258 -7,600 0,229 -46,335 0,047 0,178
2977 | ZINC03831357 -8,220 0,189 -8,400 0,343 -43,976 0,001 0,178
2978 | ZINC20230700 -6,550 0,016 -8,100 0,300 -55,103 0,217 0,178
2979 | ZINC01846088 -8,750 0,244 -7,400 0,200 -48,474 0,088 0,177
2980 | ZINC01851122 -8,370 0,205 -7,900 0,271 -46,800 0,056 0,177
2981 | ZINC15848219 -8,280 0,195 -7,600 0,229 -49,476 0,108 0,177
2982 | ZINC95564789 -8,410 0,209 -7,800 0,257 -47,309 0,066 0,177
2983 | ZINC00001292 -7,940 0,160 -7,900 0,271 -49,084 0,100 0,177
2984 | ZINC15111061 -8,190 0,186 -7,400 0,200 -51,423 0,146 0,177
2985 | ZINC08214517 -8,500 0,218 -7,000 0,143 -52,676 0,170 0,177
2986 | ZINC03831024 -7,490 0,113 -7,800 0,257 -52,184 0,160 0,177
2987 | ZINC04212343 -8,620 0,231 -7,500 0,214 -48,349 0,086 0,177
2988 | ZINC00597057 -8,110 0,178 -7,800 0,257 -48,851 0,096 0,177
2989 | ZINC01530939 -8,150 0,182 -7,700 0,243 -49,373 0,106 0,177
2990 | ZINC00002082 -7,300 0,093 -8,900 0,414 -45,091 0,023 0,177
2991 | ZINC49593130 -7,960 0,162 -7,400 0,200 -52,582 0,168 0,177
2992 | ZINC00001473 -7,120 0,075 -9,100 0,443 -44,572 0,013 0,177
2993 | ZINC12503303 -8,540 0,222 -7,700 0,243 -47,270 0,065 0,177
2994 | ZINC02032151 -7,390 0,103 -8,800 0,400 -45,327 0,027 0,177
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2995 | ZINC03780173 -8,660 0,235 -7,400 0,200 -48,829 0,095 | 0,177
2996 | ZINC03831346 -8,820 0,251 -7,700 0,243 -45,761 0,036 | 0,177
2997 | ZINC08552290 -8,320 0,199 -7,600 0,229 -49,157 0,102 | 0,177
2998 | ZINC03977822 -8,180 0,185 -8,400 0,343 -44,023 0,002 0,177
2999 | ZINC04654847 -8,410 0,209 -7,500 0,214 -49,396 0,106 | 0,176
3000 | ZINC18046611 -7,960 0,162 -8,400 0,343 -45,184 0,024 | 0,176
3001 | ZINC03783932 -7,980 0,164 -8,400 0,343 -45,076 0,022 | 0,176
3002 | ZINC72266856 -9,240 0,295 -7,400 0,200 -45,685 0,034 0,176
3003 | ZINC02007885 -7,480 0,112 -8,500 0,357 -46,981 0,059 | 0,176
3004 | ZINC31539999 -7,000 0,062 -7,600 0,229 -56,159 0,238 | 0,176
3005 | ZINC01530654 -8,390 0,207 -7,800 0,257 -47,244 0,064 0,176
3006 | ZINC03830392 -8,240 0,191 -8,200 0,314 -45,103 0,023| 0,176
3007 | ZINC22860096 -9,140 0,285 -7,300 0,186 -46,905 0,058 | 0,176
3008 | ZINC15848220 -8,100 0,177 -7,600 0,229 -50,246 0,123| 0,176
3009 | ZINC03813088 -8,470 0,215 -7,300 0,186 -50,443 0,127 0,176
3010 | ZINC03097990 -8,490 0,217 -7,500 0,214 -48,864 0,096 | 0,176
3011 | ZINC13207386 -6,820 0,044 -8,300 0,329 -51,904 0,155| 0,176
3012 | ZINC08214653 -7,550 0,119 -6,700 0,100 -59,759 0,308 | 0,176
3013 | ZINC04217494 -7,160 0,079 -7,100 0,157 -58,896 0,291 0,176
3014 | ZINC31291792 -9,490 0,321 -6,900 0,129 -47,916 0,078 | 0,176
3015 | ZINC04215231 -7,770 0,142 -7,500 0,214 -52,694 0,170 0,176
3016 | ZINC01530583 -8,340 0,201 -7,800 0,257 -47,418 0,068 0,175
3017 | ZINC03830465 -8,180 0,185 -7,800 0,257 -48,271 0,084 | 0,175
3018 | ZINC33940853 -6,960 0,058 -8,300 0,329 -51,092 0,139| 0,175
3019 | ZINC66251386 -7,360 0,100 -7,900 0,271 -51,893 0,155 0,175
3020 | ZINC09212278 -7,890 0,155 -8,500 0,357 -44,642 0,014 0,175
3021 | ZINC11616355 -7,790 0,144 -8,500 0,357 -45,173 0,024 0,175
3022 | ZINC05847577 -7,970 0,163 -8,000 0,286 -47,856 0,076 | 0,175
3023 | ZINC63298074 -7,910 0,157 -7,100 0,157 -54,792 0,211 0,175
3024 | ZINC15111008 -8,380 0,206 -7,500 0,214 -49,337 0,105 0,175
3025 | ZINC03830510 -7,540 0,118 -8,300 0,329 -47,940 0,078 | 0,175
3026 | ZINC03830411 -6,760 0,037 -8,300 0,329 -52,100 0,159 | 0,175
3027 | ZINC02010639 -9,050 0,275 -7,500 0,214 -45,734 0,035 0,175
3028 | ZINC00538089 -7,640 0,129 -8,400 0,343 -46,647 0,053| 0,175
3029 | ZINC52981502 -8,040 0,170 -7,000 0,143 -54,796 0,211 0,175
3030 | ZINC00057278 -7,550 0,119 -8,500 0,357 -46,383 0,048 0,175
3031 | ZINC49625988 -6,770 0,038 -8,000 0,286 -54,220 0,200| 0,175
3032 | ZINC03830379 -8,360 0,204 -7,300 0,186 -50,859 0,135| 0,175
3033 | ZINC67957558 -8,190 0,186 -7,300 0,186 -51,766 0,152 | 0,175
3034 | ZINC27641461 -8,610 0,229 -7,100 0,157 -50,986 0,137 0,175
3035 | ZINC08101062 -7,730 0,138 -8,300 0,329 -46,815 0,056 | 0,174
3036 | ZINC04212261 -8,070 0,173 -8,200 0,314 -45,720 0,035| 0,174
3037 | ZINC14210876 -7,890 0,155 -7,300 0,186 -53,282 0,182 | 0,174
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3038 | ZINC14234780 -8,390 0,207 -7,200 0,171 -51,312 0,144 0,174
3039 | ZINC05512692 -8,020 0,168 -7,500 0,214 -51,078 0,139 0,174
3040 | ZINC00600360 -7,440 0,108 -8,300 0,329 -48,289 0,085 0,174
3041 | ZINC08551996 -8,990 0,269 -7,000 0,143 -49,560 0,109 0,174
3042 | ZINC04214775 -6,520 0,012 -9,400 0,486 -45,114 0,023 0,174
3043 | ZINC03830971 -7,680 0,133 -8,600 0,371 -44,793 0,017 0,174
3044 | ZINC38825822 -7,640 0,129 -8,100 0,300 -48,679 0,092 0,174
3045 | ZINC29319828 -7,570 0,121 -8,100 0,300 -49,052 0,100 0,174
3046 | ZINC38190907 -8,720 0,241 -7,300 0,186 -48,783 0,094 0,174
3047 | ZINC31539986 -6,820 0,044 -7,600 0,229 -56,726 0,249 0,174
3048 | ZINC04214462 -8,580 0,226 -7,400 0,200 -48,787 0,094 0,174
3049 | ZINC53682936 -7,250 0,088 -7,600 0,229 -54,422 0,204 0,174
3050 | ZINC03871995 -7,970 0,163 -7,500 0,214 -51,284 0,143 0,173
3051 | ZINC19203852 -7,890 0,155 -8,200 0,314 -46,558 0,051 0,173
3052 | ZINC00005986 -8,330 0,200 -8,200 0,314 -44,206 0,005 0,173
3053 | ZINC03812898 -8,060 0,172 -7,700 0,243 -49,304 0,104 0,173
3054 | ZINC03830174 -7,790 0,144 -8,400 0,343 -45,598 0,032 0,173
3055 | ZINC00968328 -6,860 0,048 -8,600 0,371 -49,093 0,100 0,173
3056 | ZINC03873374 -6,980 0,060 -9,100 0,443 -44,771 0,016 0,173
3057 | ZINC56898865 -8,070 0,173 -7,500 0,214 -50,694 0,132 0,173
3058 | ZINC05518903 -8,270 0,194 -7,900 0,271 -46,675 0,053 0,173
3059 | ZINC43154039 -8,220 0,189 -8,200 0,314 -44,718 0,015 0,173
3060 | ZINC22463320 -8,360 0,204 -7,400 0,200 -49,850 0,115 0,173
3061 | ZINC38141550 -8,800 0,249 -6,600 0,086 -53,379 0,184 0,173
3062 | ZINC38190908 -8,730 0,242 -7,400 0,200 -47,843 0,076 0,173
3063 | ZINC01542931 -6,750 0,036 -8,000 0,286 -53,997 0,196 0,173
3064 | ZINC06852908 -7,980 0,164 -7,500 0,214 -51,090 0,139 0,173
3065 | ZINC02019951 -7,920 0,158 -8,200 0,314 -46,258 0,045 0,172
3066 | ZINC01530594 -8,150 0,182 -8,000 0,286 -46,491 0,050 0,172
3067 | ZINC01596412 -7,880 0,154 -7,700 0,243 -50,136 0,121 0,172
3068 | ZINC04212836 -7,970 0,163 -7,700 0,243 -49,637 0,111 0,172
3069 | ZINC01530861 -8,920 0,262 -7,600 0,229 -45,284 0,026 0,172
3070 | ZINC05352932 -8,700 0,239 -7,800 0,257 -44,977 0,020 0,172
3071 | ZINC01530596 -8,350 0,202 -7,900 0,271 -46,093 0,042 0,172
3072 | ZINC71318230 -7,370 0,101 -8,200 0,314 -49,117 0,101 0,172
3073 | ZINC00967922 -8,730 0,242 -7,500 0,214 -46,988 0,059 0,172
3074 | ZINC72266846 -7,350 0,099 -8,900 0,414 -44,068 0,003 0,172
3075 | ZINC95565006 -8,300 0,197 -7,200 0,171 -51,479 0,147 0,172
3076 | ZINC13907153 -7,430 0,107 -7,200 0,171 -56,127 0,237 0,172
3077 | ZINC03830474 -7,160 0,079 -7,800 0,257 -53,151 0,179 0,172
3078 | ZINC03830489 -7,990 0,165 -7,100 0,157 -53,854 0,193 0,172
3079 | ZINC03922770 -7,260 0,089 -8,300 0,329 -48,920 0,097 0,172
3080 | ZINC04468780 -7,650 0,130 -7,600 0,229 -51,979 0,156 0,172
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3081 | ZINC84758960 -7,610 0,126 -8,500 0,357 -45,575 0,032 0,172
3082 | ZINC11616140 -7,250 0,088 -7,300 0,186 -56,307 0,241 0172
3083 | ZINC04217736 -8,550 0,223 -7,200 0,171 -50,095 0,120 0,172
3084 | ZINC04216325 -7,650 0,130 -7,600 0,229 -51,961 0,156 0,171
3085 | ZINC03780994 -8,070 0,173 -7,800 0,257 -48,239 0,084 | 0,171
3086 | ZINC05514225 -8,380 0,206 -7,600 0,229 -48,026 0,080| 0,171
3087 | ZINC03831398 -8,160 0,183 -8,000 0,286 -46,238 0,045| 0,171
3088 | ZINC04216409 -7,130 0,076 -7,300 0,186 -56,876 0,252 0,171
3089 | ZINC03812851 -7,250 0,088 -8,600 0,371 -46,674 0,053| 0,171
3090 | ZINC00389149 -8,750 0,244 -7,600 0,229 -46,005 0,040| 0,171
3091 | ZINC03831571 -7,710 0,136 -7,600 0,229 -51,550 0,148 0,171
3092 | ZINC02039262 -8,340 0,201 -7,600 0,229 -48,178 0,083| 0,171
3093 | ZINC98214894 -6,570 0,018 -7,500 0,214 -58,355 0,280 0,171
