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RESUMEN

Palabras clave: Urginea maritima, modelos QSAR, hERG, Pred-hERG, Admetlab
2.0.

Introduccion: Esta investigacion se enfoco en evaluar la actividad cardiotoxica de
los fitoquimicos de Urginea maritima, que ha sido tradicionalmente utilizada en la
medicina herbaria. Sin embargo, la aplicacion terapéutica de estos compuestos
exige una evaluacion rigurosa de sus posibles efectos secundarios, en el sistema
cardiovascular, los aspectos cruciales a considerar se encuentra la interaccion de

estos fitoquimicos con el canal HERG del corazon.

Objetivo: Evaluar la cardiotoxicidad de los fitoquimicos de la U. maritima en seres
humanos, mediante herramientas QSAR.

Metodologia: Para el desarrollo de esta tesis se empled un disefio de investigacion
experimental de tipo cuantitativa y descriptiva. Se utiliz6 un enfoque metodoldgico
que incluyé herramientas virtuales como QSAR, Pred-hERG y ADMETIlab 2.0 para
predecir la cardiotoxicidad de los compuestos identificados.

Resultados: Se sugiere que ciertos fitoquimicos de Urginea maritima, ademas de
los ya conocidos, pueden tener cardiotoxicidad en seres humanos, resulto que 23
fitoquimicos son bloqueadores del canal hERG en el miocardio. De estos, se
seleccionaron los 10 con mejor indice de confiabilidad, 5 moléculas se agruparon
en el grupo de los bufadiendlidos, una pertenecié a los glucésidos y otra a los

diterpenoides; las otras tres, no se encontrd literatura que las clasificara.

Conclusion: Se corrobor6 la necesidad de seguir aportando a la literatura cientifica
publicada sobre estos nuevos avances y enfoques de consolidacion, por la escasa
informacion sobre varios de los compuestos que estan presentes en estas plantas

medicinales y de los que aln no existen evidencias sobre su cardiotoxicidad.

Daniel Idrovo, Pamela Lucero 4
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ABSTRACT

Keywords: Urginea maritima, QSAR models, hERG, Pred-hERG, Admetlab 2.0.

Introduction: This research evaluated the cardiotoxic activity of phytochemicals
from Urginea maritima, which is traditionally used in herbal medicine. However, the
therapeutic application of these compounds requires a rigorous evaluation of their
potential side effects. In the cardiovascular system, the crucial aspect to consider is
the interaction of these phytochemicals with the hERG channel of the heart.

Objective: To evaluate the cardiotoxicity of phytochemicas from U. maritima in

humans, using Quantitative Structure Activity Relationship (QSAR) tools.

Methodology: A quantitative and descriptive experimental research design was
used to develop this research. A methodological approach including virtual tools
such as QSAR, Pred-hERG, and ADMETIab 2.0, was used to predict the

cardiotoxicity of the identified compounds.

Results: It is suggested that certain phytochemicals from U. maritima, in addition to
those already known, may have cardiotoxicity in humans. It was found that 23
phytochemicals act as blockers of the hERG channel in the myocardium. Among
these, the top 10 with the highest reliability index were selected, with five molecules
grouped in the bufadienolides group, one belonging to the glycosides, and another
to the diterpenoids; for the remaining three, no literature was found that classified

them.

Conclusion: The need to continue contributing to the published scientific literature
on these new advancements and consolidation approaches was corroborated, due
to the limited information available on several of the compounds present in these

medicinal plants, for which there is still no evidence on their cardiotoxicity.

Daniel Idrovo, Pamela Lucero 5
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I. INTRODUCCION

En las ultimas décadas, la investigacion en el ambito de la farmacologia y la
toxicologia se ha beneficiado significativamente del uso de enfoques
computacionales avanzados. Uno de los desafios criticos en esta area es la
evaluacion temprana y precisa de los posibles efectos adversos de compuestos
quimicos, especialmente aquellos destinados a ser utilizados con fines terapéuticos.
Entre las diversas clases de sustancias bioactivas, los fitoquimicos extraidos de
plantas medicinales han ganado considerable interés debido a su diversidad

estructural y sus potenciales propiedades terapéuticas.

La planta U. maritima, conocida por su riqueza en fitoquimicos, ha sido
tradicionalmente utilizada en la medicina herbaria para tratar diversas afecciones.
Sin embargo, la aplicacion terapéutica de estos compuestos exige una evaluacion
rigurosa de sus posibles efectos secundarios, en particular en el sistema
cardiovascular. Entre los aspectos cruciales a considerar se encuentra la interaccion
de estos fitoquimicos con el canal hERG (Human Ether-a-go-go-Related Gene), un
componente esencial en la regulacion de la actividad eléctrica del corazén.

El canal HERG, responsable de la corriente de potasio rectificadora tardia (IKr) en
las células cardiacas, desempefia un papel crucial en la repolarizacion del corazoén.
La inhibicibn no deseada de este canal puede resultar en el prolongamiento del
intervalo QT en el electrocardiograma, predisponiendo al individuo a arritmias
ventriculares graves, incluida la torsade de pointes. Por lo tanto, la evaluacion del
potencial cardiotoxico de los fitoquimicos de U. maritima, especialmente a través de
métodos computacionales como el Analisis de Relacién Cuantitativa Estructura-
Actividad (QSAR), se presenta como una estrategia clave para prevenir eventos

adversos en la fase de desarrollo. de nuevos agentes farmacolégicos.

Esta tesis se evalud la probabiloidad de bloquer Herg que poseen los fitoquimicos
de U. maritima utilizando modelos QSAR. Al comprender mejor los posibles riesgos

cardiovasculares asociados con estos compuestos, se espera contribuir al disefio

Daniel Idrovo, Pamela Lucero 7
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mas seguro y eficiente de futuros agentes farmacolégicos basados en productos

naturales

Daniel Idrovo, Pamela Lucero 8
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l.1.- PLANTEAMIENTO DE LA INVESTIGACION.

e Situacion problematica: La planta U. maritima, conocida por su riqueza en
fitoquimicos, ha captado la atencion debido a sus propiedades medicinales
potenciales. Sin embargo, la aplicacién terapéutica de los fitoquimicos de
esta planta plantea desafios cruciales por la ausencia de evaluacion de
posibles efectos secundarios, especialmente en el sistema cardiovascular.
Esta carencia de informacion limita por lo tanto otras areas relevantes como
la investigacién en la aplicacion segura de preparaciones formuladas con

Urginea maritima.

.2.- JUSTIFICACION

La U. maritima es una planta conocida por contener esteroides cardiacos,
compuestos que pueden afectar el sistema cardiovascular humano. A pesar de esta
informacion, la investigacién especifica sobre su cardiotoxicidad de otros de sus
metabolitos en seres humanos es limitada. Este estudio se justifica por la necesidad
de proporcionar una evaluacion cientifica de los posibles efectos cardiotoxicos de
esos otros metabolitos de U. maritima en seres humanos. Al obtener informacion
sobre su toxicidad cardiaca, se podra aumentar el conocimiento sobre los riesgos
potenciales asociados con el consumo de esta planta y de esos metabolitos que
puede estar presentes en otras plantas adicionalmente. Ademas, la investigacion
permitira identificar posibles brechas de conocimiento que podrian impulsar futuras

investigaciones y contribuir a la protecciéon de la salud de la poblacion.

1.2.1.- PREGUNTA CIENTIFICA:

U. maritima posee metabolitos con potencial cardiotoxico ademas de los que han

sido reportados en la literatura?

.2.2.- Variables

Daniel Idrovo, Pamela Lucero 8
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Variables de investigacion

Variables

e Estructuras quimicas de los metabolitos secundarios
de la U. maritima
Independiente

e Probabilidad de bloqueo de Herg de los metabolitos

Dependiente secundarios de la U. maritima.

Fuente: Elaboracion propia

[.3.- OBJETIVOS
[.3.1.-Objetivo General:

e Evaluar la cardiotocicidad de los fitoquimicos de la U. maritima en seres

humanos, mediante herramientas QSAR.

[.3.2.-Objetivos Especificos:

e |dentificar los fitoquimicos presentes en la planta U. maritima con ayuda de

la literatura cientifica.

e Evaluar mediante QSAR la toxicidad cardiaca de los fitoquimicos

encontrados a través de evaluar su potencial para bloquear Herg.

e Clasificar los fitoquimicos presentes en la planta que tienen mayor potencial

cardiotdxico a partir de los resultados obtenidos.
l.4.- MARCO TEORICO

.4.1.- Antecedentes:

Daniel Idrovo, Pamela Lucero 9
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En la investigacion de Maryam et al. (1), evaluaron el glucésido cardiaco
Proscilaridina A (PSD-A), extraido de U. maritima, ha mostrado capacidad tanto
para tratar trastornos cardiovasculares como para potencialmente combatir el
cancer. Un estudio reciente enfocado en el cancer de pulmon, especificamente en
las células A549, reveldo que el PSD-A inhibe su crecimiento y promueve la

apoptosis.

El-Seedi et al. (2) recolectaron 61 especies de plantas medicinales egipcias
provenientes del desierto del Sinai. Los extractos como Asclepias sinaica, U.
maritima, Nerium oleander y Catharanthus roseus, se sometieron a analisis mas
detallados. De U. maritima se aislé PSD-A, una bufadienolida bioactiva. Este
descubrimiento indica que varias de estas plantas generan compuestos llamados
esteroides cardiacos. Al dividir los extractos alcohdlicos de U. maritima usando
bioensayos, se logré aislar una sustancia bioactiva conocida como PSD-A. Este
hallazgo subraya la importancia de las plantas de la medicina tradicional como

proveedoras de compuestos citotdxicos valiosos para el ambito médico (3).

El-Hagrassi et al. (4) investigaron a U. maritima L., una planta importante por sus
propiedades medicinales. Buscé analizar los compuestos fendlicos, la actividad
citotoxica del extracto alcohdlico y los compuestos aislados de sus partes aéreas,
ademas de evaluar la actividad hipoglucémica del extracto. Se aislaron diez
compuestos fendlicos y se identificaron utilizando técnicas cromatograficas y
analisis quimicos. Los compuestos incluyeron kaempferol, quercetina, acido feralico
y acido cafeico. Algunos de estos compuestos se aislaron por primera vez de esta
planta. Se evalué la actividad citotoxica de los compuestos y el extracto alcohdlico
en lineas celulares de cancer humano, y la actividad hipoglucémica del extracto
alcoholico. Los resultados indicaron que los efectos citotoxicos de los compuestos
aislados abarcan desde niveles significativamente elevados hasta moderados y
leves. En contraste, el extracto alcohdlico de las partes aéreas de U. maritima L. no

demostro tener efecto sobre las tres lineas celulares examinadas.

lizuka et al. (5) en la investigacion, U. maritima, al investigar sobre obre

Bufadiendlidos y un nuevo lignano de los bulbos de U. maritima menciona que se

Daniel Idrovo, Pamela Lucero 10
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cultiva en el area mediterraneay se utiliza en Europa como un diurético cardiotdnico
para tratar el marasmo cardiaco y el edema. Del bulbo de U. maritima obtuvieron 33
compuestos, identificados mediante espectrometria de masas. Diez de estos
compuestos eran nuevos en la naturaleza, nueve eran bufadiendlidos y solo uno era

un lignano.

En la investigacion de Krenn et al. (6) El estudio identificO dos nuevos compuestos
bufadiendlidos, 11la-acetilgamabufotalina 3-0-4-O-b-D-glucosil-a-L-ramnésido 'y
11a-hidroxiscilliglaucésido, aislados de U. maritima. Ambos compuestos muestran
caracteristicas estructurales relevantes para la cardiotoxicidad, un area de interés
farmacoldgico y clinico, aunque se necesitan mas investigaciones para comprender

completamente su impacto en el sistema cardiovascular.
1.4.2.- Marco referencial:

1. Urginea maritima

1.1. Descripcion botanica

Esta planta es una hierba perenne que se caracteriza por tener un bulbo del que
emerge un tallo sin hojas. Las hojas, que se encuentran en la base de la planta, son
oblongas y agudas. Las flores, que se agrupan en una inflorescencia en forma de
racimo, tienen seis tépalos soldados en la base y un nervio central de color parpura
o verde. Los estambres, que son seis, tienen filamentos planos y ensanchados en

la base. El fruto es una capsula de tres partes (7).

Daniel Idrovo, Pamela Lucero 11
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Figura 1.

Urginea maritima

Fuente: Plantas y hongos (7)

1.2. Caracteristicas morfologicas

La caracteristica mas distintiva de la U. maritima es su bulbo de considerable
tamano (6—15cm), que suele estar enterrado a poca profundidad y a menudo asoma
en la superficie. Durante finales del verano, esta planta florece exhibiendo un tallo
robusto y erecto que puede alcanzar alturas de 50—-150 cm. Este tallo esta adornado
con numerosas flores blancas en forma de estrella que se abren gradualmente
desde la base hasta la punta del tallo, creando un conjunto muy atractivo. Las hojas,
amplias y largas, surgen en una disposicion en forma de roseta al finalizar la
floracibn y mantienen su color verde hasta mediados de la primavera (7). Es
importante mencionar que también se le conoce por diversas sinonimias como
Drimia maritima (L.) Stearn, entre sus nombres comunes se encuentran Cebolla
albarrana, Escila, Almorrana, Cebolla albarrama, mientras que en inglés se le

denomina Squill (8).

Daniel Idrovo, Pamela Lucero 12
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1.3. Habitat y distribucion

Esta planta se puede encontrar en una gran variedad de habitats, incluyendo
matorrales, tomillares, pastizales, herbazales, terrenos pedregosos, bolsas de suelo
e incluso arenales. Es una planta de distribucion amplia, que se encuentra en la
regibn mediterrdnea, submediterranea, irano-turanica y macaronesia. En Espafia,
es mas abundante en el cuadrante suroeste, el Levante y las Islas Baleares. En la
Region de Murcia, se encuentra en la zona litoral, pero es mas dispersa en la franja
costera occidental y muy rara en la zona prelitoral (9). Esta planta bulbosa pertenece
a la region del Mediterraneo y se distribuye principalmente en Europa, Africa del
Norte y Asia Occidental (10).

1.4. Composicién Fitoguimica

Los fitoquimicos presentes en U. maritima abarcan una amplia variedad de
moléculas, siendo los esteroides cardiacos los mas notables. Estos esteroides son

sustancias que se hallan en la naturaleza, originadas por diversas plantas y anfibios.

Algunos de los esteroides cardiacos identificados en U. maritima incluyen:

e Escilarenina: Escilarenina con formula C24H3204, es uno de los principales
esteroides cardiacos presentes en la planta. La escilarenina se ha estudiado
por su actividad cardiotonica, que se refiere a su capacidad para fortalecer la
contraccion del musculo cardiaco (6).

e Escilin: Otro glucosido cardiaco importante en la U. maritima. Al igual que la
escilarenina, la escilin también posee propiedades cardiotonicas y puede
influir en la funcién contractil del corazén (6).

e La proscilaridina A La proscilaridina A (PsA), ilustrada en la Figura 2,

representa otro de los esteroides cardiacos presentes en esta planta. Se ha

Daniel Idrovo, Pamela Lucero 13
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observado que este compuesto muestra actividades anticancerigenas al
inhibir la proliferacion celular y desencadenar el proceso de apoptosis en
células cancerosas (11). Ademas, se ha utilizado en contextos clinicos para
el tratamiento de trastornos cardiacos. Pertenece al grupo de bufadiendlidos,
caracterizados por la presencia de un anillo de lactona insaturado a/p de seis
miembros. A lo largo de milenios, las plantas que albergan glucosidos
cardiacos han sido utilizadas tanto como venenos como remedios cardiacos.
En la actualidad, estos glucosidos cardiacos se emplean para tratar
pacientes con insuficiencia cardiaca congestiva y arritmias cardiacas. En
este contexto, el mecanismo de accidén parece centrarse principalmente en
la inhibicién de la Na+/K+-ATPasa en los miocitos cardiacos, lo que conduce

a un aumento en los niveles de calcio intracelular (12).

Figura 2.

Proscilaridina estructura

O
/o
CHs
w« (1)
OH
O
H3C o)
HO
OH

OH

Fuente: Shahin et al. (13)

Phorbaketal E: Los compuestos identificados como phorbaketals D-K,
presentan una configuracion de benzopirano espirociclico similar al

phorbaketal A, y sus diferencias estructurales se deben a procesos de
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oxidacion y/o reduccién en el nucleo triciclico o en la cadena lateral. Por otro
lado, el compuesto 9, conocido como phorbin A, tiene una estructura
monociclica y se sugiere como un posible precursor biogenético de los
phorbaketals. La citotoxicidad de los compuestos 1-9 fue evaluada en cuatro
lineas celulares de cancer humano (A498, ACHN, MIA-paca y PANC-1),

revelando que algunos de ellos muestran actividad citotéxica (14).

Figura 3.

Estructura molecular Phorbaketal E

(o]

o3

Fuente: PubChem (15)

e Tiglato de tigilanol: Es un compuesto diterpenoide de origen natural
encontrado en las semillas del arbol Blushwood (Fontainea picrosperma),
nativo de Australia. Su aplicacibn se encuentra autorizada como
medicamento veterinario para tratar tumores de mastocitos en perros que no
se han diseminado y no son susceptibles a cirugia. Este compuesto
desempeiia funciones importantes como agente contra el crecimiento de
tumores, metabolito vegetal y activador de la proteina quinasa C (16).

Figura 4.

Estructura molecular Tiglato de tigilano
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Fuente: PubChem (16)

e Glucoscilirésido: El glucosilirésido, una lactona esteroide, presenta una
estrecha relacién funcional con bufadienélidos. Este compuesto exhibe una
estructura caracteristica que incluye un ndcleo esteroide modificado con la
adicion de un grupo glucosilo, lo que le confiere propiedades distintivas y

funciones bioldgicas particulares(17).

Figura 5.

Estructura molecular glucosilirésido

Fuente: PubChem (17)

Daniel Idrovo, Pamela Lucero 16



Universidad
Catdlica
de Cuenca

Carrera de Bioquimica y Farmacia

e Scilliphaeoside: Es un compuesto que ha sido encontrado en U. maritima que
experimenta variaciones estacionales, mostrando una tendencia similar a la
proscillaridina A y la escilaren A, con fluctuaciones maximas durante el ciclo
anual, este compuesto puede tener diversas funciones dentro de la planta, que
van desde su papel en la defensa contra patégenos hasta su participacion en
procesos metabolicos internos (18).

Figura 6.

Estructura molecular Scilliphaeoside

o}
bs

- ()\>
L

Fuente: PubChem (19)

1.4.1. Efectos farmacolégicos de U. Maritima

El extracto de U. maritima exhibe una riqgueza quimica notable, albergando taninos
con propiedades antivirales, antibacterianas, antiinflamatorias, antiulcerosas y
antioxidantes, respaldando asi su potencial terapéutico (20). Ademas, la presencia
de flavonoides, reconocidos por su actividad antimicrobiana, antiviral y capacidad
antioxidante, junto con glicésidos conocidos por sus efectos cardiotdnicos y
diuréticos, sugieren un amplio espectro de posibles aplicaciones farmacoldgicas
para este extracto, desde acciones antiinflamatorias hasta el tratamiento de

afecciones cardiacas como el marasmo y el edema (21).
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1.4.2. Mecanismos de accién cardiotdoxica de esteroides cardiacos

Los esteroides cardiacos ejercen su accion principal al bloquear la Na/K ATPasa
del corazon. Este mecanismo implica un efecto inotrépico positivo, que se traduce
en un aumento de la fuerza de contraccion del musculo cardiaco. Al bloquear
especificamente esta enzima, los esteroides cardiacos intervienen en el equilibrio
ionico intracelular, generando un incremento en la concentracion de calcio, lo que
fortalece la contractilidad del corazén y mejora su eficiencia en el bombeo de sangre
(22).

Por su estructura quimica similar, se cree que estos esteroides comparten
mecanismos de accion. Se postula que todos tienen la capacidad de bloquear la
Na+/K+-ATPasa del corazon, lo que resulta en un efecto inotrépico positivo. Existen
estudios que han planteado que los compuestos de U. maritima afectan la funcion
del corazén y pueden tener propiedades tanto terapéuticas como téxicas,

dependiendo de su dosificacion (22).