3094 | ZINC00000599 -9,350 0,306 -7,300 0,186 -44,970 0,020| 0,171
3095 | ZINC03830996 -7,710 0,136 -7,300 0,186 -53,725 0,190 0,171
3096 | ZINC56898792 -8,680 0,237 -6,700 0,100 -52,952 0175| 0171
3097 | ZINC02561289 -8,400 0,208 -7,400 0,200 -49,291 0,104 | 0,171
3098 | ZINC03649831 -8,130 0,180 -7,600 0,229 -49,260 0,104 | 0,171
3099 | ZINC01846178 -7,100 0,073 -8,200 0,314 -50,319 0,124 | 0,170
3100 | ZINC11615998 -7,650 0,130 -7,800 0,257 -50,295 0,124 | 0,170
3101 | ZINC08101179 -7,720 0,137 -7,000 0,143 -55,797 0,231 0,170
3102 | ZINC08383234 -7,580 0,123 -7,900 0,271 -49,915 0,116 0,170
3103 | ZINC03804917 -9,310 0,302 -7,400 0,200 -44,334 0,008| 0,170
3104 | ZINC04212620 -8,400 0,208 -7,900 0,271 -45,514 0,031| 0,170
3105 | ZINC27849754 -8,570 0,225 -7,900 0,271 -44,604 0,013 0,170
3106 | ZINC85540085 -9,880 0,361 -6,800 0,114 -45,679 0,034 0,170
3107 | ZINC22588438 -7,670 0,132 -7,400 0,200 -53,076 0,178 | 0,170
3108 | ZINC00538010 -7,250 0,088 -8,600 0,371 -46,498 0,050 | 0,170
3109 | ZINC03914644 -6,500 0,010 -7,700 0,243 -57,114 0,256 0,170
3110 | ZINC03798745 -7,580 0,123 -7,800 0,257 -50,601 0,130 0,170
3111 | ZINC00000397 -7,520 0,116 -8,400 0,343 -46,511 0,050 | 0,170
3112 | ZINC85540202 -7,060 0,069 -7,200 0,171 -57,788 0,269 | 0,170
3113 | ZINC11726796 -7,690 0,134 -8,400 0,343 -45,581 0,032 0,170
3114 | ZINC05514233 -7,620 0,127 -7,900 0,271 -49,607 0,110 | 0,169
3115 | ZINC03830458 -7,550 0,119 -6,800 0,114 -58,056 0,275| 0,169
3116 | ZINC08214392 -8,590 0,227 -6,900 0,129 -51,761 0,152 0,169
3117 | ZINC02019982 -7,070 0,070 -8,400 0,343 -48,847 0,096 | 0,169
3118 | ZINC01844848 -8,750 0,244 -7,800 0,257 -44,264 0,007 | 0,169
3119 | ZINC03782183 -7,960 0,162 -7,200 0,171 -52,891 0,174 | 0,169
3120 | ZINC03830438 -7,580 0,123 -7,500 0,214 -52,701 0,171 0,169
3121 | ZINC04215678 -6,840 0,046 -8,400 0,343 -50,038 0,119 | 0,169
3122 | ZINC03830216 -7,970 0,163 -8,400 0,343 -43,985 0,001 | 0,169
3123 | ZINC73305254 -8,730 0,242 -6,900 0,129 -50,939 0,136 | 0,169
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3124 | ZINC02039680 -8,340 0,201 -7,600 0,229 -47,865 0,077 0,169
3125 | ZINC04217317 -6,730 0,034 -8,500 0,357 -49,850 0,115 0,169
3126 | ZINC03830478 -7,630 0,128 -8,100 0,300 -47,975 0,079 0,169
3127 | ZINC00000705 -7,190 0,082 -8,400 0,343 -48,102 0,081 0,169
3128 | ZINC11592626 -8,220 0,189 -7,300 0,186 -50,680 0,131 0,169
3129 | ZINC02020819 -8,380 0,206 -7,800 0,257 -46,149 0,043 0,169
3130 | ZINC42835461 -7,460 0,110 -7,000 0,143 -56,941 0,253 0,169
3131 | ZINC12496506 -7,140 0,077 -8,200 0,314 -49,816 0,114 0,169
3132 | ZINC04215226 -7,630 0,128 -7,500 0,214 -52,332 0,163 0,168
3133 | ZINC03830217 -7,690 0,134 -8,500 0,357 -44,650 0,014 0,168
3134 | ZINC03830708 -8,140 0,181 -7,600 0,229 -48,838 0,095 0,168
3135 | ZINC01842859 -7,860 0,152 -8,200 0,314 -45,906 0,038 0,168
3136 | ZINC14278466 -7,780 0,143 -6,600 0,086 -58,092 0,275 0,168
3137 | ZINC19632657 -7,710 0,136 -7,500 0,214 -51,850 0,154 0,168
3138 | ZINC31539994 -6,580 0,019 -8,000 0,286 -54,203 0,200 0,168
3139 | ZINC19796104 -8,410 0,209 -7,700 0,243 -46,613 0,052 0,168
3140 | ZINC06145655 -8,160 0,183 -7,900 0,271 -46,469 0,049 0,168
3141 | ZINC03831423 -6,600 0,021 -8,800 0,400 -48,158 0,082 0,168
3142 | ZINC03831569 -7,680 0,133 -7,900 0,271 -48,993 0,098 0,168
3143 | ZINC04213726 -7,930 0,159 -8,100 0,300 -46,184 0,044 0,168
3144 | ZINC03830507 -8,280 0,195 -7,700 0,243 -47,220 0,064 0,167
3145 | ZINC95565004 -7,970 0,163 -7,300 0,186 -51,808 0,153 0,167
3146 | ZINC30691438 -8,380 0,206 -8,000 0,286 -44,470 0,011 0,167
3147 | ZINC02026775 -8,090 0,175 -8,200 0,314 -44,534 0,012 0,167
3148 | ZINC40163078 -7,580 0,123 -7,000 0,143 -56,063 0,236 0,167
3149 | ZINC03623392 -7,640 0,129 -8,200 0,314 -46,915 0,058 0,167
3150 | ZINC98214889 -7,300 0,093 -7,200 0,171 -56,082 0,236 0,167
3151 | ZINC03916663 -6,580 0,019 -8,800 0,400 -48,147 0,082 0,167
3152 | ZINC02018340 -7,430 0,107 -8,700 0,386 -44,327 0,008 0,167
3153 | ZINC01536934 -7,320 0,096 -8,600 0,371 -45,650 0,033 0,167
3154 | ZINC04214355 -8,250 0,192 -7,800 0,257 -46,560 0,051 0,167
3155 | ZINC00608191 -7,690 0,134 -7,700 0,243 -50,286 0,124 0,167
3156 | ZINC01532360 -6,660 0,027 -8,400 0,343 -50,640 0,130 0,167
3157 | ZINC05141742 -7,470 0,111 -8,200 0,314 -47,775 0,075 0,167
3158 | ZINC33852253 -7,180 0,081 -8,500 0,357 -47,109 0,062 0,167
3159 | ZINC26011099 -8,430 0,211 -7,900 0,271 -44,834 0,018 0,167
3160 | ZINC02016061 -9,010 0,271 -7,300 0,186 -46,140 0,043 0,167
3161 | ZINC01530940 -8,330 0,200 -7,700 0,243 -46,826 0,056 0,167
3162 | ZINC03951736 -8,040 0,170 -7,700 0,243 -48,355 0,086 0,166
3163 | ZINC02016057 -8,550 0,223 -7,000 0,143 -50,771 0,133 0,166
3164 | ZINC08214607 -7,960 0,162 -7,300 0,186 -51,701 0,151 0,166
3165 | ZINC04217571 -7,850 0,151 -7,300 0,186 -52,286 0,162 0,166
3166 | ZINC08214501 -8,210 0,188 -7,000 0,143 -52,561 0,168 0,166
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3167 | ZINC03830380 -8,530 0,221 -7,300 0,186 -48,643 0,092 | 0,166
3168 | ZINC00005423 -7,900 0,156 -8,200 0,314 -45,393 0,028| 0,166
3169 | ZINC02020030 -7,310 0,094 -8,400 0,343 -47,068 0,061 | 0,166
3170 | ZINC04215138 -7,890 0,155 -7,200 0,171 -52,752 0,172 0,166
3171 | ZINC01542890 -9,180 0,289 -7,100 0,157 -46,586 0,052 | 0,166
3172 | ZINC03801027 -6,880 0,050 -7,700 0,243 -54,462 0,205| 0,166
3173 | ZINC01812122 -8,680 0,237 -7,700 0,243 -44,815 0,017 0,166
3174 | ZINC56898783 -8,920 0,262 -7,600 0,229 -44,265 0,007 0,166
3175 | ZINC03830485 -7,240 0,087 -7,900 0,271 -51,035 0,138 | 0,166
3176 | ZINC01707475 -7,430 0,107 -8,700 0,386 -44,124 0,004 | 0,166
3177 | ZINC11592628 -8,790 0,248 -7,100 0,157 -48,618 0,091 0,165
3178 | ZINC19203855 -7,950 0,161 -8,000 0,286 -46,448 0,049 | 0,165
3179 | ZINC01538288 -8,670 0,236 -7,300 0,186 -47,745 0,074 | 0,165
3180 | ZINC22001643 -8,250 0,192 -7,200 0,171 -50,720 0,132 | 0,165
3181 | ZINC05735278 -6,850 0,047 -8,300 0,329 -50,111 0,120 0,165
3182 | ZINC25962889 -7,940 0,160 -8,300 0,329 -44,282 0,007 | 0,165
3183 | ZINC04214359 -7,850 0,151 -8,200 0,314 -45,443 0,029 | 0,165
3184 | ZINC98215033 -9,530 0,325 -6,200 0,029 -51,163 0,141 0,165
3185 | ZINC00057008 -8,390 0,207 -7,800 0,257 -45,480 0,030 | 0,165
3186 | ZINC0O0000100 -7,320 0,096 -8,500 0,357 -46,022 0,041 | 0,164
3187 | ZINC05700822 -8,190 0,186 -7,500 0,214 -48,722 0,093 | 0,164
3188 | ZINC01846274 -7,710 0,136 -8,500 0,357 -43,927 0,000 0,164
3189 | ZINC03806644 -8,990 0,269 -7,200 0,171 -46,631 0,053| 0,164
3190 | ZINC11592808 -8,080 0,174 -7,200 0,171 -51,492 0,147 0,164
3191 | ZINC02014184 -7,410 0,105 -8,600 0,371 -44,774 0,016 0,164
3192 | ZINC05821060 -8,810 0,250 -6,800 0,114 -50,523 0,128 0,164
3193 | ZINC03977882 -7,920 0,158 -7,400 0,200 -50,862 0,135| 0,164
3194 | ZINC02029677 -7,480 0,112 -8,600 0,371 -44,379 0,009 | 0,164
3195 | ZINC08214640 -7,440 0,108 -6,700 0,100 -58,557 0,284 0,164
3196 | ZINC02040877 -8,360 0,204 -7,600 0,229 -47,025 0,060 0,164
3197 | ZINC29334414 -8,420 0,210 -7,400 0,200 -48,171 0,082 | 0,164
3198 | ZINC03831142 -7,310 0,094 -7,900 0,271 -50,416 0,126 | 0,164
3199 | ZINC03830970 -7,040 0,066 -8,700 0,386 -45,971 0,040 0,164
3200 | ZINC01719652 -7,640 0,129 -8,100 0,300 -47,171 0,063 | 0,164
3201 | ZINC04676424 -7,340 0,098 -8,400 0,343 -46,535 0,051 | 0,164
3202 | ZINC00896773 -7,950 0,161 -8,100 0,300 -45,473 0,030 0,164
3203 | ZINC95565005 -7,980 0,164 -7,700 0,243 -48,248 0,084 | 0,164
3204 | ZINC21297271 -7,500 0,114 -8,500 0,357 -44,920 0,019 | 0,164
3205 | ZINC03927198 -7,430 0,107 -8,000 0,286 -48,949 0,098 | 0,163
3206 | ZINC59817146 -6,430 0,003 -7,400 0,200 -58,700 0,287 0,163
3207 | ZINC12503177 -8,350 0,202 -7,300 0,186 -49,162 0,102| 0,163
3208 | ZINC08035369 -8,370 0,205 -7,200 0,171 -49,774 0,114 | 0,163
3209 | ZINC95565266 -7,050 0,067 -7,900 0,271 -51,669 0,150 | 0,163
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3210 | ZINC08214540 -8,040 0,170 -7,600 0,229 -48,568 0,090 0,163
3211 | ZINC01713761 -6,940 0,056 -8,900 0,414 -44,882 0,019 0,163
3212 | ZINC05514227 -8,080 0,174 -7,500 0,214 -49,079 0,100 0,163
3213 | ZINC01535967 -7,630 0,128 -7,800 0,257 -49,274 0,104 0,163
3214 | ZINC22463289 -7,920 0,158 -7,600 0,229 -49,181 0,102 0,163
3215 | ZINC03830463 -8,340 0,201 -7,900 0,271 -44,706 0,015 0,163
3216 | ZINC84400879 -8,080 0,174 -7,500 0,214 -49,031 0,099 0,163
3217 | ZINC59587070 -7,390 0,103 -8,200 0,314 -47,568 0,071 0,163
3218 | ZINC04215423 -8,350 0,202 -7,500 0,214 -47,580 0,071 0,163
3219 | ZINC09574731 -8,390 0,207 -7,900 0,271 -44,423 0,010 0,163
3220 | ZINC02039679 -8,080 0,174 -7,800 0,257 -46,811 0,056 0,163
3221 | ZINC72266878 -9,020 0,272 -7,400 0,200 -44,724 0,015 0,163
3222 | ZINC00057490 -7,190 0,082 -8,700 0,386 -44,930 0,019 0,162
3223 | ZINC03830391 -7,890 0,155 -8,300 0,329 -44,112 0,004 0,162
3224 | ZINC04214338 -7,720 0,137 -7,900 0,271 -47,928 0,078 0,162
3225 | ZINC08214703 -7,920 0,158 -7,400 0,200 -50,521 0,128 0,162
3226 | ZINC01532364 -7,500 0,114 -7,700 0,243 -50,533 0,128 0,162
3227 | ZINC98214857 -8,030 0,169 -7,000 0,143 -52,836 0,173 0,162
3228 | ZINC03924220 -7,820 0,147 -8,300 0,329 -44,395 0,009 0,162
3229 | ZINC03830707 -8,200 0,187 -7,300 0,186 -49,716 0,112 0,162
3230 | ZINC04212927 -7,250 0,088 -7,100 0,157 -56,257 0,240 0,162
3231 | ZINC01999471 -8,040 0,170 -7,500 0,214 -49,093 0,100 0,162
3232 | ZINC84758959 -7,720 0,137 -8,200 0,314 -45,655 0,034 0,162
3233 | ZINC00001758 -7,130 0,076 -8,600 0,371 -45,843 0,037 0,161
3234 | ZINC04213731 -7,900 0,156 -7,700 0,243 -48,337 0,086 0,161
3235 | ZINC03830866 -9,160 0,287 -7,300 0,186 -44,511 0,011 0,161
3236 | ZINC00000529 -7,490 0,113 -8,200 0,314 -46,797 0,056 0,161
3237 | ZINC03874580 -8,600 0,228 -7,500 0,214 -46,008 0,040 0,161
3238 | ZINC00601278 -8,330 0,200 -7,300 0,186 -48,910 0,097 0,161
3239 | ZINC02036061 -8,400 0,208 -7,900 0,271 -44,122 0,004 0,161
3240 | ZINC01481966 -8,150 0,182 -8,100 0,300 -43,973 0,001 0,161
3241 | ZINC01997240 -9,170 0,288 -7,300 0,186 -44,395 0,009 0,161
3242 | ZINC01530652 -8,310 0,198 -7,600 0,229 -46,781 0,055 0,161
3243 | ZINC33852252 -6,530 0,013 -9,000 0,429 -45,996 0,040 0,161
3244 | ZINC03830711 -8,100 0,177 -7,300 0,186 -50,102 0,120 0,161
3245 | ZINC13298653 -6,810 0,043 -7,900 0,271 -52,558 0,168 0,161
3246 | ZINC38613795 -7,480 0,112 -7,700 0,243 -50,447 0,127 0,161
3247 | ZINC08551995 -8,470 0,215 -7,200 0,171 -48,829 0,095 0,161
3248 | ZINC12503208 -7,060 0,069 -8,000 0,286 -50,475 0,127 0,161
3249 | ZINC01846137 -7,940 0,160 -7,900 0,271 -46,480 0,050 0,160
3250 | ZINC03952532 -7,590 0,124 -7,900 0,271 -48,335 0,086 0,160
3251 | ZINC49949635 -8,500 0,218 -7,500 0,214 -46,395 0,048 0,160
3252 | ZINC01846388 -7,970 0,163 -8,200 0,314 -44,077 0,003 0,160
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3253 | ZINC01769096 -7,180 0,081 -8,600 0,371 -45,355 0,028| 0,160
3254 | ZINC03604145 -8,030 0,169 -7,900 0,271 -45,950 0,039 | 0,160
3255 | ZINC03991624 -7,020 0,064 -7,000 0,143 -57,957 0,273 | 0,160
3256 | ZINC38807192 -7,830 0,148 -8,100 0,300 -45,541 0,031 0,160
3257 | ZINC16343305 -8,110 0,178 -7,200 0,171 -50,637 0,130 | 0,160
3258 | ZINC03623387 -7,300 0,093 -8,200 0,314 -47,606 0,071 | 0,160
3259 | ZINC03776953 -7,840 0,150 -8,000 0,286 -46,181 0,044 | 0,160
3260 | ZINC00602128 -8,440 0,212 -7,800 0,257 -44,442 0,010 0,160
3261 | ZINC31561744 -6,410 0,001 -7,900 0,271 -54,536 0,206 | 0,160
3262 | ZINC01530774 -7,400 0,104 -8,600 0,371 -44,053 0,002 | 0,159
3263 | ZINC04214158 -8,250 0,192 -7,400 0,200 -48,327 0,086 0,159
3264 | ZINC01537048 -9,340 0,305 -6,800 0,114 -46,909 0,058 | 0,159
3265 | ZINC19318917 -9,150 0,286 -6,800 0,114 -47,920 0,078 | 0,159
3266 | ZINC03830969 -7,190 0,082 -8,400 0,343 -46,630 0,053| 0,159
3267 | ZINC13451112 -6,420 0,002 -8,400 0,343 -50,736 0,132 0,159
3268 | ZINC01551785 -7,480 0,112 -8,500 0,357 -44,333 0,008| 0,159
3269 | ZINC04629861 -8,470 0,215 -7,300 0,186 -47,852 0,076 | 0,159
3270 | ZINC00000918 -8,220 0,189 -7,800 0,257 -45,506 0,031 0,159
3271 | ZINC03202703 -8,310 0,198 -7,900 0,271 -44,279 0,007 | 0,159
3272 | ZINC03871703 -8,050 0,171 -8,000 0,286 -44,922 0,019 | 0,159
3273 | ZINC03830508 -8,300 0,197 -7,500 0,214 -47,258 0,065 | 0,159
3274 | ZINC03830710 -8,070 0,173 -7,500 0,214 -48,438 0,088 0,158
3275 | ZINC31539990 -6,710 0,032 -7,400 0,200 -56,434 0,243| 0,158
3276 | ZINC03794149 -7,650 0,130 -7,600 0,229 -49,938 0,117 | 0,158
3277 | ZINC01854337 -7,930 0,159 -8,200 0,314 -44,008 0,002 0,158
3278 | ZINC13914293 -7,420 0,106 -8,100 0,300 -47,468 0,069 0,158
3279 | ZINC04214157 -8,450 0,213 -7,100 0,157 -49,262 0,104 0,158
3280 | ZINC01698104 -7,970 0,163 -8,100 0,300 -44,466 0,010| 0,158
3281 | ZINC04216054 -7,940 0,160 -8,100 0,300 -44,612 0,013 0,158
3282 | ZINC00057466 -7,860 0,152 -8,200 0,314 -44,283 0,007 0,158
3283 | ZINC33827949 -7,330 0,097 -8,100 0,300 -47,844 0,076 | 0,158
3284 | ZINC01846197 -7,020 0,064 -8,200 0,314 -48,765 0,094 | 0,158
3285 | ZINC04217251 -7,990 0,165 -8,000 0,286 -45,032 0,021 0,157
3286 | ZINC22860106 -8,460 0,214 -7,300 0,186 -47,665 0,073| 0,157
3287 | ZINC00538132 -8,770 0,246 -7,400 0,200 -45,268 0,026 | 0,157
3288 | ZINC00004753 -6,550 0,016 -8,700 0,386 -47,547 0,070 0,157
3289 | ZINC03830475 -7,040 0,066 -7,700 0,243 -52,273 0,162 | 0,157
3290 | ZINC33956911 -8,450 0,213 -7,200 0,171 -48,396 0,087 | 0,157
3291 | ZINC03830375 -7,780 0,143 -7,800 0,257 -47,534 0,070 | 0,157
3292 | ZINC04212489 -7,620 0,127 -8,400 0,343 -43,976 0,001 0,157
3293 | ZINC04212236 -7,740 0,139 -8,300 0,329 -44,018 0,002 | 0,156
3294 | ZINC03830410 -7,260 0,089 -7,400 0,200 -53,194 0,180 | 0,156
3295 | ZINC00057319 -7,500 0,114 -8,200 0,314 -46,018 0,041| 0,156
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3296 | ZINC00000731 -8,140 0,181 -7,700 0,243 -46,258 0,045 0,156
3297 | ZINC04097459 -7,060 0,069 -7,200 0,171 -55,701 0,229 0,156
3298 | ZINC28965775 -7,210 0,084 -7,900 0,271 -49,750 0,113 0,156
3299 | ZINC00001960 -7,570 0,121 -8,400 0,343 -44,144 0,004 0,156
3300 | ZINC84758361 -7,540 0,118 -8,100 0,300 -46,488 0,050 0,156
3301 | ZINC02020083 -8,240 0,191 -7,800 0,257 -44,952 0,020 0,156
3302 | ZINC85540195 -8,770 0,246 -7,100 0,157 -47,264 0,065 0,156
3303 | ZINC04214444 -8,030 0,169 -7,600 0,229 -47,531 0,070 0,156
3304 | ZINC98215032 -8,620 0,231 -7,300 0,186 -46,572 0,051 0,156
3305 | ZINC08552291 -7,450 0,109 -7,800 0,257 -49,145 0,101 0,156
3306 | ZINC22463045 -8,230 0,190 -7,300 0,186 -48,633 0,091 0,156
3307 | ZINC04213231 -7,740 0,139 -7,900 0,271 -46,829 0,056 0,156
3308 | ZINC01915505 -7,460 0,110 -8,000 0,286 -47,583 0,071 0,156
3309 | ZINC03812913 -8,120 0,179 -6,900 0,129 -52,141 0,160 0,156
3310 | ZINC31291738 -7,740 0,139 -7,800 0,257 -47,539 0,070 0,155
3311 | ZINC03871994 -7,460 0,110 -7,400 0,200 -51,962 0,156 0,155
3312 | ZINC98215035 -8,720 0,241 -6,500 0,071 -51,820 0,153 0,155
3313 | ZINC03780841 -8,110 0,178 -7,700 0,243 -46,258 0,045 0,155
3314 | ZINC00020229 -7,940 0,160 -7,600 0,229 -47,889 0,077 0,155
3315 | ZINC15111006 -7,900 0,156 -7,400 0,200 -49,565 0,110 0,155
3316 | ZINC72266811 -7,870 0,153 -7,800 0,257 -46,773 0,055 0,155
3317 | ZINC04534031 -8,250 0,192 -7,700 0,243 -45,462 0,030 0,155
3318 | ZINC00897258 -7,200 0,083 -8,100 0,300 -48,121 0,082 0,155
3319 | ZINC03623553 -8,370 0,205 -7,800 0,257 -44,072 0,003 0,155
3320 | ZINC04099200 -7,180 0,081 -8,600 0,371 -44,534 0,012 0,155
3321 | ZINC03830722 -7,240 0,087 -6,900 0,129 -56,707 0,248 0,155
3322 | ZINC03818726 -7,300 0,093 -8,500 0,357 -44,623 0,014 0,155
3323 | ZINC04213610 -8,040 0,170 -7,700 0,243 -46,549 0,051 0,155
3324 | ZINC01581128 -7,340 0,098 -7,500 0,214 -51,759 0,152 0,155
3325 | ZINC64633718 -6,460 0,006 -7,700 0,243 -54,987 0,215 0,155
3326 | ZINC72266862 -9,740 0,347 -6,600 0,086 -45,543 0,031 0,155
3327 | ZINC01532358 -8,330 0,200 -7,400 0,200 -47,162 0,063 0,154
3328 | ZINC72266893 -8,780 0,247 -6,700 0,100 -49,890 0,116 0,154
3329 | ZINC05735280 -7,350 0,099 -8,300 0,329 -45,759 0,036 0,154
3330 | ZINC00607703 -7,930 0,159 -7,400 0,200 -49,254 0,104 0,154