El bloqueo del canal hERG por varios farmacos clinicos puede causar el sindrome
de QT largo, aumentando el riesgo de arritmias potencialmente mortales como las
Torsades de Pointes (TdP) y la fibrilacién ventricular (FV) (23). Esta inhibicion
farmacoldgica del canal hERG constituye la principal causa del sindrome de QT
largo inducido por farmacos (diLQT), lo que subraya la importancia de evaluar
nuevos agentes farmaceéuticos en relacion con este canal durante las pruebas

preclinicas de seguridad cardiaca.

Por otro lado, el gen relacionado con el canal de potasio humano Ether-a-go-go
(hERG) desempefia un papel central en la regulacion de la excitabilidad cardiaca y
el mantenimiento del ritmo cardiaco normal. Las mutaciones en hERG son
responsables de un tercio de todos los casos del sindrome congénito del QT largo,
un trastorno de la repolarizacion cardiaca caracterizado por el alargamiento del
intervalo QT en el electrocardiograma, ondas T anormales y un riesgo de muerte

subita debido a arritmias ventriculares. Ademas, la proteina del canal hERG es el
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objetivo molecular de casi todos los farmacos que causan la forma adquirida del
sindrome del QT largo. Los avances en la comprension de la base estructural de la
activacion del hERG, su trafico a la superficie celular y la arquitectura molecular
involucrada en el bloqueo del hERG por farmacos estan sentando las bases para el
tratamiento racional y la prevencion del sindrome del QT largo asociado al hERG.
Esta revision resume el conocimiento actual sobre la funcion y disfuncién del hERG,

asi como las areas de investigacion en curso (24).

1.4.3. Sintomas y efectos de la cardiotoxicidad

Los sintomas asociados con la exposicion a los glucésidos cardiacos se pueden
dividir en varias categorias. Estos incluyen malestares gastrointestinales como
vomitos, dolor abdominal, cefalea y diarrea. Ademas, se puede presentar irritacion
del tracto respiratorio y manifestaciones neurolégicas como somnolencia y
debilidad. La toxicidad puede conducir a desequilibrios electroliticos, especialmente
hipercalemia. A nivel cardiaco, se pueden observar diferentes tipos de arritmias
como bradicardia sinusal, contracciones ventriculares prematuras y blogueos
auriculo-ventriculares de diversos grados, incluso arritmias graves como taquicardia
ventricular o fibrilaciéon ventricular. Mareos, desvanecimientos y, en casos severos,
existe un riesgo significativo de muerte. Aquellos expuestos también pueden
experimentar la aparicion retardada de sintomas dias después de la exposicion

inicial (7).

2. Herramientas computacionales
2.1. QSAR

El QSAR, o Relaciones Cuantitativas Estructura-Actividad, es un conjunto de
meétodos de analisis que relacionan las estructuras quimicas con sus efectos

biol6gicos. Este enfoque abarca el disefio virtual y la visualizacion espacial de
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moléculas, asi como el célculo de propiedades fisicoquimicas y el uso de
bioinformética y estadistica. Su objetivo principal es predecir tedricamente la
actividad biologica para facilitar la creacion de potenciales farmacos futuros sin
necesidad de realizar procesos de sintesis organica mediante ensayos y errores. Al
operar en un entorno virtual, este método elimina la necesidad de infraestructura de
laboratorio convencional, lo que lo hace mas economico y rapido al centrarse en las

relaciones entre la estructura quimica y la actividad bioldgica (25).

El desarrollo de los modelos QSAR implica la caracterizacion inicial de moléculas a
través de descriptores numéricos. Estos descriptores, que representan las
caracteristicas estructurales de los compuestos, asignan valores numéricos a cada
uno segun distintos aspectos de su composicibn, como la presencia de
heteroatomos o grupos funcionales (Figura 3). Luego, se emplean técnicas
estadisticas y de aprendizaje automatico para crear algoritmos que vinculen estos
descriptores con los parametros estudiados. El aprendizaje automatico, una rama
de la inteligencia artificial, capacita a las computadoras para aprender por si
mismas, sin requerir una programacion explicita. En este contexto, los algoritmos
aprenden las relaciones entre la estructura molecular y las propiedades o

actividades biolégicas (26).

Para realizar un estudio de tipo QSAR, se requieren principalmente tres tipos de
informacion: (A) La estructura molecular de diversos compuestos que compartan un
mismo mecanismo de accién, siendo considerados como ligandos para un objetivo
biomolecular comun. (B) Datos relacionados con la actividad biol6gica de cada uno
de estos ligandos presentes en el andlisis, tales como DE50, DL50, Ki, IC50, entre
otros. (C) Propiedades fisicoquimicas, representadas por descriptores numericos,
gue se derivan computacionalmente de la estructura molecular creada de manera

virtual (in silico) (25).

2.2. Pred-hERG web server
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El servidor web Pred-hERG proporciona herramientas computacionales para
evaluar la capacidad de compuestos quimicos de bloquear el canal hERG, un
aspecto crucial en el desarrollo de farmacos. Su utilidad radica en la identificacion
temprana de posibles efectos secundarios cardiacos, ya que la inhibicion del canal
hERG puede llevar a arritmias cardiacas graves e incluso la muerte. Esta plataforma
se basa en modelos QSAR (Relacion Cuantitativa Estructura-Actividad) mejorados,
desarrollados con un conjunto de datos ampliado de casi 6.000 compuestos, lo que
aumenta su precision y fiabilidad. Pred-hERG permite a los usuarios realizar
evaluaciones rapidas y eficientes, agilizando el proceso de cribado de compuestos

y mejorando la seguridad en el desarrollo de nuevos farmacos (27).

El desarrollo de modelos de aprendizaje automatico, especialmente utilizando
técnicas de aprendizaje profundo, ha demostrado ser una herramienta efectiva para
predecir la cardiotoxicidad asociada con hERG, permitiendo una exploracion
temprana y rentable de la seguridad cardiaca durante el proceso de descubrimiento
de farmacos (28). Estos enfoques computacionales pueden identificar candidatos
prometedores y la necesidad de estudios experimentales adicionales para evaluar

las interacciones fuera del objetivo con el canal Herg (29).

2.3. ADMEDIab 2.0

Los problemas de farmacocinética no deseables y la toxicidad de compuestos
candidatos son las principales razones del fracaso en el desarrollo de farmacos, y
se reconoce ampliamente que la evaluacion de la absorcion, distribucion,
metabolismo, excrecion y toxicidad (ADMET) de sustancias quimicas debe
realizarse lo antes posible. ADMETIab 2.0 es una version mejorada de ADMETIab,
ampliamente utilizado para la evaluacion sistemética de propiedades ADMET, asi
como de algunas propiedades fisicoquimicas y su idoneidad en quimica medicinal.
Con actualizaciones significativas en modulos funcionales, modelos predictivos,

explicaciones y la interfaz de usuario, ADMETlab 2.0 tiene una mayor capacidad
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para asistir a los quimicos medicinales en acelerar el proceso de investigacion y
desarrollo de farmacos (33). Entre los parametros de toxicidad que evalla esta

herramienta es el potencial de una molécula para bloquear Herg.
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II.1.- Disefio de investigacion. Investigacion basica de

descriptiva

Enfoque: El enfoque de la investigacion es cuantitativo.

e Disefio de Investigacion: No experimental

e Nivel de investigacion: Descriptivo

e Tipo de Investigacion:

e Por el ambito: Exploratorio

e Porlatécnica: Observacional

e Por latemporalidad: Transversal actual.

[I.2- Poblacion y muestra.

tipo cuantitativa vy

La presente investigacion se orienta hacia la evaluacion del potencial cardiotoxico

de los fitoquimicos presentes en Urginea maritima. Se incluiran todas las moléculas

de la planta que han sido reportadas en la literatura.

I1.3.- Definicion y clasificacion de las variables

metabolitos de

la planta.

categoria que

refleja el orden

de los atomos
de los
elementos

dentro de Ila
molécula de
sustancia, es
decir, la
categoria y

Variables Definicion Clasificacion Indicador Escala.
Estructura La estructura | Cualitativa Formula de la | Nominal.
guimica de los | quimica es una | nominal molécula.
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secuencia de la

canales Herg.

conexion del
atomo
Probabilidad Probabilidad de | Cuantitativa Valores Ordinal.
de inhibicion | que una | continua. generados por
de Herg. molécula es progama Ped-
capaz de hERG
bloquear
canales Herg.
Probabilidad Probabilidad de | Cuantitativa Valores Ordinal.
de inhibicion | que una | continua. generados por
de Herg. molécula es el  programa
capaz de ADAMED lab
bloquear 2.0

II.4.- Procedimientos, técnicas e instrumentos para la obtencion de datos.

Técnicas e instrumentos:

Para este estudio se recopilaron todas las moléculas de Urginea maritima que se

encuentran reportadas en diversas fuentes bibliograficas a través de bases digitales

de libre acceso y las que ofrece la Universidad Catélica de Cuenca.

Una vez ya identificadas estas moléculas se realizo una conversion de la estructura

de la molécula al formato SMILES utilizando el programa Marvin JS. Estos archivos

fueron ingresados en los programas de analisis Pred-hERG y ADMETIab 2.0 los

mismos que van generar predicciones de la cardiotoxicidad de las moléculas

colocadas, una vez obtenido los resultados de las moléculas se las organizo en

tablas de Excel, a las mismas se les coloco un filtro para facilitar el trabajo, y se los

clasifico del fitoquimico mas cardiotéxico al menos cardiotoxico (30-32).
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[I.1.1.- Procedimientos estadisticos y analisis de datos

Este estudio no requiere andlisis estadistico.

[1.1.2.- Aspectos éticos

Por la naturaleza esta investigacion no requiere aval del comité de ética debido a
gue no involucran muestras biolégicas y no se manejan datos de pacientes.
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. RESULTADOS

Después de realizar un analisis exhaustivo de las 151 moléculas de U. maritima que
se lograron encontrar en la base de datos Lotus, el andlisis con Pred-hERG mostro
que 23 serian bloqueadoras de canales hERG Entre éstas, las 10 mostradas en la
Tabla 1 corresponden a las que fueron clasificadas como mas probables
bloqueadoras de acuerdo al valor de confiabilidad. Adicionalmente, con valores
superiores al 60% se posicionaron tres moléculas indicadas con los cdodigos
Q105152912, Q105156645 y Q105032309.

Tabla 1. Ranking de probabilidad de bloque de Herg de las moléculas presentes

en U. maritima segun modelo predictivo QSAR realizado en Pred-hERG

SMILES Nombre IUPAC Cardiotoxicidad Ranking

CO[C@H]1C=C2CC[C@@H]3[C
Q105152912 @HICCeeH|O)IcerCIce Phorbaketal E 79.8 1
@H](c5cce(=0)oc5)CC[C@]340)[

c@@z(c)ccl

C[C@]12CC[C@H](O[C@@H]30]
C@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)[

Q105156645 C@H]30)C=C1CC[C@@H]1[C@ Tiglato de tigilanol 64.5 2
@H]2CC[C@]2(C)[C@@H](c3cce
(=O)oc3)[C@@H](O)C[C@]120

3a,3b-dihidroxi-9a,11a-dimetil-
1-(6-oxopiran-3-il)-7-[(3,4,5-

CC(=0)OC1CC2(0O)C(CCC3(C)C( o : . o
trihidroxi-6-metiloxan-2-il)oxi]-

c4ccc(=0)oc4)CCC320)C2(C)CC
Q105032309 1h,2h 61.2 3
C(OC30C(C)C(O)Cc(0)c30)c=C1
) ,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9bh,10h,11
h-acetato de

ciclopenta[a]fenantren-5-ilo

CC(=0)0[C@@H]LC[C@]2(0)[C (1r,3ar,3bs,5r,7s,9ar,9br,11r,1
las)-3a,3b,7,11-tetrahidroxi-
H H
0105287002 @H](C[C@@H](O)[C@3(C)IC@ o 556 4
@H](c4cec(=0)0cd)CCIC@]230) 9a,11a-dimetil-1-(6-oxopiran
C@@]2(C)CC[C@H](0)C=C12 3-il)-1h, Acetato de
2h,3h,4h,5h,7h,8n,9h,9bh,10h,
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SMILES

Nombre IUPAC

Cardiotoxicidad

Ranking

11h-ciclopentalaJfenantren-5-
ilo

Q105248979

CC1C(0)C(OC2C(0)C(0)C(0)C(
C0)02)C(0)C(O[C@H]2CC[C@
@J3(C)C(CC[C@HJ4[C@]5(0)[C
@]([C@H](CC5)c5coc(=0)cc5)(C)
CC[C@@H]43)=C2)01

Scillaren a

Q104995817

CC10C(0C2C=C3CCC4Cc(CCCh(
C)C(c6eee(=0)oc6)C(0)CC450)C
3(C)CC2)Cc(0)Cc(0)Cc10

5-{2, 3a-dihydroxy-9a,11a-
dimethyl-7-[(3,4,5-trihydroxy-6-
methyloxan-2-yl)oxy]-
1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,5H,7H,
8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11a
H-cyclopenta[a]phenanthren-

1-yl}-2H-pyran-2-ona

Q104995816

C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]
2C=C3CC[C@@H4[C@@H](CC|[
C@]5(C)[C@@H](c6cee(=0)oct)[
C@@H](0)C[C@]450)[C@@]3(C
)CC2)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]1
O

5-
[(1R,2S,3aS,3bR,7S,9aR,9bR,
11aR)-2,3a-dihydroxy-9a,11a-
dimethyl-7-
{l(R,3R,4R,5R,6S)-3,4,5-
trinydroxy-6-methyloxan-2-
ylJoxy}-
1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,5H,7H,
8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11a
H-cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl]-2H-pyran-2-ona

Q105034625

C[C@@H]|10[C@@H](O[C@@H]
2C=C3CC[C@@H]4[C@H](CC[C
@]5(C)[C@@H](c6cee(=0)och)[C
@H](O)C[C@]450)[C@]3(C)CC2)
[C@H](O)[C@H](O)[C@H]10[C@
@HJ10[C@H](CO)[C@@H](O[C
@@H]20[C@H](CO)[C@@H](0)(
C@H](O)[C@H]20)[C@H](O)[C@
H]10

5-
[(3S,6R,8S,9R,10R,13R,14R,1
7R)-6-acetyl-3-[(2R,4R,5S)-
3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-
[(2S,4S,5S)-3,4,5-trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxyoxan-2-yljoxy-8,14-
dihydroxy-10,13-dimethyl-
2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-17-

yllpyran-2-ona

Q105034622

Cl[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]
2C=C3CC[C@@H]4[C@H](CC[C

5{(3S,8R, 9S, 10R, 13R,
14S ,16S, 17R) -3-[(2R , 3R

55.5 5
55.4 6
55.4 7
53.9 8
53.9 9
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SMILES Nombre IUPAC Cardiotoxicidad Ranking

@]5(C)[C@@H](c6ccc(=0)ocB)[C  , 4S,5R,6S)-5-(2S 3R ,4
@@H](0)C[C@]450)[C@@]3(C) R .5 S ,6 R )-3,4-dihidroxi-6-
CC2)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]1 (hidroximetil)-5-[(2 S, 3R 4R
O[C@@H]1O[C@H](CO)[C@@H] ,5S,6R) -3,4,5-trihidroxi-6-
(O[C@@H]20[C@H](CO)[C@@H  (hidroximetil)oxan-2-ilJoxioxan-
1(O)[C@@H](O)[C@H]20)[C@H]( 2-il]oxi-3,4-dihidroxi-6-
O)[C@H]10 metiloxan-2-iljoxi-14,16-
dihidroxi- 10,13-dimetil-
1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
dodecahidrociclopentalalfenan
tren-17-ilpiran-2-ona

CC(=0)[C@@H]1C[C@]2(0)[C@
H](CCIC@]3(C)[C@@H](c4cce(=
0)0c4)CC[C@]230)[C@@]2(C)C
Q105274060  C[C@H](O[C@@H]30C(CO)[C@ Glucoscillirosido 53.7 10
@H]|(O[C@@H]40C(CO)[C@@H]
(O)[C@H](O)C40)[C@H](0)C30)
c=C12

Nota: *Moléculas con mayor probabilidad de bloquear Herg de acuerdo a PredHerg.

A continuacion, se llevé a cabo el mismo procedimiento de predicciéon utilizando,
esta vez, el programa ADMETLab 2.0 para evaluar la capacidad de bloquear Herg
de las 166 moléculas identificadas en U. maritima. Se seleccionaron, igualmente,
las 10 moléculas con el mayor porcentaje de probabilidad de bloquear los receptores
hERG. Los compuestos Q104388988 y Q105159199, sobresalieron con puntajes
de bloqueo de Herg superiores al 60%. Los resultados de este analisis se presentan

en la Tabla 2.
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Tabla 2. Ranking de probabilidad de bloque de Herg de las moléculas presentes

en U. maritima segun modelo predictivo QSAR realizado en ADMETIab 2.0

Cadigo SMILES Nombre IUPAC Cardiotoxicidad
5-[(3S,5R,8R,9S,10S,11R,13R,14S,17R)-
11,14-dihidroxi-10,13-dimetil-3-

C[C@@H]10[C@@H](O[C@H]2CC[C@]3 y : L .
Q10438 (CJC@HIAIC@HIOICICAISOIC@@HI(c (2R3 AR SR 6S)- 3.4 5rhidrod6- 50,6
8988  6cee(=0)oc6)CC[C@]5(0)[C@@H]4CC[C 1.2.3.4,5,6,7,8911,12,1516,17- '
@@HJ3C2)[C@H](O)[C@H](O)IC@H]10 tetradecahidrociclopentala] fenantren-17-
illpiran-2-one
C[C@@H]10[C@@H](O[C@H]2CC[C@@
I3(C)[C@@H](CC[C@@H]4[C@@H]3CC[
Q10515 C@]3(C)[C@@H](c5ccc(=0)oc5)CC[C@]4 . . .
9199  30)C2)[C@H](0)[C@H](O)[C@HIL0[C@ 4,5-Dihydro-5alpha-scillaren A 62.3
@H]10[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)[
C@H]10
C[C@]12CC[C@H](O[C@@H]30[C@H](C
Qelgf; 5 8%([:ngH?]l([gggmggg%%?;?g))[%gcl@% 16beta-Hydroxyscillarenin 3-glucoside 59.0
](c3ccc(=0)oc3)[C@@H](O)C[C@]120
_ [(3S,5S,6R,85,9R,10S,13R,14R,17R)-8,14-
g(é)(]3((3%()3[[((::@@@@1'3](iﬂfé?:]é()gl[‘lc)c@)&]éc@c][z dihydroxy-10,13-dimethyl-17-(6-oxopyran-3-
Q10521 y)-3-[(2R,3R,4R,5R,6S)-3,4,5-trihydroxy-6-
0701 30)[C@@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]30[C methyloxan-2-ylJoxy- 58.3
g?l@ﬂﬁ%gC@H](O)[C@@H](O)[C@H]30) 2,3,4,5,6,7,9,11,12,15,16,17-dodecahydro-
1H-cyclopenta[a]phenanthren-6-yl] acetate
[2R,3R,4R,5R, 6S) -4-hidroxi-2-
CC(=0)O[C@H]1[C@H](O[C@@H]2C=C3 [[83S,8R,9S,10R,13R,14S,17R)-
CC[C@@HJ4[C@H](CC[C@]5(C)[C@@H] 14 -hidroxi-10,13-dimetil-17-(6-oxopiran-3-il)-
Q10531 (c6eee(=0)oc6)CC[C@]450)[C@@]3(C)C  1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,17- 57.0
1603 C2)O[C@@H](C)[C@H](O[C@@H]20[C@ dodecahidrociclopentala]fenantreno -3-ilJoxi]- ’
H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]20)[C  6-metil-5-[2S,3R,4S,5S,6 R)-3,4,5-
@H]10 trihidroxi-6-(hidroximetil)oxan-2-ilo Joxioxan-
3-ilJacetato
[(3S,5S,6R,8S,9R,10S,13R,14R,17R)-3-
CO[C@@H]1[C@@H](O)[C@H](C)O[C@ i
@H](O[C@H]2CCIC@@]3(C)[C@HI(C2)[C [(2R,3S,4R,55,6S)—3,5—d|hydr_0xy—4—methoxy—
Q10520 @H](OC(C)=0)CI[C@]2(0)[C@@H]3CC[C 6_—methyloxan-2-yl]oxy-8,14-d|hydroxy-10,13- 54.1
3735 @]3(C)[C@@H](cAccc(=0)oca)CCIC@]123 dimethyl-17-(6-oxopyran-3-yl)- .
0)[C@H]10 2,3,4,5,6,7,9,11,12,15,16,17-dodecahydro-
1H-cyclopenta[a]phenanthren-6-yl] acetate
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3C
Q27252 C[C@@HM[C@H](CIC@Q@HIO)C@ISC) . ;
791  C@@H](c6occ(=0)oc6)CC[C@AB50)[C@  Sclliphaeoside 514
@]3(C)CcC2)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]10
5-[(3R,8R,9S,10R,12R,13S,14S,17R)-12,14-
10515 CO[C@H]1C=C2CC[C@@H]3[C@H](C[C  dihidroxi-3-metoxi-10,13-dimetil-1,2,3,6,7,8,9
Q2912 @@H](O)[C@]4(C)[C@@H](c5cce(=0)oc5 ,11,12,15,16,17- 48.7
)CC[C@]340)[C@@]2(C)CC1 dodecahidrociclopenta[a]fenantren-17-
illpiran-2-ona
10503 CC(=0)0[C@@H]1C[C@]2(0)[C@H](CC] 3_beta—(a|pha—L—Rhamnopyranosyloxy)—S,14—

Q2308 C@]3(C)[C@@H](c4ccc(=0)ocd)CC[C@]2 dl_hydrpxy-Gbeta—(acetonxy)bufa—4,20,22- 48.1

30)[C@@I2(C)CCIC@H](O[C@@H]30[Cc  !rienolide
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Cadigo SMILES Nombre IUPAC Cardiotoxicidad
@@H](C)[C@H](O)[C@@H](O)[C@H]30)
C=C12

CC(=O)O[C@@H]1C[C@]2(O)[C@H](CC[ (1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9br,11ar)-3a,3b-
C@]3(C)[C@@H](c4ccc(=0O)oc4)CC[C@]2 dihydroxy-9a,11a-dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
30)[C@@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]30[C  yI)-7-{[(2r,3s,4r,5r,65)-3,4,5-trihydroxy-6- 46.1
@@H](C)[C@H](O)[C@@H](O)[C@@H]3 methyloxan-2-yl]oxy}-dodecahydro-1h-

O)C[C@H]12 cyclopenta[a]phenanthren-5-yl acetate

Q10521
0704

Nota: *Moléculas con mayor probabilidad de bloquear Herg de acuerdo a
ADMETIab.