3331 | ZINC33940854 -6,940 0,056 -8,000 0,286 -50,118 0,120 0,154
3332 | ZINC00896507 -8,220 0,189 -7,900 0,271 -44,013 0,002 0,154
3333 | ZINC21985528 -7,730 0,138 -8,200 0,314 -44,411 0,009 0,154
3334 | ZINC03830748 -7,020 0,064 -8,100 0,300 -48,929 0,097 0,154
3335 | ZINC03798763 -8,130 0,180 -7,600 0,229 -46,671 0,053 0,154
3336 | ZINC01673409 -8,560 0,224 -7,500 0,214 -45,093 0,023 0,154
3337 | ZINC08551994 -8,620 0,231 -7,300 0,186 -46,242 0,045 0,154
3338 | ZINC03830586 -8,360 0,204 -7,800 0,257 -43,942 0,000 0,154
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3339 | ZINC85537058 -7,830 0,148 -7,300 0,186 -50,433 0,126 | 0,154
3340 | ZINC02034509 -7,610 0,126 -8,200 0,314 -44,982 0,021| 0,153
3341 | ZINC00196692 -7,240 0,087 -8,500 0,357 -44,748 0,016 | 0,153
3342 | ZINC00000406 -7,610 0,126 -7,800 0,257 -47,880 0,077 0,153
3343 | ZINC03830381 -7,790 0,144 -7,400 0,200 -49,857 0,115| 0,153
3344 | ZINC00968255 -7,280 0,091 -7,700 0,243 -50,371 0,125| 0,153
3345 | ZINC72266953 -6,670 0,028 -7,100 0,157 -58,028 0,274 | 0,153
3346 | ZINC04217559 -7,090 0,072 -7,200 0,171 -55,045 0,216 0,153
3347 | ZINC04217451 -7,030 0,065 -7,900 0,271 -50,208 0,122 | 0,153
3348 | ZINC01535009 -7,720 0,137 -7,400 0,200 -50,196 0,122 | 0,153
3349 | ZINC05316700 -8,260 0,193 -7,200 0,171 -48,778 0,094 0,153
3350 | ZINC01843038 -8,560 0,224 -7,400 0,200 -45,690 0,034 | 0,153
3351 | ZINC04073414 -6,400 0,000 -9,200 0,457 -43,998 0,001 | 0,153
3352 | ZINC52538853 -8,070 0,173 -7,800 0,257 -45,360 0,028 | 0,153
3353 | ZINC02037170 -8,130 0,180 -7,300 0,186 -48,714 0,093 0,153
3354 | ZINC15848223 -7,780 0,143 -7,500 0,214 -49,096 0,100| 0,153
3355 | ZINC27640192 -8,710 0,240 -7,000 0,143 -47,790 0,075| 0,153
3356 | ZINC00601302 -8,290 0,196 -7,800 0,257 -44,114 0,004 | 0,152
3357 | ZINC01530694 -7,100 0,073 -7,800 0,257 -50,455 0,127 | 0,152
3358 | ZINC59817074 -6,690 0,030 -7,000 0,143 -58,525 0,284 | 0,152
3359 | ZINC03830955 -8,470 0,215 -7,300 0,186 -46,794 0,056 | 0,152
3360 | ZINC31540238 -7,290 0,092 -7,700 0,243 -50,152 0,121 0,152
3361 | ZINC19364229 -8,070 0,173 -7,900 0,271 -44,502 0,011 0,152
3362 | ZINC00000127 -7,660 0,131 -7,500 0,214 -49,632 0,111 | 0,152
3363 | ZINC05273673 -7,890 0,155 -8,100 0,300 -43,964 0,001 0,152
3364 | ZINC03812974 -8,090 0,175 -7,800 0,257 -45,073 0,022 0,152
3365 | ZINC72266836 -7,630 0,128 -8,200 0,314 -44,589 0,013| 0,152
3366 | ZINC01530860 -8,510 0,219 -7,500 0,214 -44,994 0,021| 0,151
3367 | ZINC01999561 -7,380 0,102 -7,600 0,229 -50,273 0,123 0,151
3368 | ZINC04214327 -8,440 0,212 -7,600 0,229 -44,589 0,013 0,151
3369 | ZINC31570061 -7,300 0,093 -6,900 0,129 -55,784 0,230| 0,151
3370 | ZINC08214496 -7,650 0,130 -8,100 0,300 -45,086 0,023| 0,151
3371 | ZINC00000876 -7,970 0,163 -8,000 0,286 -44,091 0,003 0,151
3372 | ZINC01842864 -7,620 0,127 -8,100 0,300 -45,193 0,025| 0,150
3373 | ZINC01846400 -7,580 0,123 -8,000 0,286 -46,110 0,042 | 0,150
3374 | ZINC56898731 -7,930 0,159 -7,200 0,171 -50,034 0,119 0,150
3375 | ZINC03830379 -7,880 0,154 -7,200 0,171 -50,279 0,123| 0,150
3376 | ZINC08552292 -8,070 0,173 -7,300 0,186 -48,483 0,089 | 0,149
3377 | ZINC08214450 -7,480 0,112 -6,900 0,129 -54,555 0,207 | 0,149
3378 | ZINC03830439 -7,660 0,131 -7,100 0,157 -52,088 0,159 0,149
3379 | ZINC04212377 -7,110 0,074 -6,700 0,100 -57,904 0,272 | 0,148
3380 | ZINC03831200 -6,780 0,039 -7,600 0,229 -52,992 0,176 | 0,148
3381 | ZINC08101159 -6,680 0,029 -7,200 0,171 -56,443 0,243 | 0,148
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3382 | ZINC84758823 -8,140 0,181 -6,600 0,086 -53,048 0,177 0,148
3383 | ZINC05820739 -7,250 0,088 -7,700 0,243 -49,711 0,112 0,148
3384 | ZINC02031042 -7,900 0,156 -7,500 0,214 -47,698 0,073 0,148
3385 | ZINC03830956 -8,400 0,208 -7,600 0,229 -44,289 0,007 0,148
3386 | ZINC01649227 -8,930 0,263 -7,200 0,171 -44,395 0,009 0,148
3387 | ZINC03830453 -7,400 0,104 -7,500 0,214 -50,363 0,125 0,148
3388 | ZINC00004779 -7,360 0,100 -7,500 0,214 -50,572 0,129 0,148
3389 | ZINC72266891 -8,010 0,167 -7,300 0,186 -48,566 0,090 0,148
3390 | ZINC96006016 -8,430 0,211 -6,800 0,114 -49,994 0,118 0,148
3391 | ZINC01573408 -7,810 0,146 -7,700 0,243 -46,683 0,054 0,148
3392 | ZINC11592768 -7,630 0,128 -7,300 0,186 -50,585 0,129 0,148
3393 | ZINC02038310 -8,640 0,233 -7,000 0,143 -47,379 0,067 0,148
3394 | ZINC22463019 -7,300 0,093 -7,900 0,271 -47,921 0,078 0,147
3395 | ZINC02037169 -7,970 0,163 -7,400 0,200 -48,012 0,079 0,147
3396 | ZINC00580328 -8,100 0,177 -7,800 0,257 -44,330 0,008 0,147
3397 | ZINC01530702 -7,040 0,066 -8,300 0,329 -46,291 0,046 0,147
3398 | ZINC01999365 -8,860 0,255 -7,200 0,171 -44,638 0,014 0,147
3399 | ZINC05820788 -8,510 0,219 -6,900 0,129 -48,699 0,093 0,147
3400 | ZINC08214486 -7,620 0,127 -7,200 0,171 -51,242 0,142 0,147
3401 | ZINC56898789 -8,540 0,222 -6,500 0,071 -51,439 0,146 0,147
3402 | ZINC01548562 -7,140 0,077 -8,200 0,314 -46,394 0,048 0,146
3403 | ZINC56898781 -8,520 0,220 -7,300 0,186 -45,633 0,033 0,146
3404 | ZINC03623549 -8,040 0,170 -7,800 0,257 -44,505 0,011 0,146
3405 | ZINC16940528 -7,560 0,120 -8,200 0,314 -44,123 0,004 0,146
3406 | ZINC04215006 -8,230 0,190 -7,300 0,186 -47,143 0,062 0,146
3407 | ZINC02016021 -6,900 0,052 -7,800 0,257 -50,563 0,129 0,146
3408 | ZINC01532363 -6,720 0,033 -8,600 0,371 -45,614 0,033 0,146
3409 | ZINC01530575 -8,340 0,201 -7,600 0,229 -44,291 0,007 0,146
3410 | ZINC03830455 -7,380 0,102 -7,500 0,214 -50,144 0,121 0,146
3411 | ZINC03872328 -7,400 0,104 -7,500 0,214 -50,034 0,119 0,146
3412 | ZINC03830440 -7,010 0,063 -7,400 0,200 -52,839 0,173 0,146
3413 | ZINC00601281 -9,290 0,300 -6,900 0,129 -44,331 0,008 0,146
3414 | ZINC59587254 -7,930 0,159 -7,800 0,257 -44,969 0,020 0,145
3415 | ZINC04217268 -8,450 0,213 -7,500 0,214 -44,395 0,009 0,145
3416 | ZINC13907151 -8,340 0,201 -7,600 0,229 -44,240 0,006 0,145
3417 | ZINC03831199 -6,560 0,017 -7,800 0,257 -52,271 0,162 0,145
3418 | ZINC03830456 -7,120 0,075 -7,600 0,229 -50,745 0,133 0,145
3419 | ZINC01546931 -7,590 0,124 -7,300 0,186 -50,397 0,126 0,145
3420 | ZINC04676424 -7,010 0,063 -8,400 0,343 -45,402 0,029 0,145
3421 | ZINC03946361 -6,750 0,036 -7,200 0,171 -55,610 0,227 0,145
3422 | ZINC04215237 -7,450 0,109 -7,900 0,271 -46,722 0,054 0,145
3423 | ZINC72266267 -7,590 0,124 -7,400 0,200 -49,589 0,110 0,145
3424 | ZINC00003911 -7,380 0,102 -8,300 0,329 -44,091 0,003 0,145
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3425 | ZINC03830976 -7,440 0,108 -7,200 0,171 -51,851 0,154 0,144
3426 | ZINC04194762 -6,890 0,051 -7,900 0,271 -49,617 0,111 | 0,144
3427 | ZINC04742520 -7,040 0,066 -7,600 0,229 -51,014 0,138 0,144
3428 | ZINC85536958 -9,340 0,305 -6,800 0,114 -44,600 0,013 0,144
3429 | ZINC03831165 -8,460 0,214 -7,500 0,214 -44,124 0,004 | 0,144
3430 | ZINC15449257 -7,210 0,084 -6,900 0,129 -55,189 0,219 | 0,144
3431 | ZINC87496183 -9,730 0,346 -6,600 0,086 -43,929 0,000 | 0,144
3432 | ZINC03830952 -8,490 0,217 -7,500 0,214 -43,930 0,000 0,144
3433 | ZINC03789788 -7,050 0,067 -8,000 0,286 -47,941 0,078 | 0,144
3434 | ZINC05651730 -9,230 0,294 -6,600 0,086 -46,574 0,051 | 0,144
3435 | ZINC85537070 -8,510 0,219 -7,100 0,157 -46,738 0,055 0,144
3436 | ZINC31477045 -9,400 0,312 -6,800 0,114 -44,186 0,005 | 0,144
3437 | ZINC03942646 -6,690 0,030 -7,600 0,229 -52,777 0,172 | 0,144
3438 | ZINC00538134 -8,100 0,177 -7,000 0,143 -49,653 0,111 | 0,144
3439 | ZINC01649340 -7,160 0,079 -8,300 0,329 -45,113 0,023 0,144
3440 | ZINC04214220 -7,590 0,124 -7,100 0,157 -51,630 0,150 0,143
3441 | ZINC28757816 -6,790 0,040 -7,500 0,214 -52,945 0,175| 0,143
3442 | ZINC00607930 -8,310 0,198 -7,400 0,200 -45,538 0,031 0,143
3443 | ZINC03830486 -7,120 0,075 -7,600 0,229 -50,419 0,126 | 0,143
3444 | ZINC05442134 -7,590 0,124 -7,800 0,257 -46,436 0,049 0,143
3445 | ZINC59587064 -7,310 0,094 -8,100 0,300 -45,720 0,035| 0,143
3446 | ZINC03812911 -7,310 0,094 -7,900 0,271 -47,180 0,063 0,143
3447 | ZINC00002064 -7,620 0,127 -7,900 0,271 -45,519 0,031 0,143
3448 | ZINC04626696 -8,370 0,205 -7,500 0,214 -44,450 0,010 | 0,143
3449 | ZINC01704226 -7,290 0,092 -8,100 0,300 -45,805 0,037 0,143
3450 | ZINC03824412 -8,140 0,181 -7,300 0,186 -47,117 0,062 0,143
3451 | ZINC05442195 -7,830 0,148 -7,600 0,229 -46,532 0,051| 0,143
3452 | ZINC05785445 -7,570 0,121 -8,100 0,300 -44,244 0,006 | 0,143
3453 | ZINC01704228 -7,060 0,069 -8,100 0,300 -46,966 0,059 0,143
3454 | ZINC30691445 -7,620 0,127 -8,000 0,286 -44,694 0,015 0,142
3455 | ZINC04214329 -6,950 0,057 -7,700 0,243 -50,477 0,127 0,142
3456 | ZINC84757004 -6,710 0,032 -6,500 0,071 -60,578 0,324 | 0,142
3457 | ZINC05700825 -7,740 0,139 -7,300 0,186 -49,177 0,102 0,142
3458 | ZINC03830511 -7,400 0,104 -7,600 0,229 -48,787 0,094 | 0,142
3459 | ZINC08214685 -8,580 0,226 -6,400 0,057 -51,301 0,143 | 0,142
3460 | ZINC02040211 -8,200 0,187 -7,100 0,157 -48,178 0,083 0,142
3461 | ZINC02506688 -7,940 0,160 -7,400 0,200 -47,299 0,066 | 0,142
3462 | ZINC00537957 -6,430 0,003 -8,400 0,343 -47,972 0,079 | 0,142
3463 | ZINC03830479 -7,880 0,154 -7,500 0,214 -46,826 0,056 | 0,141
3464 | ZINC02040876 -7,790 0,144 -7,500 0,214 -47,297 0,065 0,141
3465 | ZINC42881625 -7,420 0,106 -8,000 0,286 -45,559 0,032 0,141
3466 | ZINC03830419 -6,620 0,023 -7,400 0,200 -54,233 0,200 0,141
3467 | ZINC11677473 -7,600 0,125 -7,800 0,257 -46,039 0,041 0,141
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3468 | ZINC03201958 -7,310 0,094 -8,000 0,286 -46,111 0,042 0,141
3469 | ZINC00000412 -8,250 0,192 -7,600 0,229 -44,028 0,002 0,141
3470 | ZINC15848218 -7,550 0,119 -7,700 0,243 -47,010 0,060 0,141
3471 | ZINC02003628 -7,210 0,084 -7,900 0,271 -47,348 0,066 0,141
3472 | ZINC98214870 -7,070 0,070 -7,000 0,143 -54,710 0,210 0,141
3473 | ZINC02017624 -7,070 0,070 -8,200 0,314 -45,881 0,038 0,141
3474 | ZINC04099200 -6,980 0,060 -8,500 0,357 -44,137 0,004 0,140
3475 | ZINC01996070 -8,110 0,178 -7,400 0,200 -46,173 0,044 0,140
3476 | ZINC02039588 -7,150 0,078 -7,300 0,186 -52,010 0,157 0,140
3477 | ZINC03830437 -6,790 0,040 -7,800 0,257 -50,258 0,123 0,140
3478 | ZINC03830451 -7,000 0,062 -8,000 0,286 -47,661 0,073 0,140
3479 | ZINC00000101 -8,150 0,182 -7,200 0,171 -47,390 0,067 0,140
3480 | ZINC11592563 -8,130 0,180 -7,400 0,200 -46,012 0,041 0,140
3481 | ZINC01846131 -8,480 0,216 -7,200 0,171 -45,590 0,032 0,140
3482 | ZINC04214881 -6,540 0,015 -8,200 0,314 -48,601 0,091 0,140
3483 | ZINC85537146 -9,140 0,285 -6,900 0,129 -44,257 0,006 0,140
3484 | ZINC03812144 -8,440 0,212 -7,100 0,157 -46,523 0,050 0,140
3485 | ZINC84757002 -7,900 0,156 -7,000 0,143 -50,115 0,120 0,140
3486 | ZINC00608263 -7,200 0,083 -8,100 0,300 -45,766 0,036 0,140
3487 | ZINC04097299 -7,220 0,085 -7,000 0,143 -53,732 0,191 0,140
3488 | ZINC14233334 -8,260 0,193 -6,500 0,071 -51,815 0,153 0,139
3489 | ZINC01543773 -6,970 0,059 -8,500 0,357 -43,986 0,001 0,139
3490 | ZINC70669866 -6,630 0,024 -6,900 0,129 -57,545 0,265 0,139
3491 | ZINC72266956 -6,650 0,026 -6,900 0,129 -57,431 0,262 0,139
3492 | ZINC01655461 -7,750 0,140 -7,500 0,214 -47,135 0,062 0,139
3493 | ZINC02019929 -7,720 0,137 -7,900 0,271 -44,327 0,008 0,139
3494 | ZINC72266266 -7,440 0,108 -7,600 0,229 -48,001 0,079 0,139
3495 | ZINC17719775 -6,760 0,037 -7,100 0,157 -55,301 0,221 0,139
3496 | ZINC01538986 -7,550 0,119 -7,200 0,171 -50,304 0,124 0,138
3497 | ZINC01536782 -7,910 0,157 -7,800 0,257 -43,950 0,000 0,138
3498 | ZINC01999464 -6,920 0,054 -7,800 0,257 -49,233 0,103 0,138
3499 | ZINC01538987 -7,110 0,074 -7,300 0,186 -51,872 0,154 0,138
3500 | ZINC19321450 -8,970 0,267 -6,600 0,086 -47,058 0,061 0,138
3501 | ZINC01542891 -7,070 0,070 -7,800 0,257 -48,374 0,086 0,138
3502 | ZINC11592801 -7,830 0,148 -7,800 0,257 -44,286 0,007 0,138
3503 | ZINC31261650 -7,250 0,088 -8,100 0,300 -45,168 0,024 0,137
3504 | ZINC04215585 -8,210 0,188 -7,300 0,186 -45,914 0,039 0,137
3505 | ZINC56870809 -7,840 0,150 -6,800 0,114 -51,497 0,147 0,137
3506 | ZINC98214884 -7,280 0,091 -6,700 0,100 -55,194 0,219 0,137
3507 | ZINC03830953 -8,420 0,210 -7,200 0,171 -45,423 0,029 0,137
3508 | ZINC08214612 -7,870 0,153 -6,700 0,100 -52,022 0,157 0,137
3509 | ZINC05820738 -7,020 0,064 -7,900 0,271 -47,729 0,074 0,137
3510 | ZINC01679422 -7,610 0,126 -7,300 0,186 -48,935 0,097 0,136




15 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa

4 pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad

3511 | ZINC11726800 -7,120 0,075 -7,800 0,257 -47,877 0,077 0,136
3512 | ZINC43194409 -7,350 0,099 -7,400 0,200 -49,586 0,110| 0,136
3513 | ZINC03872347 -6,730 0,034 -7,200 0,171 -54,364 0,203| 0,136
3514 | ZINC04216378 -7,420 0,106 -7,900 0,271 -45,526 0,031 0,136
3515 | ZINCO0000494 -7,850 0,151 -7,600 0,229 -45,431 0,029| 0,136
3516 | ZINC02599970 -6,600 0,021 -8,200 0,314 -47,692 0,073| 0,136
3517 | ZINC02034516 -6,700 0,031 -8,300 0,329 -46,416 0,048 | 0,136
3518 | ZINC03830420 -6,680 0,029 -7,500 0,214 -52,374 0,164 0,136
3519 | ZINC04213576 -8,090 0,175 -7,400 0,200 -45,556 0,032 | 0,136
3520 | ZINC04217208 -6,690 0,030 -8,000 0,286 -48,619 0,091 | 0,136
3521 | ZINC01530776 -7,110 0,074 -8,100 0,300 -45,626 0,033 0,136
3522 | ZINC01542905 -7,660 0,131 -7,100 0,157 -50,031 0,119 0,136
3523 | ZINC00538301 -8,220 0,189 -7,100 0,157 -47,013 0,060 0,135
3524 | ZINC01843033 -7,720 0,137 -7,700 0,243 -45,258 0,026 | 0,135
3525 | ZINC01999492 -9,350 0,306 -6,600 0,086 -44,631 0,014 0,135
3526 | ZINC01532365 -6,640 0,025 -7,800 0,257 -50,274 0,123| 0,135
3527 | ZINC01846151 -7,650 0,130 -7,100 0,157 -49,995 0,118 | 0,135
3528 | ZINC01530910 -7,640 0,129 -7,800 0,257 -44,885 0,019 | 0,135
3529 | ZINC02019996 -6,540 0,015 -8,000 0,286 -49,291 0,104| 0,135
3530 | ZINC64622556 -7,940 0,160 -6,700 0,100 -51,341 0,144 | 0,135
3531 | ZINC06845992 -8,280 0,195 -6,900 0,129 -48,023 0,080 | 0,134
3532 | ZINC00000586 -7,780 0,143 -7,300 0,186 -47,747 0,074 0,134
3533 | ZINC11592627 -8,040 0,170 -6,900 0,129 -49,294 0,104 | 0,134
3534 | ZINC03977881 -7,200 0,083 -7,100 0,157 -52,281 0,162 | 0,134
3535 | ZINC08214536 -7,670 0,132 -7,100 0,157 -49,748 0,113 0,134
3536 | ZINC03831424 -6,880 0,050 -8,200 0,314 -45,846 0,037 0,134
3537 | ZINC04216358 -7,120 0,075 -7,800 0,257 -47,502 0,069 | 0,134
3538 | ZINC04468952 -7,640 0,129 -7,900 0,271 -43,986 0,001 | 0,134
3539 | ZINC03919155 -7,020 0,064 -7,700 0,243 -48,733 0,093 0,134
3540 | ZINC56897710 -7,710 0,136 -6,700 0,100 -52,381 0,164 0,133
3541 | ZINC83326387 -7,180 0,081 -7,400 0,200 -50,065 0,119 0,133
3542 | ZINC03831298 -7,970 0,163 -7,300 0,186 -46,576 0,051| 0,133
3543 | ZINC31477117 -7,200 0,083 -8,000 0,286 -45,526 0,031 0,133
3544 | ZINC08214383 -7,420 0,106 -7,200 0,171 -50,212 0,122 | 0,133
3545 | ZINC01678301 -8,260 0,193 -7,300 0,186 -44,980 0,020| 0,133
3546 | ZINC03831492 -6,490 0,009 -6,900 0,129 -57,326 0,260 0,133
3547 | ZINC98214878 -6,530 0,013 -7,800 0,257 -50,490 0,128 | 0,133
3548 | ZINC83326382 -7,200 0,083 -7,300 0,186 -50,583 0,129| 0,133
3549 | ZINC11677894 -7,580 0,123 -6,700 0,100 -52,955 0,175| 0,133
3550 | ZINC03636211 -6,770 0,038 -7,700 0,243 -49,916 0,116 0,133
3551 | ZINC22462747 -7,000 0,062 -7,200 0,171 -52,357 0,164 | 0,133
3552 | ZINC17921108 -7,560 0,120 -7,800 0,257 -44,951 0,020| 0,132
3553 | ZINC98215034 -9,600 0,332 -6,300 0,043 -45,061 0,022 | 0,132
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3554 | ZINC00897256 -7,110 0,074 -7,500 0,214 -49,542 0,109 0,132
3555 | ZINC03875502 -7,940 0,160 -7,600 0,229 -44,371 0,009 0,132
3556 | ZINC00057321 -6,940 0,056 -8,200 0,314 -45,273 0,026 0,132
3557 | ZINC03830381 -8,290 0,196 -7,200 0,171 -45,400 0,029 0,132
3558 | ZINC01846356 -8,080 0,174 -7,200 0,171 -46,496 0,050 0,132
3559 | ZINC98214851 -7,880 0,154 -7,200 0,171 -47,562 0,071 0,132
3560 | ZINC02002230 -7,330 0,097 -7,600 0,229 -47,534 0,070 0,132
3561 | ZINC03830442 -6,670 0,028 -6,800 0,114 -56,925 0,253 0,132
3562 | ZINC19632663 -7,430 0,107 -7,500 0,214 -47,718 0,074 0,132
3563 | ZINC01843040 -8,070 0,173 -7,400 0,200 -45,020 0,021 0,132
3564 | ZINC11677890 -6,580 0,019 -7,200 0,171 -54,448 0,204 0,132