Interesantemente, los programas predictivos utilizados discreparon uno del otro en
cuanto a la probabilidad de bloguear Herg. Tomando como prototipo predictivo el
resultado con Pred-hERG, ninguna de las moléculas seleccionadas coincidié con la
prediccion realizada por ADMETIlab. La primera molécula, codificada como
Q105152912, para su mejor distincién, ocupo la 82 posicion en dicho software, con
una capacidad cardiotoxica de 69% (Tabla 3). Las dos siguientes moléculas se
ubicaron en la posicion 46 y 124, con 22% y 2% de cardiotoxicidad predicha,
respectivamente (Véase Anexo 1y 2).

Tabla 3. Relacién porcentual entre la cardiotoxicidad predicha por Pred-hERG y

ADMETIab en moléculas de U. maritima

Ranking en
Pred-hERG ADMETIlab

ADMETIab
Q105152912 79.8 69.0 8
Q105156645 64.5 22.0 46
Q105032309 61.2 2.0 124
Q105287002 55.5 1.0 127
Q105248979 55.5 1.0 128
Q104995817 55.4 3.0 113
Q104995816 55.4 38.0 22
Q105034625 53.9 21.6 52
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Ranking en
Pred-hERG ADMETIlab
ADMETIab
Q105034622 53.9 20.2 56
Q105274060 53.7 13.1 83
IV.DISCUSION

Respecto a la principal molécula bloqueadora de canales hERG encontrada en U.
maritima segun Pred-hERG, Q105152912 (Phorbaketal E); no coincidié con los
resultados de ADMETIlab, en donde pasa a ser la 8'2 en el Ranking con un valor
predictivo de 69.0 (Anexo 2).

En un estudio coreano realizado por Kim et al. (34), encontraron que Phorbaketal E,
aislada en esponjas marinas, posee actividad antimicrobiana contra el
Staphylococcus aureus. Asi mismo, Said et al.(35), exponen diversas actividades
biolégicas in vitro de Q105152912 que incluyen: accion antiviral, antimicrobiana,
antiinflamatoria y anticancerigena. Sin embargo, no mencionan si existe algun

potencial cardiotoxico.

En el segundo lugar de Pred-hERG, se ubicé Q105156645, que ha sido usado como
producto farmacéutico veterinario para el tratamiento de tumores de mastocitos
caninos no metastasicos y no resecables. Es un diterpenoide (36) que ha
demostrado potencial como agente antineoplasico. En contraste, en los andlisis
realizados con ADMETIab se ubica en la posicién 46 con un valor de 22.0 (Anexo
2).

De Ridder et al. (37), en su investigacion mencionan que Q105156645 (Tiglato de
tigilanol) es un producto farmacéutico veterinario para el tratamiento intratumoral de
tumores de mastocitos caninos (MCT). Asi mismo, en otro estudio, administraron
este compuesto para evaluar el efecto anticanceroso en dos caballos. La
inflamacion localizada y los hematomas se desarrollaron rapidamente en el sitio del
tratamiento con necrosis hemorragica del tumor, evidente dentro de las 24 horas.
Se produjo desprendimiento de la masa tumoral necrética en un plazo de 6 a 16

dias, seguido del relleno del defecto tisular y la reepitelizacion completa del sitio de
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tratamiento con un buen resultado funcional. los signos flogisticos inducidos por los
farmacos in situ, se controlaron con los medicamentos concomitantes y llegaron a
la resolucién en gran medida, a las 72 horas; mientras que la herida que se formé
después del desprendimiento del esfacelo tumoral, san6 sin incidentes. Ambos
pacientes mostraron un letargo leve durante las primeras 36 horas después del
tratamiento y la molestia localizada en el lugar del tratamiento fue evidente durante
los primeros 3 a 5 dias. No hubo evidencia de recurrencia del sarcoide a los 93 dias,
ni del carcinoma de células escamosas a los 189 dias (38).

A pesar de no poderse contrastar los resultados de este estudio desde el enfoque
planteado (citotoxicidad miocardica), podemos inferir que las caracteristicas
beneficiosas encontradas por los autores anteriormente mencionados, se debe al
efecto citotoxico localizado de este compuesto (necrosis tumoral e inhibicion de la
adipogénesis) (38).

En el caso de las moléculas codificadas como Q105032309 (3a,3b-dihidroxi-9a,11a-
dimetil-1-(6-oxopiran-3-il)-7-[(3,4,5-trihidroxi-6-metiloxan-2-il)oxi]-1h,2h

,3h,4h,5h,7h,8h,9n,9bh,10h,11h-acetato  de  ciclopenta[a]fenantren-5-ilo) vy
Q105287002  ((1r,3ar,3bs,5r,7s,9ar,9br,11r,11as)-3a,3b,7,11-tetrahidroxi-9a,11a-
dimetil-1-(6-oxopiran-3-il)-1h, acetato de 2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9bh,10h,11h-
ciclopentala]fenantren-5-ilo), ubicadas segun Pred-eHERG en los lugares 3y 4, y
con posiciones de 124 y 126, en ADMETIab, no fue posible encontrar informacion
sobre efectos bioldgicos reportados. Por lo cual se sefiala como una de las

limitaciones para una interpretacion mas amplia de los resultados de este estudio.

La quinta molécula segun prediccion de ranking de Pred-hERG, Q105248979, se
ubicé con un valor de 0.141 en la posicién 128 en ADMETlab 2.0 (Anexo 2). Distintas
bases de datos proporcionan informacion variada sobre la molécula citada,
conocida también como Scillaren a. En ChEMBL (39), segun el modelo predictivo
propuesto en esta web, existe un 90% de probabilidad de que Scillaren a interactte
con diversas dianas incluyendo la Leucotrieno A4 hidrolasa, Interleucina-2, Ubiquitin
carboxyl-terminal hidrolasa 7, PI3-quinasa pl10-delta/p85-alfa, Quinasa de

adhesion focal 1, Receptor de prostanoide EP3, Quinasa de proteinas

Daniel Idrovo, Pamela Lucero 20



Universidad
Catdlica
de Cuenca

Carrera de Bioquimica y Farmacia

serina/treonina que interactta con la MAP quinasa MNK1, Subunidad alfa del canal
de sodio tipo Ill, Quinasa de proteinas activada por la MAP quinasa 2, Glutaminil-
péptido ciclotransferasa, Anhidrasa carbdnica Xll y Receptor muscarinico de
acetilcolina M1.

Esta molécula es un esteroide bufadiendlido que se encuentra en los bulbos de U.
maritima (40-42).

Scillaren a se describe como un glucosido esteroideo obtenido de Scilla maderensis
Menezes (Hyacinthaceae). De hecho, es un glucésido cardiaco, lo que coincide con
el resultado de la prediccibn computacional. Esta molécula, en particular, es un
derivado glucosilado del compuesto 16 B-Hydroxyscillarenin y tiene efectos sobre la

funcién cardiaca (43-45).

Se ha informado por Manganyi et al. (47), que existen varios glucésidos cardiacos
gue contribuyen a la toxicidad natural de Drimia sp., sobre todo de las plantas rojas
de D. maritima. Sin embargo, las investigaciones se han centrado sobre los
beneficios bioldgicos de Drimia; por lo tanto, hay datos limitados sobre la toxicidad
de estas plantas. Existe una linea delgada de los biocompuestos de este género
gue podrian tener efectos tanto venenosos como curativos. Ademas, afiaden que,
debido al nUmero de muertes tanto en humanos como en animales, se deben
fomentar mas investigaciones sobre la toxicidad y seguridad de estas especies de

plantas, lo cual afirma el basamento tedrico de esta investigacion.

La molécula Q104995817 se ubico en la posicién 6% como potencial bloqueador de
Herg, sin embargo, en la prediccion en ADMETIab ocup6 el lugar 113 con un valor
de 3.0 (Anexo 2). En cuanto a su biosintesis, se sintetiza en la via del mevalonato y
se clasifica como esteroide, especificamente como bufadiendlido. Considerando
nuevamente que este tipo de moléculas tiene la capacidad de actuar a nivel
cardiaco, es entendible que estas moléculas hayan sido clasificadas entre probables

bloqueadores de HERG como lo hizo al menos unos de los programas (47-50).

Por su parte, codificado como Q104995816 (5-
[(1R,2S,3aS,3bR,7S,9aR,9bR,11aR)-2,3a-dihydroxy-9a,11a-dimethyl-7-
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{[(2R,3R,4R,5R,6S)-3,4,5-trihydroxy-6-methyloxan-2-yljoxy}-
1H,2H,3H,3aH,3bH,4H,5H,7H,8H,9H,9aH,9bH,10H,11H,11aH-
cyclopentala]phenanthren-1-yl]-2H-pyran-2-ona) (51), es referido como compuesto
presente en U. maritima en las bases de datos de PubChem (52) y en el Diccionario
Japonés de Sustancias Quimicas [Nikkiji] (53). Se encuentra ubicada en la 7™M
posicion segun Pred-hERG. En lo que respecta a su clasificacion, esta molécula
pertenece también al grupo de los terpenoides como superclase y los esteroides
como clase. Ademas, se subclasifica también como en los casos anteriores como
un bufadiendlido (51).

Segun Skubnik et al. (54), esta molécula pertenece al grupo de compuestos
conocidos como escilarenas, que son un tipo de glicosidos esteroidales que se
encuentran en algunas plantas, especialmente en varias especies del género Escila,
como la estudiada en esta investigacion. Se conocen desde hace mucho tiempo
como agentes cardiotonicos comunmente utilizados para diversas enfermedades
cardiacas debido a la inhibicién de la actividad de bombeo de Na+/K+-ATPasa
(NKA) y a la modulacién de la contractilidad del musculo cardiaco (55).

Kopp et al. (56), aislaron cuarenta y un bufadiendlidos de los bulbos de U. maritima
agg. en un estudio aplicado en Egipto; 26 de ellos fueron nuevos compuestos
naturales en su tiempo. Dieciséis de los glucdsidos derivaron de nueve agliconas
estructuralmente nuevas: 16 beta-hidroxi-escilarenina, 16 beta-O-acetil-
escilarenina, 12 beta-hidroxi-5 alfa-4,5-dihidro-escilirosidina, 16 beta-hidroxi-5 alfa -
4,5-dihidro-escilirosidina, 16 beta-O-acetil-5 alfa-4,5-dihidro-escilirosidina, 12 beta-
hidroxi-escilirubrosidina, 16 beta-O-acetil-escilirubrosidina, 9-hidroxi-
escilifaeosidina y 12 beta-hidroxi-desacetil-scilirosidina. Esto demuestra que este

tipo de moléculas son muy abundantes en la planta.

De forma semejante, EI-Naggar et al. (57) obtuvieron treinta y tres compuestos de
los bulbos de U. maritima. Diez de ellos eran nuevos compuestos naturales. Nueve

eran bufadiendlidos y s6lo uno era lignano en estos compuestos.

La 8@ molécula, codificada como Q105034625, en LOTUS: Natural Products Online.

En términos de su clasificacién metabdlica, este compuesto se en la via relacionada
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con la sintesis de los terpenoides, siendo mas especificamente un esteroide y
perteneciendo también a la subclase de los bufadiendélidos (58). Apareciendo en el

ADMETIab en la posicion 52, con un valor de 21.6 (Anexo 2).

Asi mismo, en misma base de datos, se encuentran los compuestos con el cédigo
Q105034622 (56) y Q105274060 (60). Ambos compuestos son también
bufadiendlidos y se ha revelado que son producidos por U. maritima en un estudio

realizado en los afios 90 en Egipto (56).
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IV.1.- CONCLUSIONES

- Al término de este estudio, se lograron evaluar mas de 150 moléculas
diferentes en U. maritima. Mediante los programas virtuales Pred-hERG vy
ADMETIab 2.0, se evalud la actividad cardiotoxica de estas moléculas. Se
identificaron 23 de ellas que mostraron ser bloqueadoras del canal hERG en el
miocardio. De estas, se seleccionaron las 10 con mejor indice de confiabilidad en
cuanto a la prediccion de su potencial para bloquear Herg. Dentro de este ranking
establecido segun el programa tomado como prototipo, 5 moléculas se agruparon
en el grupo de los bufadiendlidos, una pertenecié a los glucésidos y otra a los
diterpenoides; las otras tres, no se encontro literatura que las clasificara. Por tanto,
se corroboré la necesidad de seguir aportando a la literatura cientifica publicada
sobre estos nuevos avances y enfoques de consolidacion, por la escasa informacién
sobre varios de los compuestos que estan presentes en estas plantas medicinales
y de los que aun no existen evidencias experimentales sobre su cardiotoxicidad. De
hecho, la mayoria de la bibliografia encontrada se enfoca en los efectos
beneficiosos de algunos de los compuestos y no en sus efectos nocivos. Por ende,
queda claro la importancia de continuar aportando conocimientos sobre nuevos

fitofarmacos y sus derivados.
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IV.2.- RECOMENDACIONES

Investigacion adicional sobre los fitoquimicos identificados: Dado que se
encontraron moléculas en U. maritima con potencial cardiotoxico, se sugiere realizar
investigaciones adicionales para comprender mejor sus efectos y mecanismos de
accion. Estudios complementarios, como ensayos in vitro e in vivo, podrian
proporcionar informacion mas detallada sobre la toxicidad cardiaca de estos

fitoquimicos y su seguridad en diferentes contextos.

- Educacion y concientizacion: Es esencial educar a los profesionales de la
salud, los investigadores y el publico en general sobre los resultados obtenidos en
relacion con la toxicidad cardiaca de los fitoquimicos de U. maritima. Esto ayudara
a promover un uso responsable de la planta y a generar conciencia sobre los

posibles riesgos asociados con su consumo.

- Investigacion de alternativas terapéuticas: Los resultados obtenidos pueden
motivar la investigacion de alternativas terapéuticas que tengan propiedades
beneficiosas sin los efectos cardiotoxicos asociados. Es importante explorar otras
opciones naturales o sintéticas que puedan ofrecer beneficios similares sin

comprometer la seguridad cardiovascular
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ABREVIATURAS

e U. maritima: Urginea maritima
¢ hERG: Human Ether-a-go-go-Related Gene

e QSAR: Andlisis de Relacion Cuantitativa Estructura-Actividad
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Anexo 1. Cardiotoxicidad de moléculas derivadas de U. maritima segln Pred-
eHRG

on Ranking

CO[C@H]1C=C2CC[C@@H]3[C
Q10515291 | @H](C[C@@H](O)[C@J4(C)[C@
5 @H](c5ccc(=0)0c5)CC[C@]340 Phorbaketal E Bloqueador 79.82 1
JC@@]2(C)CC1
C[C@]12CC[C@H](O[C@@H]3
O[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H(
Q10515664 | O)[C@H]30)C=C1CC[C@@H]1] . .
5 C@@H]2CCIC@2(C)[C@@H]( Tiglato de tigilanol Bloqueador 64.54 2
c3ccc(=0)oc3)[C@@H](O)C[C@
1120
3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
_ dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-7-
C(_O)?C1CC2(O)C(CCC3(C)C( [(3,4,5-trihydroxy-6-methyloxan-
Q10503230 | c4ccec(=0)oc4)CCC320)C2(C)C 2-yl)oxy]- Blogueador 61.21 3
9 CCOC3OC(CIC(OIC(OICIO)C= | 113 5 31, 4h,5h, 7h,8h,9h,9bh, 10h
c12 ,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate
(1r,3ar,3bs,5r,7s,9ar,9br,11r,11a
s)-3a,3b,7,11-tetrahydroxy-
9a,11a-dimethyl-1-(6-oxopyran-
QIOS28700 | c@@)2(c)ccic@H|(o)c=C12 3yl)- Bloqueador | 55.55 4
1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9bh,10h
,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate
5-[(1r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-7-
[(3,5-dihydroxy-6-methyl-4-
3,4,5-trihydroxy-6-
CC1C(0)C(OC2C(0)C(0)C(0)C (hg droxyn;;t{]y{)"g‘){an_z_
Q10524897 (CO)O2)C(O)C(O[C@H]2CCIC ylloxy}oxan-2-yl)oxy]-3a-hydroxy-
@@]3(C)C(CC[C@H]4[C@]5(0) . Blogueador 55.55 5
9 = 9a,11a-dimethyl-
[CRIIC@HI(CCS)e5coc(=0)eeS | 41, o 31 3bh,4h,5h, 7h,8h,9h,9bh
)(C)CC[C@@H]43)=C2)01 e 1‘0h’11f1— e
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yllpyran-2-one
5-[14,16-Dihydroxy-10,13-
o10499581 | CCLOC(OC2C=C3CCCAC(CCC d'me;:‘é’;;g;gﬁgf;‘;g}?f‘y'e'
7 5(C)C(c6ecec(=0)oc6)C(0)CC4a5 12 7 1112 15.16.17 Bloqueador 55.42 6
0)C3(C)CC2)C(0)C(0)C10 2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
dodecahydrocyclopentala]phena
nthren-17-yl]pyran-2-one
5-
3S,8R,9R,10R,13R,14S,16S,17
CIC@@HII0[C@@HI(CC@@ . R)-14,16-dihydroxy-10,13-
010499581 21:2[%:@0]%%[[%%%:]]?[%@?%% dimethyl-3-[(2R,3R 4R 5R 6S)-
c6eec(= . Ry
6 0c6)[C@@H](0)C[C@]450)[C@ 3,4,5-tr|hydro;l)]/(-)()i(;/ri'nethyloxan-z- Bloqueador 55.42 7
@I3(C)CCC@HIO)C@HIO) 1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
C@HJ10 dodecahydrocyclopentala]phena
nthren-17-yl]pyran-2-one
Cl[C@@H]10[C@@H](O[C@@ 5-
H]2C=C3CC[C@@H]4[C@H](C | [(1r,2r,3as,3br,7s,9as,9bs,11ar)-
Q10503462 C[C@]5(C)[C@@H](c6cee(=0)o 7-{[(2r,3r,4s,5r,65)-5-
5 c6)[C@H](O)C[C@]450)[C@]3( | {[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-dihydroxy-6- | Bloqueador 53.89 8
C)CC2)[C@H](O)[C@H](O)[C@ (hydroxymethyl)-5-
H]10[C@@H]10[C@H](CO)[C {[(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
@@H](O[C@@H]20[C@H](CO) trihydroxy-6-
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[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]20) (hydroxymethyl)oxan-2-
[C@H](O)[C@H]10 ylJoxy}oxan-2-yljoxy}-3,4-
dihydroxy-6-methyloxan-2-
ylloxy}-2,3a-dihydroxy-9a,11a-
dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yllpyran-2-one
[(2r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-
7-{[(2r,3r,4s,5r,65)-5-
Cl[C@@H]10[C@@H](C[C@@ | {[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-dihydroxy-6-
H]2C=C3CC[C@@H]4[C@H](C (hydroxymethyl)-5-
C[C@]5(C)[C@@H](c6cee(=0)o | {[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4,5-trihydroxy-
010503462 c6)[C@@H](O)C[C@]450)[C@ 6-(hydroxymethyl)oxan-2-
5 @]3(C)CC2)[C@H](O)[C@H](O)[ ylJoxy}oxan-2-yljoxy}-3,4- Bloqueador 53.89 9
C@H]10[C@@H]10[C@H](CO) dihydroxy-6-methyloxan-2-
[C@@H](O[C@@H]20[C@H](C | ylloxy}-2,3a-dihydroxy-9a,11a-
O)[C@@H](O)IC@@H](O)[C@H dimethyl-
120)[C@H](O)[C@H]10 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yllpyran-2-one
CC(=0)[C@@H]1C[C@]2(O)[C | 5-[7-({3,4-dihydroxy-6-methyl-5-
@H](CC[C@]3(C)[C@@H](c4cc | [(3,4,5-trihydroxy-6-methyloxan-
010527406 ¢(=0)oc4)CC[C@]230)[C@@]2( | 2-yl)oxy]oxan-2-yl}oxy)-3a,3b-
0 C)CC[C@H](O[C@@H]30C(CO dihydroxy-9a,11a-dimethyl- Bloqueador 53.74 10
)I[C@@H](O[C@@H]40C(CO)[C | 1h,2h,3h,4h,5h,7h,8n,9h,9bh,10h
@@H](O)[C@H](0O)C40)[C@H]( | ,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
0)C30)C=C12 1-yl]pyran-2-one
5-[3-[3,4-dihydroxy-6-methyl-5-
(3,4,5-trihydroxy-6-methyloxan-2-
CC10C(0C2C(C)OCc(0Cc3c=C4 yl)oxyoxan-2-yl]oxy-8,14-
Q10528238 | CCC5(0)C(CCCB(C)C(c7cce(=0 dihydroxy-10,13-dimethyl-
6 )oc7)CCCB50)CA(C)ICCICO)C | 2,3.6.7.9,11,12,15,16,17- Bloqueador | 52.78 11
20)C(0)Cc(0)C10 decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-17-
yllpyran-2-one
C[C@@H]|10[C@@H](O[C@@
H]2C—CSCC[C@]4(O)[C@_ H](CC 3beta-(4-O-alpha-L-
Q10528238 [C@I5(O)[C@@H](cbecc(=0)och Rhamnopyranosyl-alpha-L-
7 )JCC[C@]450)[C@@]3(C)CC2)[ thamnopyranosyloxy)-8,14- Bloqueador 52.78 12
C@HIO)C@HIOIC@HILON | vl o7 rienolide
@@H]10[C@@H](C)[C@H](O)[ | “YOYPHaH=D
C@@H](O)[C@H]10
[3-Hydroxy-2-[[14-hydroxy-10,13-
dimethyl-17-(6-oxopyran-3-yl)-
CC(=0)0OC1C(0)Cc(0C2Cc=C3C 1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
Q10523882 | CC4C(CCC5(C)C(cbecec(=0)och) | dodecahydrocyclopentalalphena
0 CCC450)C3(C)CC2)OC(C)CI0 | nthren-3-yloxy]-6-methyl-5. | Bloqueador | 52.67 13
C10C(CO)C(0)C(0)C10 [3,4,5-trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxyoxan-4-ylI] acetate
(2r,3s,4s,5r,6s)-2-
COC/C=Clcicc(0C)c2c(c1)[C@ (hﬁ’ddmXymet?g')l'?;f4'[(tis'30_'5‘
Q10521800 | H|(CO)[C@@H(clecc(O[C@@ | (MYSOYmetyl)-7-methoxyS § L "
0 H]30[C@H](CO)[C@@H](0)[C I( e)_-3-met oxyprop-1-en-1-yl]- oqueador 51.3
@H](0)[C@H]30)c(0C)c1)02 2,3-dihydro-1-benzofuran-2-yl]-2-
methoxyphenoxy}oxane-3,4,5-
triol
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[(1r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11r,11as)
CO[C@@H]1C=C2CC[C@@H]3 -3a,11-dihydroxy-7-methoxy-
Q10515291 | [C@H](C[C@@H](O)[C@]4(C)[C 9a,11a-dimethyl-
6 @@H](c5ccc(=0)0c5)CC[C@]34 | 1h,2h,3h,3bh,4h.5h,7h.8h,0h,0bh | Blodueador | 79,82 15
0)[C@@]2(C)CCl ,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yllpyran-2-one
5-(2,3a-dihydroxy-9a,11a-
dimethyl-7-{[3,4,5-trihydroxy-6-
010515664 CC12CCC(OC30C(CO)C(O)C(O | (hydroxymethyl)oxan-2-ylJoxy}-
. )C30)C=C1CCC1C2CCC2(C)C( | 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh | Bloqueador 64,54 16
c3ccc(=0)0c3)C(0)CC120 ,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yl)pyran-2-one
5-(3a,3b,5-trihydroxy-9a,11a-
dimethyl-7-{[3,4,5-trihydroxy-6-
Q10532987 | SG12CCC(OC3OC(COIC(O)C(O | 1y rouymethylyoxan-2-yijoxy}-
YC30)C=C1C(0)CC1(0)C2CCC Blogueador 59,28 17
5 2(C)C(c3cce(=0)063)CCC210 1h,2h,3h,4h,5h,7h,8n,9h,9bh,10h
,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl)pyran-2-one
5-
CIC@]12CC[C@H](O[C@@H]3 [(1r,3ark,)3bs,5hr,zjs,9ar,9br,11ar)-
O[C@HI(COIC@@HIONC@HI(| o7V
0)[C@H]30)C=C1[C@H](O)C[C L 3155, 95,
Q82995153 3,4,5-trihydroxy-6- Bloqueador 59,28 18
@J1(O)[C@@H)2CCC@2(C)IC | . thvl ~2-viloxyl-
@@H](c3cce(=0)oc3)CClc@]iz | , (hydroxymethyloxan-2-yljoxy}
o 1h,2h,3h,4h,5h,7h,8n,9h,9bh,10h
,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl]pyran-2-one
5-
[(1r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-
7-{[(2r,3r,4s,5r,65)-5-
CIC@@H]|10[C@@H|(O[C@@ {[(Zs,3r,4r1]r,c515,6r)—3,4r;d:hydroxy—6—
H]2C=C3CCIC@@HJA[C@H](C {[((Zsygﬂxsyg‘segr;’_;i y
deoRclcasies o s
c
Q10503462 | @J3(C)CC2)[C@HIO)IC@HIO) (hydroxymethyljoxan-2- Bloqueador | 53,89 19
ylloxy}oxan-2-ylloxy}-3,4-
C@HI10[C@@H]10[C@H](CO) dihydroxy-6-methyloxan-2-
[COAHIOIC@@HI20IC@HIC | o o 5 35 dihydroxy-9a,11a-
O)[C@@HI(O)[C@HI(O)[C@H]2 | YH¥¥7 T BP0
Olc@HIOIC@HI1O 1h,2h,3h,3bh,4h 5h, 7h,8h,9h, 9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yllpyran-2-one
5-{7-[(5-{[3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-{[3,4,5-
trihydroxy-6-
CC10C(0C2C=C3CCCAC(CCC yﬁ;‘gf}/’ﬁ)’g’;}eﬁhﬂ])g;;”324
Q10503462 | 2G)C(C6CCC(=0)0CE)C(O)CCAS | i o 6 methyloxan-2-
4 O)C3(C)CC)C(O)C(0)CIOCIO | v 507 2 dihydroxy-9a,11a. | Blodueador 53,89 20
C(CO)C(0Cc20Cc(Co)c(o)c(o)C ' dimethyl- ’
20)e(O)c10 1h,2h,3h,3bh,4h,5h, 7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yl}pyran-2-one
_ _ 2-{[3a-hydroxy-9a,11a-dimethyl-
Q10521160 (%%(Cg()g%%?é&(g(zz%)gggggéi 1-(6-oxopyran-3-yl)- Bloqueador 50,61 21
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
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50)C3(C)CC2)OC(C)C(OC20C( ,10h,11h-
CO)C(0)C(0)Cc20)C10 cyclopenta[a]phenanthren-7-
yl]loxy}-4-hydroxy-6-methyl-5-
{[3,4,5-trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}oxan-3-yl acetate
(2r,3r,4r,5r,6s)-2-
{[(1r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-3a-
CC(=0)0[C@H1[C@H](O[C@ “ydf°xyc;§;"ply1r§ﬁ§i‘j§?y"1'(6'
@HJ2C=C3CCIC@@HIAC@HI( | 11, 5 31 3ph 4h,5h, 7h,8h,9h,9bh
010531160 | CCIC@IS(OIC@@H(cECCC(=0) 10h,11h-
3 0oc6)CC[C@]450)[C@@]3(C)CC o) Bloqueador 50,61 22
cyclopenta[a]phenanthren-7-
2)0[C@@H](C)[C@H|(CIC@@
ylloxy}-4-hydroxy-6-methyl-5-
H]20[C@H](CO)IC@@H](O)[C {[(2s,3r.4s,55.61)-3,4,5-
@H](O)[C@H]20)[C@H]10 trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}oxan-3-yl acetate
5-{3a,11-dihydroxy-7-methoxy-
— 9a,11a-dimethyl-
COC1C=C2CCC3C(CC(0O)C4(C)
QUOSI529L | C(esece(=0)0c5)CCC340)C2(C) 1h'2h'3h'3bhl'gn'ﬂihﬁh*gh*gbh Bloqueador | 79,82 23
CC1 A
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yl}pyran-2-one
5-
C[C@@H]10[C@@H](O[C@H]2 | [(1r,3as,3br,5ar,7s,9as,9bs,10r,1
CC[C@]3(C)[C@H]4[C@H](O)C[ lar)-3a,10-dihydroxy-9a,11a-
Q10438898 | C@]5(C)[C@@H](c6cec(=0)och dimethyl-7-{[(2r,3r,4r,5r,6s)- No 06.35 2
8 )JCC[C@]5(0O)[C@@H]4CC[C@ | 3,4,5-trihydroxy-6-methyloxan-2- Bloqueador '
@HJ3C2)[C@H](O)[C@H](O)[C ylloxy}-
@H]10 tetradecahydrocyclopentala]phen
anthren-1-yl]pyran-2-one
[3-(3,5-dihydroxy-4-methoxy-6-
methyloxan-2-yl)oxy-8,12,14-
COC1C(0)C(C)OC(OC2CCC3(C | trihydroxy-10,13-dimethyl-17-(6-
Q10531188 | )C(C2)C(OC(C)=0)CC2(0)C3CC oxopyran-3-yl)- No 00.37 o5
5 (O)C3(C)C(caccc(=0)oc4)CCC2 2,3,4,5,6,7,9,11,12,15,16,17- Bloqueador ’
30)C10 dodecahydro-1H-
cyclopentala]phenanthren-6-yl]
acetate
(1r,3ar,3bs,5r,7s,9ar,9br,11r,11a
CC(=0O)0[C@@H]1C[C@]2(O)[ s)-3a,3b,7,11-tetrahydroxy-
010528700 C@H](C[C@@H](O)[C@]3(C)[C | 9a,1l1la-dimethyl-1-(6-0xopyran- No
5 @@H](c4ccc(=0)oc4)CC[C@]23 3-yl)- Blogueador 90.23 26
O)[C@@]2(C)CC[C@H](O)C=C | 1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9bh,10h
12 ,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate
[8,12,14-trihydroxy-3-[3-hydroxy-
4-methoxy-6-methyl-5-[3,4,5-
trihydroxy-6-
?ggé%é?ggggggfggggg%?é (hydroxymethyl)oxan-2-
Q10536900 3 2 ylJoxyoxan-2-ylJoxy-10,13- No
(C)C(c4cce(=0)oc4)CCC230)0 . 89.02 27
5 C(C)C10C10C(CO)C(0)C(0)CL dimethyl-17-(6-oxopyran-3-yl)- Bloqueador
o 2,3,4,5,6,7,9,11,12,15,16,17-
dodecahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-6-yl]
acetate
CO[Co@H]l[C@@H](O[C@@ | (1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9br,11r
Q10536900 | H]20[C@H](CO)[C@@H](O)[C ,11as)-3a,3b,11-trihydroxy-7- No 89.02 o8
4 @H](O)[C@H]20)[C@H](C)O[C | {[(2r,3s,4s,55,6s)-3-hydroxy-4- Bloqueador '
@@H](O[C@H]2CC[C@@]3(C)[ methoxy-6-methyl-5-
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C@H](C2)[C@H](OC(C)=0)C[C {[(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
@12(0)[C@@H]3C[C@@H](O)[ trihydroxy-6-
C@]3(C)[C@@H](c4ccc(=0)oc4s (hydroxymethyl)oxan-2-
)CC[C@]230)[C@H]10 ylloxy}oxan-2-ylJoxy}-9a,11a-
dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-
dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-5-yl
acetate
(1r,3as,3br,7s,9as,9bs,11ar)-
CC@]12CC[C@HI3[C@@H](C 3a,7-d|h)éo)l(rg;;/r-;r}g_rys_thyl-l-(G_
Q10533070 | CC4=C[C@ @H](O)CC[C@@]43 No
P C=0)[C@@]1(0)CC[C@@H]2¢c1 lh,2h,3h,3bhign,i2h7_h,8h,9h,9bh Blogueador 88.05 29
cee(=0)ocl cyclopenta[a]phenanthrene-9a-
carbaldehyde
C[C@]12CC[C@H]3C(CCC4=C[
Q10533071 | C@@H](O)CC[C@@]43C=0)[C | 3-beta,14-Dihydroxy-19-oxobufa- No 88.05 30
0 @@]1(0)CC[C@@H]2clcce(=0 4,20,22-trienolide Blogueador :
Jocl
(1R,3aS,7S,9aS,11aR)-3a,7-
dihydroxy-11a-methyl-1-(6-
Q10533070 C[C@]12CCC3c(Ccca=C[C@ oxopyran-3-yl)- No
3 @H](0)CC[C@@]43C=0)[C@@ | 1H,2H,3H,3bH,4H,5H,7H,8H,9H, Bloqueador 88.05 31
]1(0)CC[C@@H]2clccc(=0)ocl 9bH,10H,11H-
cyclopenta[a]phenanthrene-9a-
carbaldehyde
5-[14-hydroxy-10-
o~ (hydroxymethyl)-13-methyl-3-
CC12CCC3Cc(Ccc4=CcC(=0)CcC
Q1°4§4416 C43C0)C1(0)CCC2clcce(=0)0c °X°'2'6('j7'8'%1(}'12'15'16'17' | No d 87.66 32
1 ecahydro-1H- Bloqueador
cyclopenta[a]phenanthren-17-
yllpyran-2-one
C[C@]12CC[C@H]3[C@@H](C
Q10494415 | CC4=CC(=O)CC[C@@]43CO)[C 3-Ox0-14,19-dihydroxybufa- No 87.66 33
2 @@]1(0)CC[C@@H]2clcee(=0 4,20,22-trienolide Blogueador ‘
)ocl
[(5S,8R,9S,10S,13R,14S,16S,17
R)-10-formyl-14-hydroxy-13-
CC(=0O)O[C@H]1C[C@]2(0)[C methyl-17-(6-oxopyran-3-yl)-5-
@@H]3CC[C@]4(O[C@@H]50][ [(2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-
Q10497617 | C@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O trihydroxy-6- No 85.36 34
5 )IC@H]50)C=CCC[C@]4(C=0)[ | (hydroxymethyl)oxan-2-yl]oxy- Bloqueador ’
C@H]3CC[C@]2(C)[C@H]1clce 2,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
c(=0)ocl decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-16-yl]
acetate
9a-formyl-3a-hydroxy-11la-
methyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-5a-
CC(=0)OC1CcC2(0O)c3ccce4(oc {[3,4,5-trihydroxy-6-
Q10497617 | 50C(CO)C(O)C(O)C50)C=CCC | (hydroxymethyl)oxan-2-yljoxy}- No 85.36 35
4 C4(C=0)Cc3ccez(c)Ciclcece(= | 1H,2H,3H,3bH,4H,5H,8H,9H,9b Bloqueador '
O)ocl H,10H,11H-
cyclopenta[a]phenanthren-2-yl
acetate
[16-acetyloxy-8,14-dihydroxy-3-
COC1C(O)C(OC2CCC3(C)C(C2 | [3-hydroxy-4-methoxy-6-methyl-
010495304 )C(OC(C)=0)CC2(0)C3CCC3(C) 5-[3,4,5-trihydroxy-6- No
5 C(c4ccc(=0)oc4)C(OC(C)=0)CC (hydroxymethyl)oxan-2- Bloqueador 85.07 36
320)0OC(C)C10OC10C(CO)C(0) ylJoxyoxan-2-ylJoxy-10,13-
)C10 dimethyl-17-(6-oxopyran-3-yl)-
2,3,4,5,6,7,9,11,12,15,16,17-
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dodecahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-6-yl]
acetate
(1r,2s,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9br,
11ar)-5-(acetyloxy)-3a,3b-
CO[C@@H]l[Ca@@H](O[C@@ | dihydroxy-7-{[(2r,3s,4s,5s,6S)-3-
H]20[C@H](CO)[C@@H](O)[C | hydroxy-4-methoxy-6-methyl-5-
@H](O)[C@H]20)[C@H](C)O[C {[(2s,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-
Q10495304 | @ @H](O[C@H]2CC[C@@]3(C)[ trihydroxy-6- No 85.07 a7
7 C@H](C2)[C@H](OC(C)=0)C[C (hydroxymethyl)oxan-2- Bloqueador '
@]2(0)[C@@H]3CC[C@]3(C)[C ylJoxy}oxan-2-ylJoxy}-9a,11a-
@ @H](c4ccc(=0)ocd)[C@@H]( dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-
OC(C)=0)C[C@]230)[C@H]10 dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-2-yl
acetate
[(3S,8S,9S,10S,13R,14R,16R,17
R)-8,14-dihydroxy-10,13-
CC(=0)O[C@@H]1C[C@]2(O)[ | dimethyl-17-(6-oxopyran-3-yl)-3-
C@]3(0)ccc4=C[C@@H](O[C [(2R,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-
Q10511179 | @ @H]50[C@H](CO)[C@@H](O trihydroxy-6- No 79.22 38
6 )IC@H](O)[C@H]50)CC[C@@]4 | (hydroxymethyl)oxan-2-ylJoxy- Bloqueador ’
(C)[C@@H]3CC[C@]2(C)[C@H] 2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
1lclcec(=0)ocl decahydro-1H-
cyclopentala]phenanthren-16-yl]
acetate
[14-Hydroxy-10,13-dimethyl-17-
CC(=0)0cC1ccz(o)c3ccee4a=Cc (6-oxopyran-3-yl)-3-(3,4,5-
Q10528905 | C(OC50C(C)C(0O)C(O)C50)CC | trihydroxy-6-methyloxan-2-yl)oxy- No 79.0 39
7 C4(C)C3CCC2(C)Ciclcec(=0)o 1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,17- Blogueador ’
cl dodecahydrocyclopenta[a]phena
nthren-16-yl] acetate
(1r,2r,3as,3br,7s,9as,9bs,11ar)-
CC0)0C@@HICICAR(O) | MY Sa e ety
C@@HISCCCA=CIC@@HI(OIC | 1\ 3 4/ 5 gg)-345¥trih droxy-
Q10528905 | @ @H]50[C@@H](C)[C@H](O)[ el s ydroxy No
-methyloxan-2-ylJoxy}- 79.0 40
6 C@@HIOIC@HISO)CCICR@] | 11, 51y 3 3ph,4h,5h, 7h,8h,0h,obh |  Elodueador
4(O[C@HIBCCIC@I2(Q)C@H]L | =R b2 =
clece(=0)ocl cyclopenta[a]phenanthren-2-yl
acetate
(1r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-
CC(=0)0[C@H]LCIC@]2(0)[C 3a'hy(dg_%’%9a;alf3'fi '.T?t_hyl'l'
@@HISCCCA=CICR@HI(OIC@ | 1\ 3/ 4y 5 gg)-345¥trih droxy-
Q10528905 | @H]50[C@@H](C)[C@H](O)[C el s ydroxy No
-methyloxan-2-ylJoxy}- 79.0 41
o @@HIO)NC@HISO)CCIC@IA(C | 1) o1 3 3ph ah,5h,7h,8h,0h,9bh |  Blodueador
JIC@HBCC[C@I2(C)[C@H]1cle | = gy
cc(=0)ocl cyclopenta[a]phenanthren-2-yl
acetate
(3S,8R,9S,10S,12R,13S,14S,17
CIC@@]12[C@@H](c3ccc(=0)o R)—1127, 14-dihydroxy-13-methyl-
-(6-oxopyran-3-yl)-3-
c3)CC[C@]1(0O)[C@@H]1CCC3 [(2R,3R.4S.5S,6R)-3.4,5-
Q10526300 | =C[C@@H](O[C@@H]40[C@H ' tri’hydrox’y—G— Y No 77.08 42
4 J(CO)[C@@H](O)[C@H](O)[C@ (hydroxymethyl)oxan-2-ylJoxy- Bloqueador '
HMO)CC[C?;&?{S)[C@HHC[ 1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
dodecahydrocyclopenta[a]phena
nthrene-10-carbaldehyde