3565 | ZINC01846054 -7,320 0,096 -7,800 0,257 -46,078 0,042 0,131
3566 | ZINC00001963 -6,900 0,052 -8,300 0,329 -44,635 0,014 0,131
3567 | ZINC01999465 -6,790 0,040 -7,800 0,257 -48,884 0,096 0,131
3568 | ZINC01529178 -7,850 0,151 -7,600 0,229 -44,675 0,015 0,131
3569 | ZINC59586828 -6,520 0,012 -8,600 0,371 -44,411 0,009 0,131
3570 | ZINC03871978 -6,900 0,052 -7,600 0,229 -49,724 0,113 0,131
3571 | ZINC05513458 -7,870 0,153 -7,100 0,157 -48,215 0,083 0,131
3572 | ZINC04217400 -7,340 0,098 -7,600 0,229 -47,304 0,066 0,131
3573 | ZINC12503147 -7,180 0,081 -6,900 0,129 -53,276 0,182 0,130
3574 | ZINC05424098 -7,000 0,062 -8,200 0,314 -44,665 0,014 0,130
3575 | ZINC31291723 -7,140 0,077 -8,000 0,286 -45,385 0,028 0,130
3576 | ZINC01873651 -8,020 0,168 -7,300 0,186 -45,825 0,037 0,130
3577 | ZINC43207237 -6,610 0,022 -7,700 0,243 -50,397 0,126 0,130
3578 | ZINC04214270 -7,830 0,148 -7,000 0,143 -48,989 0,098 0,130
3579 | ZINC03831299 -7,680 0,133 -7,500 0,214 -46,098 0,042 0,130
3580 | ZINC01692389 -7,440 0,108 -7,900 0,271 -44,367 0,009 0,129
3581 | ZINC08214422 -8,020 0,168 -6,100 0,014 -54,482 0,205 0,129
3582 | ZINC05457090 -7,230 0,086 -7,400 0,200 -49,137 0,101 0,129
3583 | ZINC04097301 -7,090 0,072 -6,800 0,114 -54,274 0,201 0,129
3584 | ZINC04521470 -8,000 0,166 -6,700 0,100 -50,137 0,121 0,129
3585 | ZINC40163272 -7,040 0,066 -7,500 0,214 -49,354 0,105 0,129
3586 | ZINC02027006 -7,510 0,115 -7,200 0,171 -49,028 0,099 0,129
3587 | ZINC08101178 -8,370 0,205 -7,000 0,143 -45,875 0,038 0,128
3588 | ZINC01576406 -6,790 0,040 -8,300 0,329 -44,740 0,016 0,128
3589 | ZINC03831519 -6,990 0,061 -7,600 0,229 -48,753 0,094 0,128
3590 | ZINC04213122 -7,200 0,083 -7,800 0,257 -46,152 0,043 0,128
3591 | ZINC72266269 -7,810 0,146 -7,200 0,171 -47,284 0,065 0,128
3592 | ZINC03830256 -7,180 0,081 -7,700 0,243 -46,928 0,058 0,127
3593 | ZINC08214660 -7,770 0,142 -6,800 0,114 -50,379 0,125 0,127
3594 | ZINC01530565 -6,990 0,061 -8,200 0,314 -44,232 0,006 0,127
3595 | ZINC19368427 -8,110 0,178 -7,300 0,186 -44,859 0,018 0,127
3596 | ZINC59586795 -6,570 0,018 -6,200 0,029 -61,170 0,335 0,127




15 Estudio in silico e in vitro de compuestos inhibidores de la enzima lipasa

6 pancreatica: una contribucién al reposicionamiento de farmacos antiobesidad

3597 | ZINC08214735 -8,600 0,228 -6,700 0,100 -46,645 0,053| 0,127
3598 | ZINC00003986 -7,300 0,093 -7,500 0,214 -47,704 0,073| 0,127
3599 | ZINC01851109 -7,990 0,165 -7,500 0,214 -44,014 0,002 | 0,127
3600 | ZINC03644825 -7,700 0,135 -7,500 0,214 -45,524 0,031 0,127
3601 | ZINC04557101 -7,360 0,100 -7,000 0,143 -51,015 0,138 | 0,127
3602 | ZINC38141586 -8,260 0,193 -6,600 0,086 -49,129 0,101 0,127
3603 | ZINC04214712 -6,680 0,029 -7,100 0,157 -53,861 0,193 | 0,126
3604 | ZINC30691193 -8,570 0,225 -6,900 0,129 -45,229 0,025 0,126
3605 | ZINC01846065 -8,270 0,194 -7,100 0,157 -45,361 0,028| 0,126
3606 | ZINC03914981 -6,720 0,033 -8,400 0,343 -44,076 0,003| 0,126
3607 | ZINC84758843 -6,810 0,043 -7,800 0,257 -48,004 0,079 0,126
3608 | ZINC02031038 -7,110 0,074 -7,500 0,214 -48,605 0,091 0,126
3609 | ZINC0O0608086 -8,200 0,187 -7,300 0,186 -44,250 0,006 | 0,126
3610 | ZINC04096261 -7,620 0,127 -7,600 0,229 -45,142 0,024 0,126
3611 | ZINC03604324 -6,400 0,000 -8,200 0,314 -47,232 0,064 0,126
3612 | ZINC00001581 -8,450 0,213 -7,000 0,143 -45,094 0,023| 0,126
3613 | ZINC04215856 -8,380 0,206 -6,700 0,100 -47,638 0,072 | 0,126
3614 | ZINC03831397 -7,810 0,146 -7,500 0,214 -44,802 0,017 | 0,126
3615 | ZINC13298738 -7,240 0,087 -7,600 0,229 -47,105 0,062 | 0,126
3616 | ZINC44418292 -8,140 0,181 -7,100 0,157 -45,969 0,040 | 0,126
3617 | ZINC03830720 -6,740 0,035 -7,000 0,143 -54,119 0,198 | 0,125
3618 | ZINC01532336 -6,790 0,040 -8,000 0,286 -46,496 0,050 0,125
3619 | ZINC02017416 -7,380 0,102 -7,600 0,229 -46,230 0,045| 0,125
3620 | ZINC03804057 -7,290 0,092 -7,700 0,243 -45,975 0,040 | 0,125
3621 | ZINC02021799 -8,700 0,239 -6,900 0,129 -44,298 0,007 0,125
3622 | ZINC01846741 -6,570 0,018 -7,700 0,243 -49,792 0,114 0,125
3623 | ZINC03874214 -7,370 0,101 -7,800 0,257 -44,778 0,017 | 0,125
3624 | ZINC33955230 -7,300 0,093 -7,300 0,186 -48,772 0,094 | 0,124
3625 | ZINC00020252 -6,990 0,061 -8,100 0,300 -44,529 0,012 0,124
3626 | ZINC00967940 -7,210 0,084 -7,500 0,214 -47,706 0,073 0,124
3627 | ZINC02041344 -8,430 0,211 -6,900 0,129 -45,588 0,032 | 0,124
3628 | ZINC03871513 -6,920 0,054 -7,000 0,143 -52,920 0,175| 0,124
3629 | ZINC03830954 -8,440 0,212 -7,100 0,157 -44,041 0,002 0,124
3630 | ZINC03831160 -6,540 0,015 -7,400 0,200 -51,978 0,156 | 0,124
3631 | ZINC03831396 -6,740 0,035 -8,200 0,314 -44,987 0,021 | 0,123
3632 | ZINC08214591 -7,110 0,074 -7,100 0,157 -51,080 0,139 0,123
3633 | ZINC00607834 -8,380 0,206 -7,100 0,157 -44,292 0,007 | 0,123
3634 | ZINC00000211 -7,540 0,118 -7,700 0,243 -44,350 0,008| 0,123
3635 | ZINC03831485 -6,730 0,034 -8,300 0,329 -44,258 0,006 | 0,123
3636 | ZINC04215199 -8,020 0,168 -7,100 0,157 -46,118 0,043 0,123
3637 | ZINC18268128 -6,680 0,029 -8,200 0,314 -45,167 0,024 | 0,122
3638 | ZINC08402806 -7,400 0,104 -7,000 0,143 -50,140 0,121 0,122
3639 | ZINC02017625 -6,420 0,002 -8,500 0,357 -44,340 0,008| 0,122
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3640 | ZINC03812863 -6,460 0,006 -7,900 0,271 -48,528 0,089 0,122
3641 | ZINC00000263 -6,640 0,025 -8,100 0,300 -46,056 0,041 0,122
3642 | ZINC98214852 -7,990 0,165 -7,000 0,143 -46,924 0,058 0,122
3643 | ZINC19368425 -8,310 0,198 -7,100 0,157 -44,426 0,010 0,122
3644 | ZINC05353020 -7,230 0,086 -7,600 0,229 -46,515 0,050 0,122
3645 | ZINC01851155 -7,220 0,085 -7,500 0,214 -47,267 0,065 0,121
3646 | ZINC09575047 -6,500 0,010 -6,900 0,129 -55,512 0,225 0,121
3647 | ZINC02007883 -6,840 0,046 -7,900 0,271 -46,333 0,047 0,121
3648 | ZINC13545097 -7,290 0,092 -7,600 0,229 -46,102 0,042 0,121
3649 | ZINC03830709 -7,200 0,083 -7,300 0,186 -48,771 0,094 0,121
3650 | ZINC03630866 -7,030 0,065 -7,800 0,257 -45,991 0,040 0,121
3651 | ZINC04097300 -6,440 0,004 -6,800 0,114 -56,494 0,244 0,121
3652 | ZINC04099012 -6,590 0,020 -8,100 0,300 -46,120 0,043 0,121
3653 | ZINC08214548 -7,920 0,158 -6,800 0,114 -48,545 0,090 0,121
3654 | ZINC04216050 -7,570 0,121 -6,400 0,057 -53,344 0,183 0,121
3655 | ZINC11592629 -7,470 0,111 -7,100 0,157 -48,729 0,093 0,121
3656 | ZINC33650038 -7,540 0,118 -7,500 0,214 -45,411 0,029 0,121
3657 | ZINC01576166 -6,620 0,023 -8,200 0,314 -45,096 0,023 0,120
3658 | ZINC08214459 -6,780 0,039 -6,800 0,114 -54,516 0,206 0,120
3659 | ZINC05341498 -7,800 0,145 -7,200 0,171 -46,112 0,042 0,120
3660 | ZINC00057480 -6,940 0,056 -8,100 0,300 -44,072 0,003 0,120
3661 | ZINC03831595 -8,580 0,226 -6,500 0,071 -47,054 0,061 0,120
3662 | ZINC04215003 -6,720 0,033 -7,100 0,157 -52,535 0,167 0,119
3663 | ZINC03802189 -7,910 0,157 -7,100 0,157 -46,144 0,043 0,119
3664 | ZINC11616526 -6,770 0,038 -8,200 0,314 -44,124 0,004 0,119
3665 | ZINC08214457 -6,880 0,050 -7,300 0,186 -50,147 0,121 0,119
3666 | ZINC08101128 -8,110 0,178 -6,300 0,043 -50,914 0,136 0,119
3667 | ZINC02032621 -7,410 0,105 -7,400 0,200 -46,559 0,051 0,119
3668 | ZINC24219062 -6,670 0,028 -7,800 0,257 -47,571 0,071 0,119
3669 | ZINC03871610 -6,430 0,003 -7,500 0,214 -51,054 0,139 0,119
3670 | ZINC00000171 -6,420 0,002 -8,300 0,329 -45,200 0,025 0,118
3671 | ZINC00608114 -7,690 0,134 -7,400 0,200 -45,011 0,021 0,118
3672 | ZINC04214955 -7,650 0,130 -7,000 0,143 -48,163 0,082 0,118
3673 | ZINC08214585 -6,460 0,006 -7,000 0,143 -54,513 0,206 0,118
3674 | ZINC08214692 -7,070 0,070 -7,100 0,157 -50,516 0,128 0,118
3675 | ZINC12503265 -6,590 0,020 -8,300 0,329 -44,258 0,006 0,118
3676 | ZINC03831395 -7,420 0,106 -7,000 0,143 -49,350 0,105 0,118
3677 | ZINC02016257 -7,850 0,151 -7,400 0,200 -44,102 0,003 0,118
3678 | ZINC01887263 -6,930 0,055 -7,800 0,257 -46,073 0,042 0,118
3679 | ZINC01842716 -7,270 0,090 -7,300 0,186 -47,913 0,077 0,118
3680 | ZINC43219582 -6,430 0,003 -7,000 0,143 -54,598 0,207 0,118
3681 | ZINC08035458 -8,550 0,223 -6,900 0,129 -43,985 0,001 0,118