010526300 CC12C(0)CC3Cc(CCC4=CC(OC | 3a,11-dihydroxy-11la-methyl-1- No
5 50C(CO)C(0)C(O)C50)CcCcc43 (6-oxopyran-3-yl)-7-{[3,4,5- Blogueador 77.08 43
C=0)C1(0O)CCC2clccc(=0)ocl trinydroxy-6-
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(hydroxymethyl)oxan-2-ylJoxy}-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthrene-9a-
carbaldehyde
[3-(3,5-dihydroxy-4-methoxy-6-
methyloxan-2-yl)oxy-8,14,16-
COC1C(0)C(C)OC(OC2CCC3(C | trihydroxy-10,13-dimethyl-17-(6-
Q10535060 | )C(C2)C(OC(C)=0)CC2(0)C3CC oxopyran-3-yl)- No 26.97 a1
8 C3(C)C(c4ccc(=0)oc4)C(0)CC3 2,3,4,5,6,7,9,11,12,15,16,17- Bloqueador '
20)C10 dodecahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-6-yl]
acetate
14-Hydroxy-13-methyl-17-(6-
_ oxopyran-3-yl)-
Q10519179 CngCCC3C(CCC4C—C_CCC43 1,2,5.6,7,8.9,11,12.15,16,17- No 75.73 25
4 C=0)C1(0)CCC2clccc(=0)ocl d Bloqueador
odecahydrocyclopentala]phena
nthrene-10-carbaldehyde
C[C@@H]10[C@@H](O[C@H]2
OHHICOOHISCCICERONC
HJ4[C H]3CC[C@]3(C)[C
Q105;5919 @@H](c5ccc(=0)oc5)CC[C@]43 |  4,5-Dihydro-5alpha-scillaren A Blo 'l\Jlgador 74.95 46
0)C2)[C@H](0)[C@H](O)[C@H] a
10[C@@H]10[C@H](CO)[C@
@H](O)[C@H](O)[C@H]10
5-{7-[(3,4-dihydroxy-6-methyl-5-
CC10C(0C2CCC3(C)C(CCCAC (hggr'ﬁg'tnzgm)"géﬁzz_
Q10515919 | 3CCC3(C)C(c5ccc(=0)oc5)CCC No
8 430)C2)C(0)C(O)c10c10C(C | YIoyloxan-2-yhoxyl-3a-hydroxy- | g0 eador | 7495 a7
0)C(0)C(0)C10 9a,11a-dimethyl-
tetradecahydrocyclopentala]phen
anthren-1-yl}pyran-2-one
[3-[3,4-dihydroxy-6-methyl-5-
[3,4,5-trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
CC(=0)OC1CC2(0O)C(CCC3(C) ylloxyoxan-2-ylJoxy-8,14-
Q10521825 | C(c4ccc(=0)oc4)CCC320)C2(C) | dihydroxy-10,13-dimethyl-17-(6- No 74.74 48
2 CCC(0OC30cCc(Cc)c(ocaoc(co) oxopyran-3-yl)- Bloqueador '
C(O)C(0)C40)Cc(0)Cc30)cc12 2,3,4,5,6,7,9,11,12,15,16,17-
dodecahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-6-yl]
acetate
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9br,11a
ccEojoc@@Hyccapo) | 7 HIEn3nAe,5n 8834
C@HICCIC@BO)IC@@HI(cdc | oGP RN WS
Q10521825 i‘éf&%?égﬁﬁg?g@zg@oﬁggg%z trinydroxy-6- " N
o
0 @H](C)[C@H](O[C@@HJ40[C (hydroxymethyl)oxan-2- Blogueador 74.74 49
ylloxy}oxan-2-ylJoxy}-3a,3b-
@H](CO)IC@QR@HI(O)[IC@HIO) | g di 1-(6-
C@H]40)[C@@H](0)[C@H]I30) dihydroxy-9a,11a-dimethyl-1-(6
CIC@H]12 oxopyran-3-yl)-dodecahydro-1h-
cyclopentala]phenanthren-5-yl
acetate
5-[9,12,14-trihydroxy-10,13-
dimethyl-3-(3,4,5-trihydroxy-6-
CC10C(0C2C=C3CcCcc4Cc(0)(C methyloxan-2-yl)oxy-
Q10500567 | ¢ 5)c5(C)C(cecc(=0)oc6)CCC | 2,3,6,7,8,11,12,15,16,17- No 0
5 (O)C5(C)C(cbeee(=0)och) ,3,6,7,8,11,12,15,16,17 Bloqueador 74.47 5
450)C3(C)CC2)C(0)C(0)C10 decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-17-
yl]pyran-2-one
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C[C@@H]10[C@@H](O[C@@
H]2C=C3CC[C@H]4[C@@]5(O)
Q10500567 | CC[C@H](c6ccc(=0)oc6)[C@ @] . . No
0 5(C)[C@H](0)CIC@]4(0)[CO@] 9-Hydroxyscilliphaeoside Blogueador 74.47 51
3(C)CC2)C@H](O)[C@H](O)IC
@H]10
CC(=0)O[C@@H]1C[C@]2(O)[
@ GHICAsceCOpoACOICO123
Q10516036 H](c4ccc(=0)oc4)CC[C@]23 e No
6 0)[C@@]2(C)CC[C@H(O[C@ 12beta-Hydroxyscilliroside Blogueador 74.07 52
@H]30[C@H](CO)IC@@H](O)
C@H](0)[C@H]30)C=C12
[(3S,5S,6R,8S,9R,10S,13R,14R,
CC(=0)0[C@@H]LCIC@]2(0) dinﬁ;ﬁ}*ﬁ1‘f'd[hydr°"y'1_0'_13'_ )
yl-17-(6-oxopyran-3-yl)-3
C@H](CC[C@]3(C)[C@@H](c4c [(2R.3R 4R 5R 6S)-3,4,5-
Q10521070 | cc(=0)oc4)CCIC@I230)[C@@]2 trihydrox’y-6’-me’thyI’oxan-'2-;/I]oxy- No 73.8 53
1 (C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@ 23456791112 15.16 17- Bloqueador '
@H](C)[C@H](O)[C@@H](0)IC o vd‘ode‘cellhyarol-ll-l,- '
@H]30)C[C@H]12
cyclopenta[a]phenanthren-6-yl]
acetate
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9br,11a
CC(=0)0O[C@@H]1C[C@]2(0)[ r)-3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
C@H](CC[C@]3(C)[C@@H](c4c | dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-7-
Q10521070 | cc(=0)oc4)CC[C@]230)[C@@]2 | {[(2r,3s,4r,5r,65)-3,4,5-trihydroxy- No 73.8 54
4 (C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@ 6-methyloxan-2-ylloxy}- Bloqueador '
@H](C)[C@H](O)[C@@H](0)[C dodecahydro-1h-
@@H]30)C[C@H]12 cyclopenta[a]phenanthren-5-yl
acetate
7-[(5-{[3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-{[3,4,5-
trihydroxy-6-
CC(=0)0C1CC2(0)C3CCC4=C (hydroxymethyl)oxan-2-
10537502 | C(OC50C(C)C(OC60C(CO)C(O dYH°§y}°Xag‘2‘yt'ﬂ‘°>l‘y}‘3'42‘ N
Q 6 C70C(CO)C(0)C(0)CTO)C(0)C ;)0);( r]?g:h-rgfoxy_g:aﬂa: Blo ugador 3.78 55
60)C(0)C50)ccca(c)cacccz( | IV, ydroxy-9a, q
¢)Clclecc(=0)ocl dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-2-yl
acetate
5-(12,14-dihydroxy-10,13-
_ _ dimethyl-3-oxo-
CC12CCC(=0O)c=C1cccecicace
Q10511661 _ 2,6,7,8,9,11,12,15,16,17- No
9 (O)C2(C)C(c3c§g(—0)oc3)CCC1 decahydro-1H- Blogueador 73.3 56
cyclopenta[a]phenanthren-17-
yl)pyran-2-one
5-[(1r,3as,3br,9ar,9bs,11r,11as)-
C[C@]12[C@H](O)C[C@H]3[C 3a,11-dihydroxy-9a,11a-
Q10511661 | @ @H](CCC4[C@]3(C)CCC(=0) dimethyl-7-oxo- No 73.3 57
8 C=4)[C@@]1(O)CC[C@@H]2c1 | 1h,2h,3h,3bh,4h,5n,8h,9n,9bh,10 | Bloqueador ’
coc(=0)ccl h,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
[(3S,5S,6R,8S,9R,10S,13R,14R,
CO[C@@H]1[C@@H](O)[C@H] | 17R)-3-[(2R,3S,4R,5S,6S)-3,5-
(C)O[C@@H](O[C@H]2CC[C@ dihydroxy-4-methoxy-6-
Q10520373 | @]3(C)[C@H](C2)[C@H](OC(C) methyloxan-2-ylJoxy-8,14- No 7252 58
5 =0)C[C@]2(0)[C@@H]3CC[C@ | dihydroxy-10,13-dimethyl-17-(6- Bloqueador '
13(C)[C@ @H](c4ccc(=0)oc4)CC oxopyran-3-yl)-
[C@]230)[C@H]10 2,3,4,5,6,7,9,11,12,15,16,17-
dodecahydro-1H-
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cyclopenta[a]phenanthren-6-yl]
acetate
[3-[3,4-Dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-[3,4,5-
trinydroxy-6-
CC(=0)0cC1ccz(o)c3ccee4=Cc (hydroxymethyl)oxan-2-
Q10534772 | C(OC50C(CO)C(OCB6OC(CO)C( | ylloxyoxan-2-ylloxy-14-hydroxy- No 72.39 59
0 0)C(0)C60)C(0)C50)CCC4(C) | 10,13-dimethyl-17-(6-oxopyran- Bloqueador '
C3CCC2(C)Clclcee(=0)ocl 3-yl)-
1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
dodecahydrocyclopenta[a]phena
nthren-16-yl] acetate
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9br,11a
n-7-{[(2r,3s,4s,5r,6s)-5-
CC(=0O)O[C@@H]1C[C@]2(0)[ | {[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-dihydroxy-6-
C@H](CC[C@]3(C)[C@@H](c4c (hydroxymethyl)-5-
cc(=0)oc4)CC[C@]230)[C@@]2 {[(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
(C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@ trihydroxy-6-
Q10519343 | @H](C)[C@H](O[C@@H]40[C (hydroxymethyl)oxan-2- No 71.75 60
7 @H](CO)[C@@H](O[C@@H]50 ylloxy}oxan-2-yljoxy}-3,4- Bloqueador '
[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O dihydroxy-6-methyloxan-2-
)[C@H]50)[C@H](O)[C@H]40)[ | ylloxy}-3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
C@@H](O)[C@@H]30)C[C@H] dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-
12 dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-5-yl
acetate
7-[(5-{[3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-{[3,4,5-
trihydroxy-6-
CC(=0)0cC1ccz(o)c(cces(e) (hydroxymethyl)oxan-2-
010519343 C(c4ccc(=0)oc4)CCC320)C2(C) ylJoxy}oxan-2-ylloxy}-3,4- No
8 CCC(0OC30C(C)C(OC40C(CO) dihydroxy-6-methyloxan-2- Blogueador 71.75 61
C(OC50C(CO)C(0)C(0)C50)C( | yhoxy]-3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
0)C40)C(0)C30)CC12 dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-
dodecahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-5-yl
acetate
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9br,11a
r-7-{[(2r,3r,4s,5r,6s)-5-
coojoic@@Hicic@iz(o | 1353rinasa0-9 & ainydroxy-6
C@H](CCIC@I3(C)[C@@H](c4c (25314555 613 4.5-
cc(=0)oc4)CC[C@]230)[C@@]2 'trihyd’ro;(y—G—’ '
Q10519343 (C)SCC[CE:@H]é'O[g%@@H]Hsa[gCC@ (hydroxymethylyoxan-2- No 178 o
9 @HJ(C)[C@H](CIC@@H]40 ylloxy}oxan-2-ylloxy}-3,4- Bloqueador '
@HI(COC@@HI(O[C@@HISO | J oI oe .
ydroxy-6-methyloxan-2
[C@H|(COIC@R@HI(OC@HIO | 0 4 di ) .
ylloxy}-3a,3b-dihydroxy-9a,11a
JIC@HISO)IC@HI(O)IC@H]A0)] dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-
C@@H](O)[C@H]30)C[C@H]12 dodecahydro-1h-
cyclopentala]phenanthren-5-yl
acetate
5-(11,14-dihydroxy-10,13-
_ _ dimethyl-3-oxo-
CC12CCC(=0)C=C1ccci1cac(
QI0537838 | o)cea(c)c(eacec(=0jocdiceet | 2878911215 16.17- No 71.38 63
20 ecahydro-1H- Bloqueador
cyclopenta[a]phenanthren-17-
yl)pyran-2-one
CC(=0O)O[C@@H]1C[C@]2(0)[ | [(3S,8R,9S,10S,13R,14S,16R,17
Q10535096 | C@@H]3CCC4=C[C@@H](O[C | R)-14-hydroxy-10,13-dimethyl- No 70.09 64
0 @@H]50[C@H](CO)[C@@H](O 17-(6-oxopyran-3-yl)-3- Bloqueador '
)[C@H](O)[C@H]50)CC[C@@]4 [(2R,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-
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(C)[C@H]3CC[C@]2(C)[C@H]1c trihydroxy-6-
1lcce(=0)ocl (hydroxymethyl)oxan-2-ylJoxy-
1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
dodecahydrocyclopentala]phena
nthren-16-yl] acetate
(1r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-
3a-hydroxy-9a,11a-dimethyl-1-
_ _ (6-oxopyran-3-yl)-7-
CC(=0)OC1CC2(0)C3CCCA=C {[(2r,3r,4s,5s,61)-3,4,5-trihydroxy-
Q10535096 | C(OC50C(CO)C(0)C(0)C50)C No
2 CC4(C)C3CCC2(C)Clcleec(=0) | S (hydroxymethyhoxan-2-ylloxy}- | g0 eagor | 70-09 65
ocl 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-2-yl
acetate
3a-hydroxy-9a,11a-dimethyl-1-
(6-oxopyran-3-yl)-7-{[3,4,5-
CC(=0)OC1CC2(0)C3Cccc4=C trihydroxy-6-
Q10535096 | C(OC50C(CO)C(0)C(O)C50)C | (hydroxymethyl)oxan-2-yljoxy}- No 70.09 66
1 CC4(C)C3CCC2(C)Clclcee(=0) | 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh | Bloqueador ’
ocl ,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-2-yl
acetate
CC(O[C@H]1C2[C@@](CC[C@
@H](C=2)0)(C)[C@H]2CC[C@] e No
Q27117135 3(C@@](0)([C@]2(0)C1)CCC Scillirosidin Blogueador 69.44 67
@@H]3clcoc(=0)ccl)C)=0
5-[(1r,3as,3br,7r,9ar,9bs,11ar)-
C[C@]12CC[C@@H](O)C=C1C | 3a,7-dihydroxy-9a,11a-dimethyl-
Q10520142 | C[C@@H]1[C@@H]2CC[C@]2( | 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh No 685 68
8 C)[C@@H](c3ccc(=0)oc3)CC[C ,10h,11h- Bloqueador '
@]120 cyclopenta[a]phenanthren-1-
yllpyran-2-one
Q10520143 | CC12CCC(O)C=C1Cccc1icacce . . No
0 C2(C)C(c3¢ce(=0)0c3)CCC120 Scillarenin Bloqueador | ©8° 69
C[C@]12CC[C@H](O)C=C1CC[
C@@H]l[C@@H]2CC[C@]2(C) . . No
Q27117429 [C@@H](c3ccc(=0)0c3)CC[C@ Scillarenin Blogueador 68.5 70
@]210
C[C@@H]|10[C@@H](O[C@@
H]2C=C3CC[C@@H]4[C@H](C
C[C@]5(C)[C@@H](c6cee(=0)o No
Q27103365 | c6)CC[C@]450)[C@@]3(C)CC2 Scillaren a Blogueador 65.34 71
)JIC@H](O)[C@H](O)[C@H]10[C a
@@H]10[C@H](CO)[C@@H](O
)JC@H|(O)[C@H]10
5-[(1r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-7-
{[(2r,3r,4r,5r,65s)-3,4-dihydroxy-6-
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@ | methyl-5-{[(2s,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-
H]2C=C3CC[C@@H]4[C@H](C trihydroxy-6-
Q10518721 C[C@]5(C)[C@@H](c6cee(=0)o (hydroxymethyl)oxan-2- No
6 Cc6)CC[C@]450)[C@@]3(C)CC2 | ylloxy}oxan-2-ylJoxy}-3a-hydroxy- Bloqueador 65.34 72
)IC@H](O)[C@@H](O)[C@H]10 9a,11a-dimethyl-
[C@@H]10[C@H](CO)[C@@H] | 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
(O)[C@H](O)[C@H]10 ,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yl]pyran-2-one
CC1C(0C2C(0)C(0)C(0)C(CO) 5'{7'[({3[’; f}?_’t’ﬁﬁoﬁfgirf‘;thyl'&
Q10518721 | O2)C(0O)C(O)C(OC2CCC3(C)C( (hy dr’o>’<ymet)r,1yl)o>3/an—2— No 65.34 73
8 CCC4C5(0)C(C(CC5h)c5coc(=0) ylloxy}oxan-2-ylyoxy]-3a-hydroxy- Bloqueador '
cc5)(C)CCC43)=C2)01 9a,11a-dimethyl-
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1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yl}pyran-2-one
5,14-dihydroxy-13-methyl-17-(6-
CC12CCC3C(CCCA(0)C=CCCC oxopyran-3-y))-
Q10526892 - _ 2,6,7,8,9,11,12,15,16,17- No
3 34C—O)C1(O)CC1:CZClcCC(—O)oc decahydro-1H- Bloqueador 65.3 74
cyclopenta[a]phenanthrene-10-
carbaldehyde
(5S,8R,9S,10S,13R,14S,17R)-
ClC@]12CC[C@HIBC@@H](C 5,14 d|h3go)|(rgr>)<;/r;s_§j§|t)ljyl 17-(6
Q10526893 | C[C@]4(0)C=CCC[C@]34C=0)[ 26.7.8011 12 15.16.17- No 65.3 75
0 C@@]1(0O)CC[C@@H]2clcce(= " decahvdro-it- Bloqueador :
O)ocl ecahydro
cyclopenta[a]phenanthrene-10-
carbaldehyde
5-[6,8,12,14-tetrahydroxy-10,13-
dimethyl-3-[3,4,5-trihydroxy-6-
Q10528948 CC12CCC(OC30C(CO)C(O)C(O | (hydroxymethyl)oxan-2-ylJoxy- No
L YC30)C=C1C(0)CC1(0)C2CC(O 2,3,6,7,9,11,12,15,16,17- Blogueador 64.93 76
)C2(C)C(c3ccc(=0)oc3)CCC120 decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-17-
yl]pyran-2-one
ClC@@]12[C@@H](c3ccc(=0)o
c3)CC[C@]1(O)[C@IL(O)CI[C@
Q10528948 | @H](O)C3=C[C@@H](O[C@@ 6-Desacetyl-12beta- No 64.93 77
0 H]40[C@H](CO)[C@@H](O)[C hydroxyscilliroside Bloqueador ’
@H](O)[C@HJ40)CC[C@]3(C)IC
@H]1C[C@H]20
CCl0OC(Oc2c=Cc3ccee4c(cece
5(C)C(c6eee(=0)oc6)CCC450)C
QIO527312 | 3C)CC2)C(0)C(0)C10C10C(C Glucoscillaren a Bloq';‘ga dor | 6433 78
0)C(0C20C(CO)C(0)C(0)C20)
C(0)C10
5-
cicoeHIopeenOcea (PRI INIR IS8T
— , ydroxy-10,13
HI2C=C3CCIC@@HIACAHI(CL | i oihvi-3-[(2R,3R 4R 5R,65)-
Q10537042 | C@@HIO)IC@ISCIC@HI(c6e | 57, i o No 64.09 79
4 ce(=0)oc6)CCC@M50)C@@]I3 | MY yﬁ]’oxy_ y Bloqueador '
(C)CCZ)[C@HA(]%[C@H](O)[C@ 1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
dodecahydrocyclopentala]phena
nthren-17-yl]pyran-2-one
CC10C(0OC2C=C3CCC4C(CC(O
Q1°5637°42 )C5(C)C(c6cce(=0)0c6)CCCA50 Scillipheoside Bloq';‘ga or | 6409 80
YC3(C)CC2)C(0)C(O)C10
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@
H]2C=C3CC[C@@H]4[C@H](C[
C@@H](O)[C@]5(C)[C@@H](c - . No
Q27252791 Gccc(zo]()ot):[G)CC]:[C(:@)t)[] 450)[(:](}2) Scilliphaeoside Blogueador | 6409 81
@]3(C)CC2)[C@H](O)[C@H](O)
C@H]10
5-
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@ | [(1s,3as,3br,7s,9ar,9bs,11s,11as
H]2C=C3CC[C@@H]4[C@H](C[ )-3a,11-dihydroxy-9a,11a-
Q10537042 | C@H](O)[C@]5(C)[C@H](c6cce( | dimethyl-7-{[(2r,3r,41,5r,65)- No 64.09 82
9 =0)0c6)CC[C@]450)[C@@]3(C | 3,4,5-trihydroxy-6-methyloxan-2- | Bloqueador :
)CC2)[C@H](O)[C@H](O)[C@H] ylJoxy}-
10 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
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cyclopenta[a]phenanthren-1-
yllpyran-2-one
S OHICICROICE OHCk
C@H](CC[C@]3(C)[C H](c4c
cc(=0)0c4)CCIC@]230)[C@Q@]2 Glfcb(f;;rg;;ﬁiﬁ)ﬁa_l__
Q10527732 | (C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@ No
rhamnopyranosyloxy)-6beta- 64.07 83
0 @H](C)IC@H](C[C@@H]40[C acetoxy-8,14-dihydroxybufa- Bloqueador
@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)[ 4.20.22-trienolide
C@H]40)[C@@H](O)[C@H]30) "
C=C12
(5S,8R,9S,10S,13R,14S,17R)-
14-hydroxy-13-methyl-17-(6-
C[C@]12CC[C@H]3[C@@H](C oxopyran-3-yl)-5-
C[C@]4(O[C@@H]50[C@H](C [(2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-
Q10516103 | O)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]5 trinydroxy-6- No 63.77 84
8 0O)C=CCC[C@]34C(=0)0)[C@ (hydroxymethyl)oxan-2-ylJoxy- Bloqueador ’
@]1(0)CC[C@@H]2c1cce(=0)o 2,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
cl decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthrene-10-
carboxylic acid
5-[8,12,14-trihydroxy-10,13-
dimethyl-3-(3,4,5-trihydroxy-6-
CC10OC(0c2Cc=C3ccce4(o)c(C methyloxan-2-yl)oxy-
Q1°5f5734 C(O)C5(C)C(cbecc(=0)oc6)CCC | 2.3.6,7.9,11,12,15,16,17- Blo ’;‘ga wor | 627 85
450)C3(C)CC2)C(0)C(0)C10 decahydro-1H- q
cyclopenta[a]phenanthren-17-
yl]pyran-2-one
Cl[C@@H]10[C@@H](O[C@@
H]2C=C3CC[C@]4(O)[C@H](C[
Q10525734 | C@@H](O)[C@]5(C)[C@@H](c | 12beta-Hydroxyscillirubrosidin 3- No 62.7 86
3 6ccc(=0)oc6)CC[C@]450)[C@ rhamnoside Bloqueador ’
@J3(C)cC2)[C@H](O)[C@H](O)
C@H]10
5-
clceeHjoc@eHocae | G5 ot oS Rt
HJ2C=C3CCICAIAONCAAH( | imethyl-3-[2R ARAROR 65)-
Q10525734 | C[C@@H](O)[C@]5(C)[C@@H]( 345_“.% s No
- ,4,5-trihydroxy-6-methyloxan-2 62.7 87
2 c6cee(=0)oc6)CC[C@]450)[C@ loxy-2,3,6,7,9,11,12,15,16,17- Bloqueador
@I3(C)CCAC@HIOIC@HIO) | Y17 Syt o=
C@HJ10 ecahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-17-
yllpyran-2-one
5-[3-[3,4-Dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-[3,4,5-
CC12CCC(0C30C(CO)C(OC40 (hy drcgz?/?‘/ndg?h)%—g(an-z-
10526525 | C(CO)C(0O)C(0)C40)C(0)C30 No
Q1% c=(c1<):c(cic(zc:)ccz()c)(c()csccc)( ylloxyoxan-2-ylloxy-14-hydroxy- | g0 eador | 6248 88
~0)0c3)CCC120 10,13-dimethyl-
1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
dodecahydrocyclopentala]phena
nthren-17-yl]pyran-2-one
C[C@]12CC[C@H](O[C@@H]3
O[C@H](CO)[C@@H](O[C@@
Q10526524 | HIMOIC@HI(CO)IC@R@HI(O)[C Scillarenin 3-(4- No
8 @H|(O)[C@H40)[C@HI(O)[C@ lucosyl)glucoside Bloqueador 62.48 89
H]30)C=C1CCIC@@H]1[C@@ glucosylg q
H]2CC[C@]2(C)[C@ @H](c3ccc(
=0)oc3)CC[C@]120
Q10511854 | CC12CCC=CC1(0)CCC1C2CC 5'(5'14'3;213;‘?'1‘;"‘}"10'13' No 6104 %
5 C2(C)C(c3cce(=0)oc3)CCC120 2.67,89.11.12.15,16,17- Bloqueador
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on

decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-17-
yDpyran-2-one
C[C@]12CCC=C[C@@]1(O)CC[
Q10511854 | C@@H]1[C@@H]2CC[C@]2(C) 5,14-Dihydroxy-5beta-bufa- No 61.94 o1
4 [C@@H](c3cce(=0)oc3)CC[C@] 3,20,22-trienolide Bloqueador '
120
CC(=0)0[C@@H]1C[C@]2(O)[
C@H](CC[C@]3(C)[C@@H](c4c 3beta-(alpha-L-
Q10503230 | cc(=0)oc4)CC[C@]230)[C@@]2 Rhamnopyranosyloxy)-8,14- No 61.76 92
8 (C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@ | dihydroxy-6beta-(acetyloxy)bufa- | Bloqueador '
@H](C)[C@H](O)[C@@H](O)[C 4,20,22-trienolide
@H]30)C=C12
C[C@]12CC[C@H](O[C@@H]3
HHOICOHICOICEOMONC
H]40[C@H](CO)[C H](O)[C - -

QUL | gHofCaHOICaRONC | SEmesInI | Mo | s | s
H]30)C=C1CC[C@]1(O)[C@@H
J2CC[C@]2(C)[C@@H](c3cce(=

0)oc3)CC[C@]120
Cl[C@]12[C@@H](O)C[C@H]3]
Q10520000 | C@@H](CCC4=C[C@H](O)CC[ 3alpha,12alpha,14- No 60.41 04
6 C@@]43C)[C@@]1(O)CC[C@ | Trihydroxybufa-4,20,22-trienolide | Bloqueador )
@H]2clccc(=0)ocl
5-
[(1r,3as,3br,7r,9ar,9bs,11s,11as)
C[C@]12[C@@H](O)C[C@H]3[ -3a,7,11-trihydroxy-9a,11a-
Q10520000 | C@@H](CCC4=C[C@@H](O)C dimethyl- No 60.41 95
5 C[C@@]43C)[C@@]1(O)CC[C | 1h,2h,3h,3bh,4h,5n,7h,8n,9h,9bh | Bloqueador )
@@H)]2clccc(=0)ocl ,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yllpyran-2-one
C[C@@H]|10[C@@H](O[C@@
H]2C=C3CC[C@@H]4[C@H](C No

Q7250550 | C[C@]5(C)[C@@H](c6cee(=0)o Proscillaridin Blogueador 60.01 96
c6)CC[C@]450)[C@@]3(C)CC2 q
JC@H](Q)[C@H](O)[C@H]10
CC10c(0c2Cc=C3cce4c(cce

Q1°5g7484 5(C)C(c6ccc(=0)0c6)CCCA50)C Proscillaridin Blooe o | 6001 97

3(C)CC2)C(0)C(0)C10 q
CC1OC(O[C@@H]2C=C3CC[C
Q10517483 | @@H]4[C@H](CC[C@]5(C)[C@ - No
9 @H](c6cee(=0)oc6)CC[C@]450 Proscillaridin Bloqueador 60.01 98
)IC@@]3(C)CC2)C(O)C(0)C10
C[C@@H]|10[C@@H](O[C@@
H]2C=C3CC[C@@H]4[C@@H](

QI0438802 | ccic@ls(c)ic@@H](etece(=0) Proscillaridin Blotmor | 6001 99
0c6)CC[C@]450)[C@@]3(C)CC q
2)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]10