3682 | ZINC00538096 -6,830 0,045 -7,800 0,257 -46,543 0,051 0,118
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3683 | ZINC35328439 -7,780 0,143 -7,000 0,143 -47,238 0,064 | 0,117
3684 | ZINC03830998 -7,860 0,152 -6,800 0,114 -48,272 0,084 | 0,117
3685 | ZINC03831113 -7,820 0,147 -7,000 0,143 -46,979 0,059 | 0,117
3686 | ZINC02004497 -7,040 0,066 -7,800 0,257 -45,262 0,026 0,117
3687 | ZINC00000430 -7,840 0,150 -7,100 0,157 -46,131 0,043| 0,116
3688 | ZINC11677144 -7,120 0,075 -7,100 0,157 -49,963 0,117 0,116
3689 | ZINC03830417 -6,940 0,056 -6,600 0,086 -54,538 0,206 | 0,116
3690 | ZINC04213461 -8,120 0,179 -6,700 0,100 -47,478 0,069 0,116
3691 | ZINC13118883 -7,270 0,090 -7,500 0,214 -46,099 0,042 | 0,116
3692 | ZINC03926191 -6,580 0,019 -7,500 0,214 -49,744 0,113| 0,115
3693 | ZINC03830477 -7,380 0,102 -7,500 0,214 -45,455 0,030 0,115
3694 | ZINC12503268 -6,640 0,025 -8,200 0,314 -44,258 0,006 | 0,115
3695 | ZINC00004390 -6,930 0,055 -7,900 0,271 -44,909 0,019 | 0,115
3696 | ZINC02018952 -7,810 0,146 -6,900 0,129 -47,544 0,070 | 0,115
3697 | ZINC72266773 -8,170 0,184 -6,200 0,029 -50,735 0,132 0,115
3698 | ZINC01530713 -6,640 0,025 -7,600 0,229 -48,597 0,091 0,115
3699 | ZINC01846353 -7,580 0,123 -7,200 0,171 -46,510 0,050 | 0,115
3700 | ZINC03830499 -7,430 0,107 -7,400 0,200 -45,827 0,037 | 0,115
3701 | ZINC04674533 -6,460 0,006 -8,300 0,329 -44,392 0,009| 0,115
3702 | ZINC04474575 -8,110 0,178 -6,500 0,071 -48,799 0,095 0,115
3703 | ZINC01633925 -8,320 0,199 -6,900 0,129 -44,634 0,014 | 0,114
3704 | ZINC01841829 -8,200 0,187 -7,000 0,143 -44,536 0,012 0,114
3705 | ZINC30690638 -6,460 0,006 -8,300 0,329 -44,258 0,006 | 0,114
3706 | ZINC01851920 -7,890 0,155 -6,900 0,129 -46,884 0,057 | 0,114
3707 | ZINC32839026 -7,410 0,105 -6,500 0,071 -52,386 0,164 0,114
3708 | ZINC11616644 -7,900 0,156 -6,500 0,071 -49,737 0,113 0,113
3709 | ZINC33505730 -7,960 0,162 -7,100 0,157 -44,995 0,021 0,113
3710 | ZINC14115731 -6,780 0,039 -6,400 0,057 -56,427 0,243| 0,113
3711 | ZINC02033840 -6,970 0,059 -7,900 0,271 -44,382 0,009 0,113
3712 | ZINC85536932 -6,770 0,038 -7,000 0,143 -52,032 0,158 0,113
3713 | ZINC01641299 -6,570 0,018 -8,200 0,314 -44,258 0,006 | 0,113
3714 | ZINC01530570 -7,110 0,074 -6,900 0,129 -50,898 0,135| 0,113
3715 | ZINC03830418 -7,040 0,066 -6,800 0,114 -51,996 0,157 0,113
3716 | ZINC01547604 -7,640 0,129 -7,300 0,186 -45,110 0,023| 0,112
3717 | ZINC08214590 -6,400 0,000 -7,200 0,171 -52,468 0,166 | 0,112
3718 | ZINC00001271 -7,620 0,127 -7,100 0,157 -46,684 0,054 0,112
3719 | ZINC03913912 -7,290 0,092 -7,200 0,171 -47,702 0,073| 0,112
3720 | ZINC00598590 -7,020 0,064 -7,700 0,243 -45,464 0,030| 0,112
3721 | ZINC03830454 -7,230 0,086 -7,000 0,143 -49,455 0,107 | 0,112
3722 | ZINC01542002 -7,260 0,089 -7,300 0,186 -47,071 0,061 0,112
3723 | ZINC01844982 -6,730 0,034 -8,000 0,286 -44,720 0,015| 0,112
3724 | ZINC30690629 -6,530 0,013 -8,200 0,314 -44,258 0,006 | 0,111
3725 | ZINC27526646 -6,560 0,017 -6,500 0,071 -56,568 0,246 | 0,111
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3726 | ZINC00005191 -8,440 0,212 -6,800 0,114 -44,294 0,007 0,111
3727 | ZINC03623390 -6,560 0,017 -8,100 0,300 -44,686 0,015 0,110
3728 | ZINC31261645 -7,070 0,070 -7,600 0,229 -45,595 0,032 0,110
3729 | ZINC08101135 -6,760 0,037 -6,900 0,129 -52,395 0,165 0,110
3730 | ZINC03830498 -7,700 0,135 -7,100 0,157 -45,886 0,038 0,110
3731 | ZINC02017415 -7,160 0,079 -7,400 0,200 -46,537 0,051 0,110
3732 | ZINC04213380 -7,810 0,146 -6,700 0,100 -48,202 0,083 0,110
3733 | ZINC03830749 -7,330 0,097 -7,400 0,200 -45,599 0,032 0,110
3734 | ZINC08101130 -7,800 0,145 -6,200 0,029 -51,892 0,155 0,110
3735 | ZINC28571311 -7,770 0,142 -7,300 0,186 -43,948 0,000 0,109
3736 | ZINC01530567 -7,190 0,082 -7,100 0,157 -48,481 0,089 0,109
3737 | ZINC56898863 -8,280 0,195 -6,200 0,029 -49,263 0,104 0,109
3738 | ZINC01957899 -8,010 0,167 -7,100 0,157 -44,087 0,003 0,109
3739 | ZINC03875342 -7,390 0,103 -6,900 0,129 -48,839 0,095 0,109
3740 | ZINC01665651 -7,250 0,088 -7,600 0,229 -44,412 0,009 0,109
3741 | ZINC98214850 -8,230 0,190 -6,200 0,029 -49,463 0,108 0,109
3742 | ZINC72266963 -7,660 0,131 -7,200 0,171 -45,097 0,023 0,108
3743 | ZINC04215778 -6,400 0,000 -7,900 0,271 -46,679 0,053 0,108
3744 | ZINC59587269 -7,470 0,111 -7,200 0,171 -46,060 0,041 0,108
3745 | ZINC01851921 -7,250 0,088 -7,100 0,157 -47,910 0,077 0,108
3746 | ZINC00608201 -8,280 0,195 -6,700 0,100 -45,332 0,027 0,108
3747 | ZINC04215615 -8,040 0,170 -6,800 0,114 -45,836 0,037 0,107
3748 | ZINC40163207 -7,800 0,145 -7,200 0,171 -44,174 0,005 0,107
3749 | ZINC08143723 -7,070 0,070 -7,300 0,186 -47,335 0,066 0,107
3750 | ZINC04213578 -7,550 0,119 -6,800 0,114 -48,429 0,087 0,107
3751 | ZINC08214560 -8,120 0,179 -6,500 0,071 -47,583 0,071 0,107
3752 | ZINC73305257 -7,080 0,071 -7,300 0,186 -47,245 0,064 0,107
3753 | ZINC01542927 -7,910 0,157 -6,900 0,129 -45,699 0,034 0,107
3754 | ZINC19594594 -7,660 0,131 -7,200 0,171 -44,818 0,017 0,107
3755 | ZINC56897660 -8,590 0,227 -6,300 0,043 -46,461 0,049 0,107
3756 | ZINC03830719 -6,640 0,025 -6,900 0,129 -52,425 0,165 0,106
3757 | ZINC03872605 -7,440 0,108 -7,400 0,200 -44,447 0,010 0,106
3758 | ZINC01534254 -7,140 0,077 -6,700 0,100 -51,153 0,140 0,106
3759 | ZINC08214614 -6,480 0,008 -6,200 0,029 -58,343 0,280 0,106
3760 | ZINC03830452 -6,860 0,048 -7,200 0,171 -48,948 0,098 0,106
3761 | ZINC01999404 -7,150 0,078 -7,500 0,214 -45,190 0,025 0,106
3762 | ZINC31283197 -7,580 0,123 -7,000 0,143 -46,527 0,051 0,105
3763 | ZINC05934092 -6,710 0,032 -7,900 0,271 -44,481 0,011 0,105
3764 | ZINC38141462 -8,110 0,178 -6,700 0,100 -45,820 0,037 0,105
3765 | ZINC02015997 -7,850 0,151 -7,000 0,143 -44,985 0,021 0,105
3766 | ZINC19369227 -7,840 0,150 -6,900 0,129 -45,767 0,036 0,105
3767 | ZINC04217102 -6,530 0,013 -7,600 0,229 -47,615 0,072 0,105
3768 | ZINC19364698 -8,110 0,178 -6,900 0,129 -44,315 0,008 0,105
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3769 | ZINC38141554 -8,200 0,187 -6,200 0,029 -48,975 0,098 | 0,105
3770 | ZINC03830449 -6,760 0,037 -7,400 0,200 -47,846 0,076 | 0,105
3771 | ZINC01633926 -7,680 0,133 -7,200 0,171 -44,343 0,008 | 0,104
3772 | ZINC00014360 -7,340 0,098 -7,400 0,200 -44,628 0,014 0,104
3773 | ZINC00000039 -7,070 0,070 -7,300 0,186 -46,795 0,056 | 0,104
3774 | ZINC14087743 -6,830 0,045 -6,000 0,000 -57,608 0,266 | 0,104
3775 | ZINC06507052 -6,770 0,038 -7,200 0,171 -49,068 0,100| 0,103
3776 | ZINC04216581 -8,520 0,220 -6,500 0,071 -44,853 0,018 0,103
3777 | ZINC98214885 -8,140 0,181 -6,500 0,071 -46,876 0,057 | 0,103
3778 | ZINC01905201 -6,870 0,049 -7,600 0,229 -45,471 0,030 | 0,102
3779 | ZINC00001377 -7,230 0,086 -7,300 0,186 -45,733 0,035 0,102
3780 | ZINC01633928 -7,680 0,133 -6,900 0,129 -46,172 0,044 | 0,102
3781 | ZINC33647139 -8,220 0,189 -6,800 0,114 -44,008 0,002 | 0,102
3782 | ZINC15848211 -6,940 0,056 -7,300 0,186 -47,147 0,063| 0,101
3783 | ZINC08214447 -7,510 0,115 -6,400 0,057 -50,643 0,131 0,101
3784 | ZINC00000257 -7,050 0,067 -7,400 0,200 -45,736 0,035| 0,101
3785 | ZINC03830881 -6,830 0,045 -7,000 0,143 -49,839 0,115| 0,101
3786 | ZINC01541080 -6,890 0,051 -7,000 0,143 -49,498 0,108| 0,101
3787 | ZINC43335055 -6,490 0,009 -6,400 0,057 -56,005 0,235| 0,100
3788 | ZINC08469359 -6,940 0,056 -7,000 0,143 -49,147 0,101 | 0,100
3789 | ZINC03843198 -7,530 0,117 -7,200 0,171 -44,465 0,010 | 0,100
3790 | ZINC01851171 -7,510 0,115 -7,200 0,171 -44,527 0,012 0,099
3791 | ZINC04214908 -7,160 0,079 -7,400 0,200 -44,925 0,019 | 0,099
3792 | ZINC02016029 -7,740 0,139 -7,100 0,157 -44,024 0,002 | 0,099
3793 | ZINC01693431 -7,160 0,079 -7,500 0,214 -44,120 0,004 0,099
3794 | ZINC22463132 -7,510 0,115 -6,700 0,100 -48,125 0,082 0,099
3795 | ZINC04215955 -7,120 0,075 -7,100 0,157 -47,249 0,065 0,099
3796 | ZINC03830266 -6,640 0,025 -7,400 0,200 -47,570 0,071 | 0,099
3797 | ZINC06920384 -8,430 0,211 -6,100 0,014 -47,554 0,070 0,099
3798 | ZINC03780931 -6,510 0,011 -6,700 0,100 -53,318 0,182 0,098
3799 | ZINC32840903 -6,880 0,050 -6,500 0,071 -52,698 0,170 | 0,097