5-
[(3S,8S,9R,10R,13R,14R,17S)-
CIC@]12CC[C@H](O[C@@H]3 8'14[(3'23’5';0;% é%g&;’_‘;”jtg}" 3
10493717 | CIC@HI(CO)[C@@H](O)[C@H( " hrihvdroxy-6- N
Q S O)[C@HI30)C=CICCIC@ILON | (haroxvmethvionan.yi Bloguead 59.38 100
C@@H]2CCIC@]2(C)[C@H](c3 (hydroxymethyl)oxan-2-ylJoxy- oqueador
cce(=0)0c3)CC[C@]120 2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-17-
yl]pyran-2-one
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5-[8,14-dihydroxy-10,13-
dimethyl-3-[3,4,5-trihydroxy-6-
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on
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Q1°4?3717 )C30)C=C1CCC1(0)C2CCC2(C 2.3,6,7,9,11,12,15,16,17- Blo ';‘g dor | 5938 101
)C(c3cce(=0)oc3)CCC210 decahydro-1H- q
cyclopenta[a]phenanthren-17-
yl]pyran-2-one
5-
[(3R,8S,9S,10S,13R,14R,17R)-
CIC@@]12CC[C@@H](0[C@@ 8,14-dihydroxy-10,13-dimethyl-3-
HISOIC@HICO)IC@@HIO)C |  [BRIRASSS ORF3.45
Q10493717 = trinydroxy-6- No
@H](O)[C@H]30)C=C1CC[C@] 59.38 102
5 1(0)[C@H]2CCIC@I2(C)[C@@ (hydroxymethyl)oxan-2-ylJoxy- Bloqueador
- 2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
H](c3cce(=0)oc3)CC[C@]120 decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-17-
yllpyran-2-one
[(3S,8S,9R,10R,13R,14R,17S)-
C[Co@@H]10[C@@H](O[C@@ | 8,14-dihydroxy-10,13-dimethyl-3-
010511688 H]2C=C3CC[C@]4(O)[C@H](CC [(2R,3R,4R,5R,6S)-3,4,5- No
5 [C@]5(C)[C@H](c6cee(=0)ock) | trinydroxy-6-methyloxan-2-yl]oxy- Bloqueador 57.48 103
CC[C@]450)[C@@]3(C)CC2)[C 2,3,6,7,9,11,12,15,16,17- q
@H](O)[C@H](O)[C@H]10 decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-17-
yllpyran-2-one
5-{3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
_ dimethyl-7-[(3,4,5-trihydroxy-6-
Q10511688 | CGLOC(OC2C=C3CCC4(O)C(C methyloxan-2-yl)oxy]- No
3 CC5(C)C(c6eec(=0)oc6)CCChH4 1h.2h 3N.4h 5h 7h.8h.9h 9bh 10h | BI d 57.48 104
0)C3(C)CC2)C(0)C(0)C10 21,3, AN, o, M, SN, 9N, =N, oqueador
,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl}pyran-2-one
5-
[(1r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11r,11as)
-7-{[(2r,3r,4s,5r,65)-3,4-
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@ dihydroxy-6-methyl-5-
H]2C=C3CC[C@ @H]4[C@H](C[ {[(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
010537799 C@@H](O)[C@]5(C)[C@@H](c trihydroxy-6- No
0 6ccc(=0)oc6)CC[C@]450)[C@ (hydroxymethyl)oxan-2- Blogueador 57.32 105
@]3(C)CC2)[C@H](O)[C@H](O)[ ylJoxy}oxan-2-ylloxy}-3a,11- q
C@H]10[C@@H]10[C@H](CO) dihydroxy-9a,11a-dimethyl-
[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]10 | 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yllpyran-2-one
5-[(1r,3as,3bs,7s,9as,9br,11ar)-
7-{[(2r,3r,4s,5r,65)-5-
CIC@@H]10[C@@H|(O[C@@ {[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-dihydroxy-6-
GG e aER0) | oI
CCI[C@H](c6ccc(=0)oc6)[C@ @] ’tri’hydro;(y—G—’ '
Q10519377 S(C)CCIC@RI(O)[C@@]3(C)CC (hydroxymethyl)oxan-2- No
2)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]10] 56.03 106
5 ylJoxy}oxan-2-yljoxy}-3,4- Bloqueador
C@E@HII0[C@HI(CO)IC@@H]( dihydroxy-6-methyloxan-2-
O[C@@H]20[C@H](COICQ@ ylJoxy}-3a,9b-dihydroxy-9a,11a-
HI(O)I[C@H](O)[C@H]20)[C@H] " dimethyl- '
(OIC@H]10 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,10h
,11h-cyclopentaa]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
CC(=0)O[C@@H]1C[C@]2(0)[ I No
Q7433895 C@H](CC[C@I3(C)[C@@H](cAc Scillirosida Bloqueador 55.86 107
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cc(=0)oc4)CC[C@]230)[C@ @]2
(C)CCI[C@H](C[C@@H]30[C@
HI(CO)[C@@H](O)[C@H](O)IC
@H]30)C=C12
[(3S,6R,8R,9R,10R,13S,14R,17
R)-8,14-dihydroxy-10,13-
CC(=0)O[C@@H]1C[C@@]2(O | dimethyl-17-(6-oxopyran-3-yl)-3-
)[C@H](CC[C@@]3(C)[C@@H]( [(2R,3R,4S,5R,6R)-3,4,5-
Q10515662 | c4ccc(=0)oc4)CC[C@@]320)[C trinydroxy-6- No 55.86 108
7 @@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]3 | (hydroxymethyl)oxan-2-ylloxy- Bloqueador '
O[C@H](CO)[C@H](O)[C@H](O 2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
)J[C@H]30)C=C12 decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-6-yl]
acetate
CC12CCC3C(CCC4=CC(0OC50 3-(Hexopyranosyloxy)-14- No
Q82984855 | C(CO)C(O)C(O)C50)CCC43C= hydroxy-19-oxobufa-4,20,22- Blogueador 55.27 109
0)CL(0)CCC2clcce(=0)ocl trienolide q
(3R,8S,95,10S,13R,14S,17R)-
14-hydroxy-13-methyl-17-(6-
C[C@]12CC[C@H]3[C@H](CCC oxopyran-3-yl)-3-
010491964 4=C[C@H](O[C@@H]50[C@H]( [(2R,3R,4S,5S,6R)-3,4,5- No
5 CO)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H] trihydroxy-6- Blogueador 55.27 110
50)CC[C@@]43C=0)[C@@]1( | (hydroxymethyl)oxan-2-ylJoxy- q
O)CC[C@@H]2c1ccc(=0)ocl 1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
dodecahydrocyclopenta[a]phena
nthrene-10-carbaldehyde
C[C@]12CC[C@H](O[C@@H]3
O[C@H](CO)[C@@H](O)[C@HI(
Q10532942 | o)[c@HI30)C=C1CCIC@@HII Scillarenin glucoside Bloq';‘ga dor | 5491 111
C@@H]2CC[C@]2(C)[C@@HI(
c3ccc(=0)oc3)CCIC@]120
5-{7-[(5-{[3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-{[3,4,5-
trihydroxy-6-
CC10C(0C2C=C3CCC4(0)C(C (hydroxymethyl)oxan-2-
010493839 CC5(C)C(c6ceec(=0)oc6)CCC54 ylloxy}oxan-2-ylloxy}-3,4- No
8 0)C3(C)CC2)C(O)C(0)C10C10 dihydroxy-6-methyloxan-2- Blogueador 54.78 112
C(CO)C(0OC20C(CO)C(0)C(O)C | yhoxy]-3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
20)C(0)C10 dimethyl-
1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9bh,10h
,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl}pyran-2-one
[(1r,3ar,3br,7s,9as,11ar)-3a,3b,7-
CC(=0)OC[C@]12CC[C@H](O) trihydroxy-11a-methyl-1-(6-
Q10538243 | C=Ci1CC[C@@]1(O)C2CC[C@] oxopyran-3-yl)- No 54.64 113
4 2(C)[C@@H](c3ccc(=0)oc3)CC | 1h,2h,3h,4h,5h,7h,8n,9h,9bh,10h | Bloqueador '
C@]120 ,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
9a-yllmethyl acetate
C[C@@]12[C@@H](c3ccc(=0)o
c3)CC[C@]1(0O)[C@@H]1CCC3
Q10532959 | =C[C@@H](O[C@@H]40[C@H - - . No
7 1(CO)[C@@H](O)[C@H|(O)[C@ Scilliphaeosidin 3-glucoside Bloqueador 54.1 114
H]40)CC[C@]3(C)[C@H]1C[C@
H]20
5-[12,14-Dihydroxy-10,13-
dimethyl-3-[3,4,5-trihydroxy-6-
Q10532959 CC1ZC(iC(1003olc(§ O)C(O)CZ:(O (hydroxymethyl)oxan-2-ylJoxy- No a1 11
9 )C30)C=C (ECC cacc(o)cz(c 1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,17- Bloqueador 4. 5
)C(c3ccc(=0)oc3)CCC120 d
odecahydrocyclopentala]phena
nthren-17-yl]pyran-2-one
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5-
cicanzcoaHoccanyy | PSIRSSI10R 125135 145,17
~ , ydroxy-10,13
C@@H|(CCCA=CIC@@HIOIC | i athyi'3[(2R,3R 4S,5S,6R)-
Q10532959 | @ @H]50[C@H](CO)[C@@H](O ,;/4 5-trih)’/dro’xy-’6- ' No 54.1 116
5 )JI[C@H](O)[C@H]50)CC[C@@]4 (hy drox'yr'nethyl)oxan-z-yl]oxy- Bloqueador '
SC)[C@@]ié?z)gﬁ)ﬁ@@le‘:lc 1,2,3,6,7,89,11,12,15,16,17-
dodecahydrocyclopentala]phena
nthren-17-yl]pyran-2-one
C[C@]12CC[C@H]3[C@@H](C
CC4=CC(=0)CC[C@@]43C=0)| . . No
Q76149193 C@@]1(0)CC[C@@H]2¢icce(= Scilliglaucosidine Bloqueador 52.34 117
0O)ocl
5-[(1r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-7-
{[(2s,3r,4s,5s,6r)-3,4-dihydroxy-
ClC@112CCIC@HI(O[C@H]30] {[?zghg‘r‘;";g;”g‘r;‘_y;)455_
C@H|(CO)[C@@H](O[C@@H]4 'trihydroiy-e-’ '
Q10526524 %[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H]( (hydroxymethyl)oxan-2- No
7 NIC@HMO)IC@@HI(O)[C@H] lJoxy}oxan-2-ylloxy}-3a-hydroxy- | Bloqueador 62.48 118
30)c=ciccic@@H]l[c@@H] | " ylloxy. ydroxy q
2cClC@12(C)[C@@H](c3cee(= 9a,Lla-dimethyl
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
O)oc3)CC[C@]120 10h 11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yl]pyran-2-one
5-{3a,10-dihydroxy-9a,11a-
010516890 Ccloc(ocacceeg(e)c(cee4ac | dimethyl-7-[(3,4,5-trihydroxy-6- No
1 3C(0)CC3(C)C(c5cee(=0)ocs)C methyloxan-2-yl)oxy]- Blogueador 96,35 119
CC430)C2)C(0)Cc(0)C10 tetradecahydrocyclopentala]phen q
anthren-1-yl}pyran-2-one
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9br,11r
CO[C@@H]1[C@@H](O)[C@H] | ,1l1as)-7-{[(2r,3s,4r,5s,6s)-3,5-
(C)O[C@@H](O[C@H]2CC[C@ dihydroxy-4-methoxy-6-
Q10531188 | @]3(C)[C@H](C2)[C@H](OC(C) | methyloxan-2-ylloxy}-3a,3b,11- No 0037 120
4 =0)C[C@]2(0O)[C@@H]3C[C@ | trihydroxy-9a,11a-dimethyl-1-(6- Bloqueador '
@H](O)[C@]3(C)[C@@H](c4ccc | oxopyran-3-yl)-dodecahydro-1h-
(=0)oc4)CC[C@]230)[C@H]10 | cyclopenta[a]phenanthren-5-yl
acetate
(1r,2s,3as,5as,9as,11ar)-9a-
_ formyl-3a-hydroxy-11a-methyl-1-
CC(=0)0IC@HIICIC@]I2(0)C3 (6-oxopyran-3-yl)-5a-{[(2s,5s)-
CCIC@I4(OIC@@H]SOC(CO)C 3,4,5-trihydroxy-6- No
Q82881612 | @ @H](0)C(O)C50)C=CCC[C@] o, 27Uy Aroxy 85,36 121
4(C=0)C3CCIC@]2(C)[C@HI1c (hydroxymethyl)oxan-2-yljoxy}- Bloqueador
1cec(=0)ocl 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,8h,9h,9bh,10
h,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate
(1r,3as,3br,5r,7s,9ar,9bs,11ar)-7-
{[(2r,3r,4s,5r,6s)-3,4-dihydroxy-6-
CC(=0O)O[C@@H]1C[C@@H]2[ | methyl-5-{[(2s,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-
C@H](CC[C@]3(C)[C@@H](c4c trihydroxy-6-
cc(=0)oc4)CC[C@]230)[C@@]2 (hydroxymethyl)oxan-2-
Q10521868 | (C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@ | yl]oxy}oxan-2-ylloxy}-3a-hydroxy- No 84.24 122
9 @H](C)[C@H](O[C@@H]40[C | 9a,11a-dimethyl-1-(6-0xopyran- Bloqueador '
@H](CO)[CeQ@H](O)IC@H](O) 3-yl)-
C@H]40)[C@@H](O)[C@H]30) | 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8n,9h,9bh
C=C12 ,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-5-yl
acetate
010521871 CC12CCC3C(CCcc4(0C50Cc(Cco 3a-hydroxy-11a-methyl-1-(6- No
3 )C(O)C(O)C50)C=CCCC34C=0) oxopyran-3-yl)-5a-{[3,4,5- Blogueador 81,29 123
C1(0)CCC2clccc(=0)ocl trinydroxy-6-
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https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0016792
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0016792
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0071593
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0071593
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0108140
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0045260
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0045260
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0108058
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0108058
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(hydroxymethyl)oxan-2-ylJoxy}-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,8h,9h,9bh,10
h,11h-
cyclopenta[a]phenanthrene-9a-
carbaldehyde
C[C@]12CC[C@H]3[C@@H](C
C[C@4(O[C@@HI50[C@H](C No
Q21547205 | O)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]5 Scilliglaucoside Bloqueador 81,29 124
0)C=CCC[C@]34C=0)[C@@]1(
O)CC[C@@H]2clccc(=0)ocl
(1r,2s,3ar,3bs,7s,9ar,9br,11ar)-
CC(=0)O[C@H]1C[C@]2(O)[C 3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
@]3(0)CCC4=C[C@@H](O[C@ | dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-7-
Q10511179 | @H]50[C@H](CO)[C@@H](O)[ | {[(2r,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-trihydroxy- No 7992 125
4 C@H](O)[C@H]50)CC[C@]4(C)[ | 6-(hydroxymethyl)oxan-2-ylloxy}- | Blogueador '
C@H]3CC[C@]2(C)[C@H]1cicc | 1h,2h,3h,4h,5h,7h,8n,9h,9bh,10h
c(=0O)ocl ,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate
3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
CC(=0)0C1CC2(0)C(C)(CCC3 d'me“{‘é"j'éi}?ﬁ";{{f‘”_g?i'y')'7'
Q10511179 | C4(C)CCC(OC0C(COICO)C | o dmxy'm'ethyl)i’)xan_é_yl]Oxy}_ No 79.22 126
5 O)CSO)C—Ci((:)():éﬁZO)Clclccc( 1h,2h,3h.4h,5h.7h.8h.9h. 9bh. 10h Bloqueador
,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9br,11a
CC(=0)O[C@@H]1C[C@]2(0)[ r)-3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
C@H](CC[C@]3(C)[C@@H](c4c | dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-7-
Q10491342 | cc(=0)oc4)CC[C@]230)[C@@]2 | {[(2r,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-trihydroxy- No 76.73 127
0 (C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@ | 6-(hydroxymethyl)oxan-2-ylloxy}- | Bloqueador '
H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)[C dodecahydro-1h-
@H]30)C[C@H]12 cyclopenta[a]phenanthren-5-yl
acetate
3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
CC(=0)0C1CC2(0)C(CCC3(C) “'me“{‘[y;'i‘éi‘r?ﬁ°(§’r¥,r§r‘_§’_'y')'7'
Q10491341 | C(edoec(=0)0c4)CCCI20)C2(C) | ¢ Sy I)i’)xan};_ lloxy}- No 26,73 128
9 cccocsoccoyc)coycso | Y 3’ g yh # 1hy y Blogueador '
)cci2 odecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-5-yl
acetate
(1r,3as,3br,5ar,9as,9bs,11ar)-3a-
clc@leceic@HBIC@@HC | MUY LiametyL- (-
Q10519179 | C[C@@H]4C=CCC[C@@]34C= No
5 0)[C@@]1(0)CCIC@@H]2c1cc 1h,2h,3h,Sbhh,lzgl;slhl,ﬁ?hﬂh,s)h,gb Blogueador 75,73 129
¢(=0)ocl cyclopenta[a]phenanthrene-9a-
carbaldehyde
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9br,11a
r-7-{[(2r,3s,4s,5s,6s)-5-
CO[C@@H]1[C@@H](O[C@@ | {[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-dihydroxy-6-
H]20[C@H](CO)[C@@H](O[C@ (hydroxymethyl)-5-
@H]30[C@H](CO)[C@@H](O)[ {l(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
C@H](O)[C@H]30)[C@H](0)[C trihydroxy-6-
Q10534352 | @H]20)[C@H](C)O[C@@H](O[ (hydroxymethyl)oxan-2- No 74.96 130
3 C@H]2CC[C@@]3(C)[C@H](C2 | ylloxy}oxan-2-ylJoxy}-3-hydroxy- | Bloqueador ’
)J[C@H](OC(C)=0)C[C@]2(0O)[C 4-methoxy-6-methyloxan-2-
@@H]3CC[C@]3(C)[C@@H](c4 | ylloxy}-3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
ccc(=0)ocd)CC[C@]230)[C@H] dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-
10 dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-5-yI
acetate
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https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0246199
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0081475
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0081475
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0035118
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0035118
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0135567
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0135567
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0116373
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0116373
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0266409
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0266409
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0083283
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0083283
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COC1C(0)C(OC2CCC3(C)C(C2
YC(OC(C)=0)CC2(0)C3CCC3(C)

7-[(5-{[3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-{[3,4,5-
trinydroxy-6-
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ylJoxy}oxan-2-ylJoxy}-3-hydroxy-

canal hERG

on

Ranking

Q10524352 C(c4cce(=0)oc4)CCC320)0C(C 4-methoxy-6-methyloxan-2- Blo t‘ga dor 74,96 131
)JC10C10C(CO)C(0OC20C(CO) | yloxy]-3a,3b-dihydroxy-9a,11a- q
C(0O)C(0)c20)c(0)Cc10 dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-
dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-5-yl
acetate
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9br,11a
corojolc@anicicero) | g udenet et
COHICCC@IBCIC@@HIcde | 37 Cen Hae.
Q10521825 igig?égﬁig(gg?@ogggo@zc@éz wihydroxy-6- N
o]
1 @H](C)[C@H](O[C@@HJ40[C [ydroxymetfyhoxan-2. Bloqueador | ‘474 | 132
HICOIC@@HIO)C@HION | gt en >y Iovraa.3b
@ dihydroxy-9a,11a-dimethyl-1-(6-
C@HI4OIC@@HIONC@@HIS |, ;1\ ran-3-yi)-dodecahydro-1h-
O)C[C@H]12 pyran-3-yl)-dodecahydro
cyclopentala]phenanthren-5-yl
acetate
(1r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-
7-{[(2r,3r,4s,5r,65)-5-
{[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-dihydroxy-6-
CC(=0O)O[C@H]1C[C@]2(0)[C (hydroxymethyl)-5-
@@H]3CCC4=C[C@@H](O[C@ {l(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
@H]50[C@@H](C)[C@H](O[C trihydroxy-6-
Q10537502 @@H]60[C@H](CO)[C@@H](O (hydroxymethyl)oxan-2- No
4 [C@@H]70[C@H](CO)[C@@H] yl]oxy}oxan-z-yl]oxy}-3,4- Blogueador 73,78 133
(O)[C@H](O)[C@H]7O)[C@H](O dihydroxy-6-methyloxan-2-
)IC@H]60)[C@@H](O)[C@H]5 ylloxy}-3a-hydroxy-9a,11a-
O)CC[C@]4(C)[C@H]3CC[C@]2 dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-
(C)[C@H]1clcee(=0)ocl 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-2-yl
acetate
(1r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-
7-{[(2r,3s,4s,5r,65)-5-
{[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-dihydroxy-6-
CC(=0)O[C@H]1C[C@]2(O)[C (hydroxymethyl)-5-
@@H]3CCC4=C[C@@H](O[C@ {l(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
@H]50[C@@H](C)[C@H](O[C trihydroxy-6-
Q10537502 @@H]60[C@H](CO)[C@@H](O (hydroxymethyl)oxan-2- No
8 [C@@H]70[C@H](CO)[C@@H] ){I]oxy}oxan-Z-yI]oxy}-3,4- Blogueador 73,78 134
(O)[C@H](O)[C@H]70)[C@H](O dihydroxy-6-methyloxan-2-
)IC@H]60)[C@@H](O)[C@@H] ylloxy}-3a-hydroxy-9a,11a-
50)CC[C@]4(C)[C@H]3CC[C@] dimethyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-
2(C)[C@H]1clcce(=0)ocl 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-2-yl
acetate
7-[(3,5-dihydroxy-4-methoxy-6-
COC1C(O)C(C)oc(ocacceces(c methyloxan-2-yl)oxy]-3a,3b-
Q10520373 | )C(C2)C(OC(C)=0)CC2(0O)C3CC | dihydroxy-9a,11a-dimethyl-1-(6- No 7252 135
6 C3(C)C(c4ccc(=0)ocd)CCC320) | oxopyran-3-yl)-dodecahydro-1h- Bloqueador '
C10 cyclopenta[a]phenanthren-5-yI
acetate
Q10534771 CC(=0)O[C@H]1C[C@]2(O)[C | (1r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)- No
9 @@H]3CCC4=C[C@@H](O[C@ | 7-{[(2r,3r,4r,5s,6r)-3,4-dihydroxy- Blogueador 72,39 136

@HI]SO[C@H](CO)[C@@H](O[C

6-(hydroxymethyl)-5-
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https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0190003
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0190003
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0065780
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0065780
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0234909
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0234909
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0160653
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0160653
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0177352
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0177352
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0073843
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0073843
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@@H]60[C@H](CO)[C@@H](O {l(2s,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-
)I[C@H](O)[C@H]60)[C@H](O)[ trinydroxy-6-
C@H]50)CC[C@]4(C)[C@H]3C (hydroxymethyl)oxan-2-
C[C@]2(C)[C@H]1clcec(=0)ocl | ylloxy}loxan-2-ylloxy}-3a-hydroxy-
9a,11a-dimethyl-1-(6-oxopyran-
3-yl)-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-2-yl
acetate
5-[(3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-
_ 3a,7-dihydroxy-9a,11a-dimethyl-
C[C@]12CC[C@H](0)C=C1CC][
LTS020241 C@@H1[C@@H]2CCIC@]2(C) 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7_h,8h,9h,9bh No 68,5 137
6 C(c3cec(=0)0c3)CCIC@]120 10n, L1 Blogueador
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yl]pyran-2-one
5-[(1r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-7-
{[(2r,3r,4s,5r,65)-5-
{[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-dihydroxy-6-
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@ (hydroxymethyl)-5-
H]2C=C3CC[C@@H]4[C@H](C {l(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
C[C@]5(C)[C@@H](c6cee(=0)o trinydroxy-6-
c6)CC[C@]450)[C@@]3(C)CC2 (hydroxymethyl)oxan-2- No
Q83014807 | )[C@H](O)[C@H](O)[C@H]10[C ylJoxy}oxan-2-yljoxy}-3,4- Blogueador 64,33 138
@@H]10[C@H](CO)[C@@H](O dihydroxy-6-methyloxan-2- q
[C@@H]20[C@H](CO)[C@@H] ylJoxy}-3a-hydroxy-9a,11a-
(O)[C@H](O)[C@H]20)[C@H](O dimethyl-
)IC@H]10 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yl]pyran-2-one
3a-hydroxy-11a-methyl-1-(6-
oxopyran-3-yl)-5a-{[3,4,5-
trihydroxy-6-
Q10516104 %igggggg;gfég’gg&ggg (hydroxymethylyoxan-2-yijoxy}- No 63,77 139
0 )O)C1(0)CCC2c1cec(=0)ocl 1h,2h,3h,3bh,;q,fﬁj8h,9h,9bh,10 Bloqueador
cyclopenta[a]phenanthrene-9a-
carboxylic acid
5-(7-{[3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-{[3,4,5-
CC12C3CCC4(C(0)(C3(0)CCC trihydroxy-6-
a (hydroxymethyl)oxan-2-
Q10493282 | 1=CC(OC1C(0)C(0)C(OC3C(O) ylJoxy}oxan-2-ylloxy}-3a,3b- No 61.56 140
1 C(O)C(0)C(CO)0O3)C(CO)01)C dihydroxy-9a,11a- dimethyl- Blogueador '
€2)CCCAcleoc(=0)ecl)C | 4, 5h 3h,4h,5h,7h,8h,9h,9bh, 10h
,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl)pyran-2-one
5-[(1r,3ar,3bs,7s,9ar,9br,11ar)-
cicaliccicanoceans | oy saiia
O[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H( 3,4,5-trihydroxy-6- No
Q76085539 | O)[C@H]30)C=C1CC[C@]1(O)[ (hydroxymethyljoxan-2-ylJoxy}- Blogueador 59,38 141
C@@HI2CCIC@RA(CNC@@HI( | 41, 5 3 4h 5h,7h,8h,9h,9bh, 10h
c3cee(=0)oc3)CC(C@]120 ,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
cei000czc=caceeacice0 | M S yiron s
Q10537799 | )C5(C)C(c6eccc(=0)oc6)CCC450 ' No
1 )C3(C)CC2)C(0)C(0)C10C10C (hydroxymethyloxan-2- | gjoqeadr | 5732 142
(CO)C(0)C(0)C10 ylJoxy}oxan-2-yl)oxy]-3a,11
dihydroxy-9a,11a-dimethyl-
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https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0202416
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0202416
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0207756
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0132241
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0132241
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0122296
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0122296
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0188994
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0059596
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0059596
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1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yl}pyran-2-one
5-
[(1r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11r,11as)
-7-{[(2r,3r,4r,5r,65)-3,4-
ccoariocaaHocae | e o coas
HJ2C=C3CC[C@@HI4IC@H](C] {[(2s,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-
Q10537798 %@@?Hé()o)[ec)g]:?é%[ﬁ?o%gg wrihydroxy-6- N
ccc(=0)oc o
hyd thyl -2- 57,32 143
9 @]3(C)CC2)[C@H](0)[C@@H]( yllg){)/}:)‘;’g’n”_“;_ yﬁ’ ())f;‘}aga 7. | Bloqueador
O)JC@HIIO[C@@HIIOIC@HI( | i roxy-0a 11a-dimethyl-
CONC@@HIONC@HIONC@HI | 1, 51 3, 3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh
10 ,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yllpyran-2-one
[(1r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11s,11as)
-7-{[(2s,3r,4s,5s,6r)-3,4-
C[C@]lZ[C@@_H](O)C[C@H]C%[ dihydroxy-6-(hydroxymethyl)-5-
C@@H](CCCA=CIC@@H](OIC {[(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
GACOCOILOnNCE | i
Q10538342 H]60[C@H](CO)[C H](O hvd thyl 2. No 56.94 144
8 )IC@H](O)[C@HIE0)[C@@H](O yl]g)g’y}g;’g’n”_‘ze_ yl{gfﬁ?ga 7. | Bloqueador '
JIC@HISO)CCIC@@I43C)IC@ dihydroxy-9a 11a-dimet;1yl-
@ILO)CCIC@@H]2c1ece(=0)0 | 11, 5h 3h,3bh,4h,5h, 7h,8h,9h,9bh
ct ,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yllpyran-2-one
CC(=0)OC1CC2(0)C(CCC3(C)
Q10515662 | C(c4ccc(=0)oc4)CCC320)C2(C) . . No
9 CCC(OC30C(CO)C(0)C(0)C30 Red squill glycoside Bloqueador | °>86 | 145
)C=C12
5-[(1s,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-
3a-hydroxy-9a,11a-dimethyl-7-
&[ggﬁ(z&%[[%%%ﬁﬁg%%ﬂ?( {[(2r,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-trihydroxy-
Q10532942 _ 6-(hydroxymethyl)oxan-2-ylJoxy}- No
4 O)IC@HIBO)C=CICCIC@@HII[ | 1, 51, 3p, 3y an 5h,7h,8h,9h.9bh | Blogueador | °+91 | 146
C@@H]2CC[C@]2(C)[C@H](c3 T on1the
cee(=0)oc3)CCIC@]120 cyclopenta[a]phenanthren-1-
yllpyran-2-one
5-(3a-hydroxy-9a,11a-dimethyl-
7-{[3,4,5-trihydroxy-6-
010532942 CC12CCC(OC30C(CO)C(0)C(O | (hydroxymethyl)oxan-2-ylloxy}- No
5 )C30)C=C1CCC1C2CCC2(C)C( | 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9h,9bh Bloqueador 54,91 147
¢3ccc(=0)0c3)CCC120 ,10h,11h- q
cyclopenta[a]phenanthren-1-
yl)pyran-2-one
(2r,3r,4s,5s,6r)-2-{[(2s,3s,4s,5r)-
5-({[(2r,3s,4s,5r)-3,4-dihydroxy-
%%?Sg&ggg{é{g?éﬁc@éﬁﬁg 2,5-bis(hydroxymethyl)oxolan-2-
0)[C@@H](0)[C@@HJ40)O[C yI]oxy}methyl)-2-({[(2r,33,43,5r)-
Q10529931 | @H](CO)[C@@HIO)[C@@H]3 | 2 lL(2r3s.45,50)-34-dihydroxy- No
2,5-bis(hydroxymethyl)oxolan-2 54,90 148
2 O)O[C@H](CO[C@]3(CO)O[C@ ylloxytmethyl)-3,4-dihydroxy-5- Bloqueador
HI(CO)C@@HI(O)IC@@HI3O) (hydroxymetr{yl)oxolan—Z—
C@@H](O)[C@@H]20)[C@H]( ylloxylmethyl)-3,4-
O)[C@@H|(O)[CR@H]IO dihydroxyoxolan-2-yljoxy}-6-
(hydroxymethyl)oxane-3,4,5-triol
Daniel Idrovo, Pamela Lucero 58


https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0120636
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0120636
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0057878
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0057878
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0119474
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0119474
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0120885
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0120885
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0058282
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0058282
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Bloqueador  Predicci