3800 | ZINC03830994 -7,380 0,102 -7,100 0,157 -45,564 0,032 | 0,097
3801 | ZINC08214615 -8,180 0,185 -6,700 0,100 -44,213 0,006 0,097
3802 | ZINC08214469 -6,980 0,060 -6,900 0,129 -49,122 0,101 0,097
3803 | ZINC04214369 -8,080 0,174 -6,600 0,086 -45,404 0,029 | 0,096
3804 | ZINC40163208 -7,660 0,131 -6,900 0,129 -45,429 0,029 0,096
3805 | ZINC72266268 -7,110 0,074 -7,100 0,157 -46,867 0,057 | 0,096
3806 | ZINC00896523 -7,240 0,087 -7,100 0,157 -46,164 0,043| 0,096
3807 | ZINC01846354 -7,730 0,138 -6,800 0,114 -45,736 0,035 | 0,096
3808 | ZINC18046611 -7,340 0,098 -7,200 0,171 -44,756 0,016 0,095
3809 | ZINC31283194 -7,750 0,140 -7,000 0,143 -44,018 0,002 | 0,095
3810 | ZINC72266940 -7,180 0,081 -6,400 0,057 -51,467 0,147 | 0,095
3811 | ZINC01530568 -6,970 0,059 -7,000 0,143 -48,175 0,083 | 0,095
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3812 | ZINC19369230 -7,250 0,088 -6,900 0,129 -47,289 0,065 0,094
3813 | ZINC06845963 -8,370 0,205 -6,500 0,071 -44,186 0,005 0,094
3814 | ZINC08214605 -8,330 0,200 -6,000 0,000 -48,008 0,079 0,093
3815 | ZINC03623574 -8,100 0,177 -6,500 0,071 -45,561 0,032 0,093
3816 | ZINC08214395 -7,080 0,071 -6,500 0,071 -51,004 0,138 0,093
3817 | ZINC01734034 -6,910 0,053 -7,500 0,214 -44,550 0,012 0,093
3818 | ZINC60291131 -6,400 0,000 -7,100 0,157 -50,103 0,120 0,092
3819 | ZINC11680721 -7,350 0,099 -6,600 0,086 -48,641 0,092 0,092
3820 | ZINC04216500 -6,950 0,057 -7,500 0,214 -44,153 0,004 0,092
3821 | ZINC85540089 -6,450 0,005 -6,800 0,114 -51,862 0,154 0,091
3822 | ZINC03830993 -7,200 0,083 -7,200 0,171 -44,842 0,018 0,091
3823 | ZINC08214428 -6,750 0,036 -6,800 0,114 -50,187 0,122 0,091
3824 | ZINC01537504 -6,780 0,039 -7,200 0,171 -47,085 0,061 0,091
3825 | ZINC06845860 -7,660 0,131 -6,600 0,086 -46,777 0,055 0,091
3826 | ZINC00000843 -6,670 0,028 -7,200 0,171 -47,644 0,072 0,091
3827 | ZINC08101121 -6,900 0,052 -7,300 0,186 -45,642 0,033 0,090
3828 | ZINC03820443 -6,700 0,031 -7,100 0,157 -48,122 0,082 0,090
3829 | ZINC08101120 -7,540 0,118 -7,000 0,143 -44,364 0,008 0,090
3830 | ZINC04215711 -7,300 0,093 -6,000 0,000 -52,979 0,176 0,090
3831 | ZINC82149515 -6,580 0,019 -7,200 0,171 -47,933 0,078 0,089
3832 | ZINC00005895 -6,910 0,053 -7,500 0,214 -43,931 0,000 0,089
3833 | ZINC84759259 -6,740 0,035 -7,000 0,143 -48,499 0,089 0,089
3834 | ZINC14952437 -6,690 0,030 -6,900 0,129 -49,259 0,104 0,087
3835 | ZINC01530718 -7,400 0,104 -7,100 0,157 -43,975 0,001 0,087
3836 | ZINC84703963 -7,200 0,083 -6,000 0,000 -53,065 0,178 0,087
3837 | ZINC03831538 -6,430 0,003 -7,600 0,229 -45,249 0,026 0,086
3838 | ZINC49708066 -6,800 0,042 -6,800 0,114 -48,970 0,098 0,085
3839 | ZINC17108685 -6,840 0,046 -6,900 0,129 -47,967 0,079 0,084
3840 | ZINC08101131 -6,910 0,053 -6,500 0,071 -50,497 0,128 0,084
3841 | ZINC72266892 -7,990 0,165 -6,400 0,057 -45,438 0,029 0,084
3842 | ZINC72266774 -7,540 0,118 -6,000 0,000 -50,679 0,131 0,083
3843 | ZINC04214996 -6,850 0,047 -7,200 0,171 -45,529 0,031 0,083
3844 | ZINC04214291 -6,760 0,037 -7,300 0,186 -45,197 0,025 0,083
3845 | ZINC98215046 -6,480 0,008 -6,900 0,129 -49,617 0,111 0,082
3846 | ZINC02024936 -6,960 0,058 -7,300 0,186 -43,964 0,001 0,082
3847 | ZINC85540244 -7,230 0,086 -7,100 0,157 -43,963 0,001 0,081
3848 | ZINC04216603 -7,250 0,088 -6,900 0,129 -45,234 0,025 0,081
3849 | ZINC02019492 -7,610 0,126 -6,500 0,071 -46,222 0,045 0,081
3850 | ZINC04213574 -7,520 0,116 -6,600 0,086 -45,967 0,040 0,081
3851 | ZINC38141554 -7,500 0,114 -6,400 0,057 -47,462 0,069 0,080
3852 | ZINC98215031 -6,450 0,005 -6,700 0,100 -50,825 0,134 0,080
3853 | ZINC84759258 -6,530 0,013 -7,200 0,171 -46,708 0,054 0,080
3854 | ZINC11616645 -7,500 0,114 -6,200 0,029 -48,823 0,095 0,079
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3855 | ZINC04214503 -7,380 0,102 -6,800 0,114 -45,021 0,021| 0,079
3856 | ZINC72266775 -7,360 0,100 -6,100 0,014 -50,208 0,122 | 0,079
3857 | ZINC03630864 -6,450 0,005 -7,400 0,200 -45,514 0,031 0,079
3858 | ZINC11616646 -7,480 0,112 -6,200 0,029 -48,827 0,095 0,079
3859 | ZINC84758844 -7,010 0,063 -6,300 0,043 -50,578 0,129 | 0,078
3860 | ZINC84758845 -7,310 0,094 -6,300 0,043 -48,933 0,097 | 0,078
3861 | ZINC01552175 -6,420 0,002 -7,500 0,214 -44,786 0,017 | 0,078
3862 | ZINC01999510 -7,030 0,065 -7,100 0,157 -44,450 0,010 0,078
3863 | ZINC02036734 -7,190 0,082 -7,000 0,143 -44,313 0,007 | 0,077
3864 | ZINC02020087 -6,430 0,003 -7,200 0,171 -46,863 0,057 | 0,077
3865 | ZINC01530942 -7,420 0,106 -6,700 0,100 -45,200 0,025 0,077
3866 | ZINC11616643 -7,410 0,105 -6,100 0,014 -49,607 0,110 | 0,077
3867 | ZINC04212476 -6,530 0,013 -6,800 0,114 -49,112 0,101| 0,076
3868 | ZINC01596184 -7,610 0,126 -6,600 0,086 -44,721 0,015| 0,076
3869 | ZINC36338586 -7,650 0,130 -6,200 0,029 -47,323 0,066 0,075
3870 | ZINC08214426 -7,460 0,110 -6,400 0,057 -46,837 0,057 | 0,075
3871 | ZINC00002176 -7,600 0,125 -6,500 0,071 -45,350 0,028 | 0,075
3872 | ZINC03649806 -6,800 0,042 -7,200 0,171 -44,371 0,009 | 0,074
3873 | ZINC17654112 -7,380 0,102 -6,300 0,043 -47,828 0,076 | 0,073
3874 | ZINC01530762 -6,890 0,051 -6,800 0,114 -46,572 0,051| 0,072
3875 | ZINC05765543 -6,700 0,031 -7,200 0,171 -44,615 0,013| 0,072
3876 | ZINC01842971 -6,760 0,037 -7,000 0,143 -45,518 0,031 0,070
3877 | ZINC08035017 -7,200 0,083 -6,500 0,071 -46,691 0,054 | 0,069
3878 | ZINC08101117 -7,620 0,127 -6,400 0,057 -45,062 0,022 | 0,069
3879 | ZINC08101193 -6,940 0,056 -6,500 0,071 -47,897 0,077 0,068
3880 | ZINC33754376 -7,480 0,112 -6,400 0,057 -45,733 0,035 0,068
3881 | ZINC02018421 -6,940 0,056 -6,700 0,100 -46,400 0,048 | 0,068
3882 | ZINC03872006 -6,590 0,020 -6,500 0,071 -49,722 0,113 | 0,068
3883 | ZINC00000131 -6,870 0,049 -6,900 0,129 -45,134 0,023 0,067
3884 | ZINC08214589 -7,910 0,157 -6,000 0,000 -45,983 0,040 0,066
3885 | ZINC08214408 -6,940 0,056 -6,200 0,029 -49,613 0,110 | 0,065
3886 | ZINC84756674 -7,220 0,085 -6,400 0,057 -46,557 0,051 | 0,064
3887 | ZINC04978673 -7,360 0,100 -6,500 0,071 -44,982 0,021 0,064
3888 | ZINC01846265 -6,940 0,056 -6,900 0,129 -44,277 0,007 | 0,064
3889 | ZINC00089652 -6,590 0,020 -7,200 0,171 -43,941 0,000 | 0,064
3890 | ZINC31291669 -6,580 0,019 -7,000 0,143 -45,426 0,029 0,064
3891 | ZINC03830947 -6,580 0,019 -6,200 0,029 -51,291 0,143| 0,063
3892 | ZINC08214416 -6,810 0,043 -6,500 0,071 -47,792 0,075| 0,063
3893 | ZINC32840901 -6,620 0,023 -6,300 0,043 -50,234 0,123| 0,063
3894 | ZINC03813061 -6,540 0,015 -6,900 0,129 -46,245 0,045 0,063
3895 | ZINC19632713 -6,670 0,028 -7,000 0,143 -44,620 0,013| 0,061
3896 | ZINC02037736 -7,410 0,105 -6,500 0,071 -44,241 0,006 | 0,061
3897 | ZINC08214516 -6,450 0,005 -6,600 0,086 -48,563 0,090 | 0,060
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3898 | ZINC03812866 -6,580 0,019 -7,000 0,143 -44,837 0,018 0,060
3899 | ZINC08214965 -6,610 0,022 -6,300 0,043 -49,580 0,110 0,058
3900 | ZINC08214499 -6,440 0,004 -6,500 0,071 -48,781 0,094 0,057
3901 | ZINC01565547 -6,550 0,016 -7,000 0,143 -44,140 0,004 0,054
3902 | ZINC01541061 -6,420 0,002 -7,000 0,143 -44,826 0,017 0,054
3903 | ZINC02037735 -7,030 0,065 -6,600 0,086 -44,397 0,009 0,053
3904 | ZINC53226638 -6,570 0,018 -6,500 0,071 -47,557 0,071 0,053
3905 | ZINC30691250 -7,160 0,079 -6,500 0,071 -44,210 0,006 0,052
3906 | ZINC03831114 -6,850 0,047 -6,200 0,029 -47,924 0,078 0,051
3907 | ZINC18193448 -7,000 0,062 -6,300 0,043 -46,074 0,042 0,049
3908 | ZINC02037958 -6,810 0,043 -6,600 0,086 -44,644 0,014 0,047
3909 | ZINC03875764 -7,060 0,069 -6,100 0,014 -46,843 0,057 0,046
3910 | ZINC36338585 -7,060 0,069 -6,400 0,057 -44,322 0,008 0,044
3911 | ZINC00403609 -6,640 0,025 -6,600 0,086 -45,032 0,021 0,044
3912 | ZINC08101181 -7,120 0,075 -6,200 0,029 -45,348 0,028 0,044
3913 | ZINC31418152 -6,720 0,033 -6,200 0,029 -46,107 0,042 0,035
3914 | ZINC04216585 -6,960 0,058 -6,000 0,000 -46,033 0,041 0,033
3915 | ZINC02040984 -6,920 0,054 -6,200 0,029 -44,288 0,007 0,030
3916 | ZINC26160335 -6,530 0,013 -6,100 0,014 -46,875 0,057 0,028
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