SMILES Nombre I[UPAC

Ranking

canal hERG

on

5-{3a,7,11-trihydroxy-9a,11a-
_ dimethyl-
CCl2CcCc(Oo)c=Cc1cceeicacce(
Q10520000 O)C2(O)C(E3ec5(-0)0eCCC12 02N SN BRI | oqueador | S37L | 149
cyclopentala]phenanthren-1-
yl}pyran-2-one
5-[(1r,3as,3br,9ar,9bs,10r,11ar)-
C[C@]12CCC(=0)C=C1CC[C@ 3a,10-dihydroxy-9a,11a-
Q10537888 | @H]1[C@@H]2[C@H](O)C[C@] dimethyl-7-oxo- No 5290 150
2 2(C)[C@@H](c3ccc(=0)oc3)CC] | 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,8h,9h,9bh,10 | Bloqueador '
C@]120 h,11h-cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl]pyran-2-one
(1r,2r,3as,3br,7s,9as,9bs,11ar)-
7-{[(2r,3r,4r,5s,6r)-3,4-dihydroxy-
_ 6-(hydroxymethyl)-5-
CC(=0)0[C@@H]1C[C@]2(0)[
c@@Hjsccca=cic@@H|(o[c | {[29:3n4s.5500-3.45
@@HIS0[C@HI(CO)IC@@HI(O (hydrox ?/neth %)oxan-z-
Q10534771 | [C@@HIGO[C@H](CO)IC@@H] I]ox }gxan-g- I]oxy}-3a-h droxy- No 52.31 151
8 (O)C@HIOIC@HIEONIC@HI(O | Yo o e e . | Blogueador :
Jc@Hso)cCic@@AC)C@H] | S dmetyEL (G-oxopyran-
3CCIC@IACNC@HILC1CC=O) | 11y 51 3n,3bhn,ah,5h,7h,8h,9h,9bh
,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-2-yl
acetate
- Anexo 2. Cardiotoxicidad de moléculas derivadas de U. maritima segun
ADMETlab
codi Bloqueador .
adigo SMILES Nombre canal hERG Ranking
5-
[(1r,3as,3br,5ar,7s,9as,9bs,
10r,11ar)-3a,10-dihydroxy-
C[C@@H]10[C@@H](O[C@H]2CC[C@]3(C 9a,11a-dimethyl-7-
)IC@HJ4[C@H](O)C[C@]5(C)[C@@H](cbcee {[(2r,3r,4r,5r,65)-3,4,5-
Q104388988 | (_5)0c6)CCIC@IB(0)[C@@HIACCIC@@H]3 | trihydroxy-6-methyloxan-2- 0.696 !
C2)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]10 ylloxy}-
tetradecahydrocyclopentaa
]phenanthren-1-yl]pyran-2-
one
(OICEOHCICO@HAICE GHICICO)
C)[C H](CC[C HJ4[C H]3CC|[C .
Q105159199 | 3(C)[C@@H](c5eee(=O)ocs)CCIC@a30)Ca | 45Divdro-Salpha- 0.623 2
JIC@H](0)[C@H](O)[C@H]10[C@@H]10[C seriaren
@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]10
C[C@]12CC[C@H](O[C@@H]30[C@H](CO)
[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]30)C=C1CC[C | 16beta-Hydroxyscillarenin
Q105156645 | & @HJ1[C@@H]2CC[C@]2(C)[C@@H](c3ce 3-glucoside 0.59 3
c(=0)oc3)[C@@H](0)C[C@]120
[(3S,5S,6R,8S,9R,10S,13R,
CC(=0)O[C@@H]1C[C@]2(0)[C@H](CC[C | 14R,17R)-8,14-dihydroxy-
@]3(C)[C@@H](c4cce(=0)oc4)CC[C@]230)[ 10,13-dimethyl-17-(6-
Q105210701 | C@@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@@H]( oxopyran-3-yl)-3- 0.583 4
C)[C@H](O)[C@@H](O)[C@H]30)C[C@H]1 | [(2R,3R,4R,5R,6S)-3,4,5-
2 trinydroxy-6-methyloxan-2-
ylloxy-
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Universidad
Catdlica
de Cuenca

Carrera de Bioquimica y Farmacia

SMILES

Bloqueador
canal hERG

Ranking

2,3,4,5,6,7,9,11,12,15,16,1
7-dodecahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-
6-yl] acetato
(2r,3r,4r,5r,6s)-2-
{[(2r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11a
r)-3a-hydroxy-9a,11a-
dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
CC(=O)O[C@H]1[C@H](O[C@@H]2C=C3C yl)-
C[C@@H]4[C@H](CC[C@]5(C)[C@@H](c6c | 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
Q105311603 | cc(=0)oc6)CC[C@]450)[C@@]3(C)CC2)O[C h,9bh,10h,11h- 0.57 5
@@H](C)[C@H](O[C@@H]20[C@H](CO)[C | cyclopenta[a]phenanthren-
@@H](O)[C@H](O)[C@H]20)[C@H]10 7-ylloxy}-4-hydroxy-6-
methyl-5-{[(2s,3r,4s,5s,6r)-
3,4,5-trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxy}oxan-3-yl acetate
[(3S,5S,6R,8S,9R,10S,13R,
14R,17R)-3-
[(2R,3S,4R,5S,6S)-3,5-
CO[C@@H]1l[C@@H](O)[C@H](C)Oo[Ca@@ dihydroxy-4-methoxy-6-
H](O[C@H]2CC[C@@]3(C)[C@H](C2)[C@H] | methyloxan-2-ylJoxy-8,14-
Q105203735 | (OC(C)=0O)C[C@]2(0)[C@@H]3CC[C@]3(C) | dihydroxy-10,13-dimethyl- 0.541 6
[C@@H](c4ccc(=0)ocd)CC[C@]230)[C@H] 17-(6-oxopyran-3-yl)-
10 2,3,4,5,6,7,9,11,12,15,16,1
7-dodecahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-
6-yl] acetate
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC][
Ce@@HM[C@H](C[C@@H](O)[C@]5(C)C@ i ;
Q27252791 @H](c6ece(=0)0c6)CCIC@450)[C@@I3(C) Scilliphaeoside 0.514 7
CC2)[C@H]|(O)[C@H](O)[C@H]10
CO[C@H]1C=C2CC[C@@H]3[C@H](C[C@
Q105152912 | @H](O)[C@]4(C)[C@@H](c5cce(=0)oc5)CC| 0.487 8
C@]340)[C@@]2(C)CcC1
_ 3beta-(alpha-L-
CC(=0)0[C@@HILCIC@I(O)[C@HICCIC | gy tt furl
@]3(C)[C@@H](c4ccc(=0)oc4)CC[C@]230)[ OPYTanosyloxy
Q105032308 | c@@12(C)CCIC@HIOIC@@HIIOICA@HI( | Sot T D20, | 048t ®
C)[C@H](O)[C@@H](0)[C@H]30)C=C12 trienolide
CC(=0O)0[C@@H]1C[C@]2(O)[C@H](CC[C
@13(C)[C@@H](c4ccc(=0)oc4)CC[C@]230)[
Q105210704 | C@@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@@H]( Phorbaketal E 0.461 10
OC@H]|(O)[C@@H](0)[C@@H]30)C[C@H
112
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC][
C@@H]4[C@H](CC[C@]5(C)[C@@H](c6cce -
Q7250550 (=0)0c6)CCIC@1450)[C@@]3(C)CC2)[C@H Proscillaridin 0.45 11
1©Q)C@H|(O)[C@H]10
CEROICOICEEOTIOICOIEOCE 12beta:
C@]4(0O)[C@H](C[C H](O)[C@]5(C)[C o -
Q105257343 @Hi](ceec(=0)oc6)CC[C@1450)[C@@I3(C) Hydroxr)r/]sacrlrlll:]rg;)i:joesmln 3- 0.443 12
CC2)[C@H]|(O)[C@H](O)[C@H]10
(1r,2s,3ar,3bs,5r,5as,7s,9a
CO[C@@H]1[C@@H](O[C@@H]20[C@H(
SISO | o
CIC@B(O)IC@@H](c4coc(=0)0cd)CO@HI( | vy o " B2 e
OC(C)=0)C[C@]230)[C@H]10 34, 5-trihy’ drc'>xy’-6-’
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https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0192686
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0130542
https://lotus.naturalproducts.net/compound/lotus_id/LTS0074250
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Universidad
Catdlica
de Cuenca

Carrera de Bioquimica y Farmacia

Bloqueador .
SMILES canal hERG Ranking
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxy}oxan-2-yljoxy}-
9a,11a-dimethyl-1-(6-
oxopyran-3-yl)-
dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9
br,11ar)-7-
{[(2r,3s,4s,5s,6s)-5-
{[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-
dihydroxy-6-
CO[C@@H]1[C@@H](O[C@@H]20[C@H]( (hydroxymethyl)-5-
CO)[C@@H](O[C@@H]30[C@H](CO)[C@ {[(2s,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-
@H](O)[C@H](O)[C@H]30)[C@H](O)[C@H] trihydroxy-6-

Q105343523 | 20)[C@H](C)O[C@@H](O[C@H]2CC[C@ @] (hydroxymethyl)oxan-2- 0.428 14
3(C)[C@H](C2)[C@H](OC(C)=O)C[C@]2(O)[ | ylloxyloxan-2-ylJoxy}-3-
C@@H]3CC[C@]3(C)[C@@H](c4ccc(=0)oc hydroxy-4-methoxy-6-

4)CC[C@]230)[C@H]10 methyloxan-2-ylloxy}-3a,3b-
dihydroxy-9a,11a-dimethyl-
1-(6-oxopyran-3-yl)-
dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate
(2r,3s,4s,5r,6s)-2-
(hydroxymethyl)-6-{4-
COC/C=Clclcc(OC)c2¢(cl)[C@H](CO)[C@ [(257'%);;(0? (frs?ﬁ{?ﬁgfyl)'
Q105218000 | @H](clccc(O[C@@H]30[C@H](CO)[C@@H methoxypropyl-en-l-yl]-z 3 0.426 15
J(O)IC@H](O)[C@H]30)c(0C)c1)02 dihydro-1-benzofuran-2-yl]-
2-methoxyphenoxy}oxane-
3,4,5-triol
5-
[(3S,8R,9S,10R,12R,13S,1
4S,17S)-12,14-dihydroxy-
10,13-dimethyl-3-
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC[ | [(2R,3R,4R,5R,6S)-3,4,5-
C@@H]4[C@H](C[C@@H](O)[C@]5(C)[C@ | trihydroxy-6-methyloxan-2-
Q105370424 | 1 c6cec(=0)0c6)CC[C@IA50)[C@@]3(C)C yiloxy- 0425 16
C2)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]10 1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,1
7-
dodecahydrocyclopenta[a]p
henanthren-17-yl]pyran-2-
one
5-
[(1s,3as,3br,7s,9ar,9bs,11s,
11as)-3a,11-dihydroxy-
e s L e
Q105370429 (c6eee(=0)0c6)CCIC@1450)[C@@]3(C)CC2 trlhydroxy-(a-c)r:](e;?yloxan-2- 0.417 17
JIC@HI(ONC@HIO)C@HIL0 1h,2h,3h, 36041 5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl]pyran-2-one
CC(=0)0[C@@H]1C[C@@HI2[C@H](CCIC (g)37as{[(32brr§’rr£§rag§b§il

Q105218689 | @I(CNC@@H](cdccc(=0)oca)CCIC@IZZON | i1 o5y 6-methyi-5- 0.403 18
C@@]2(C)CC[C@H|(C[C@@H]30[C@@H]( {[(25,3r,45,55,61)-3,4,5- '
C)[C@H](O[C@@HM4O[C@H](CO)[C@@HI( 'trihydroxy-6-
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Universidad
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SMILES

Bloqueador

canal hERG eI

O)[C@H](O)[C@H]40)[C@@H](O)[C@H]30 (hydroxymethyl)oxan-2-
)C=C12 ylJoxy}oxan-2-yljoxy}-3a-
hydroxy-9a,11a-dimethyl-1-
(6-oxopyran-3-yl)-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9
br,11r,11as)-7-
COC@@HILIC@@HIOIC@HICIOC@@ | 2 3anoso8 85
HJ(O[C@H]2CC[C@@]3(C)[C@H](C2)[C@H] methyloxan-2-ylJoxy}-
Q105311884 | (OC(C)=0)C[C@]2(0O)[C@@H]3C[C@@H](O 3a,3b.11-trihydroxy-a,11a- 0.39 19
)IC@]3(C)[C@@H](c4ccc(=0)ocd)CC[C@]23 di’me'thyl-l-(G-oxopyra’n-S-
OJlc@H10 yl)-dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate
(1r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,1
lar)-3a-hydroxy-9a,11a-
dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
CC(=0O)O[C@H]1C[C@]2(0)[C@@H]3CCC4 | yI)-7-{[(2r,3r,4r,5r,65)-3,4,5-
=C[C@@H](O[C@@H]50[C@@H](C)[C@H] | trihydroxy-6-methyloxan-2-
Q105289059 | (0)[c@@HI(0)[C@HI50)CCIC@IAC)IC@H] yljoxy}- 0385 20
3CC[C@]2(C)[C@H]1clcce(=0)ocl 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8n,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate
C[C@]12CCC=C[C@@]1(O)CC[C@@H]1[C .
0105118544 | @@H]2CCIC@]2(C)[C@@H](c3cce(=0)oc3) 544‘?'5‘3’%’5’%'3%%??”“""‘ 0.384 21
CC[C@]120 o
5-
[(2r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11r,
CO[C@@HIC=C2CCICO@@HIBICAHICIC | remm St TV I
Q105152916 | @@H](O)[C@]4(C)[C@@H](c5ccc(=0)oc5)C 1h 2h 3h 3bl'; 4h 5h.7h.8h 9 0.384 22
C[C@]340)[C@@]2(C)CC1 M obhloh1th-
cyclopentaa]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9
br,11ar)-7-{[(2r,3r,4s,5r,6s)-
5-{[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-
dihydroxy-6-
CC(-0)0[C@@HIICICAR(O)IC@HICCIC | (IVIOvTem e
@13(C)[C@@H](c4ccc(=0)oc4)CC[C@]230)[ 'tri’hydro;(y-e-’ ’
C@@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@@H]( (hydroxymethyl)oxan-2-

Q105193439 | C)[C@H](O[C@@H]40[C@H](CO)[C@@H]( yioxyloxan-2-yljoxy}-3.4- 0.381 23
O[C@@H]50[C@H](CO)[C@@H](O)[C@HI( dihydroxy-6-methyloxar;-2-
O)[C@H]50)[C@H](O)[C@H]40)[C@@H](O ylloxy}-3a,3b-dihydroxy-

JIC@HIBO)CIC@H]12 9a,11a-dimethyl-1-(6-
oxopyran-3-yl)-
dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate
5-
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC[
[(3S,8S,9S,10R,12R,13S,1
C@l4(0)[C@@H](C[C@@H](O)[C@]5(C)[C :
Q105257342 @@H](c6cec(=0)0c6)CCIC@]450)[C@@]3( 4R,171I(?))183,_:t‘2ir,]:ql.:trt:;r_)ét_iroxy 0.376 24
C)CC2)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]10 [(2R,3|§,4R,5R,63)-3,4,5-
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Universidad
Catdlica
de Cuenca

Carrera de Bioquimica y Farmacia

SMILES

Bloqueador
canal hERG

Ranking

trinydroxy-6-methyloxan-2-
ylJoxy-
2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-
17-yl]pyran-2-one
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9
br,11ar)-7-{[(2r,3s,4s,5r,65)-
5-{[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-
dihydroxy-6-
CC(=0)O[C@@HICIC@PO)IC@HICCIC | MVSOmety) e
@]13(C)[C@@H](c4ccc(=0)oc4)CC[C@]230)[ 'tri’hydro;(y-e-’ ’
C@@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@@H]( (hydroxymethyl)oxan-2-

Q105193437 | C)[C@H](O[C@@H]40[C@H](CO)[C@@H]( yl]gxy}ogan-z-;l]oxy}-S . 0.37 25
O[C@@H]50[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H]( dihydroxy-e-methyloxar;-z-
O)IC@H]50)[C@H](O)[C@H]40)[C@@H](O yiloxy}-3a,30-dihydroxy-

JIC@@HI30)C[C@H]12 9a,11a-d'imethyl-l-(6-
oxopyran-3-yl)-
dodecahydro-1h-

cyclopentala]phenanthren-
5-yl acetate
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC[
Ce@@HM[C@@H](CC[C@]5(C)[C@@H](c6e Maridi
Q104388022 cc(=0)0c6)CCIC@]450)[C@@]3(C)CC2)[C Proscillaridin 0.338 26
@H](O)[C@H](O)[C@H]10
[(5S,8R,9S,10S,13R,14S,1
6S,17R)-10-formyl-14-
hydroxy-13-methyl-17-(6-
oxopyran-3-yl)-5-
CC(=0)O[C@H]1C[C@]2(O)[C@@H]3CC[C | [(2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-
@]4(0[C@@H]50[C@H](CO)[C@@H](O)[C trihydroxy-6-
Q104976175 | 3 H}(0)[C@H]50)C=CCCIC@]4(C=0)[C@H] | (hydroxymethyl)oxan-2- 0312 2r
3CC[C@]2(C)[C@H]1clccc(=0)ocl ylloxy-
2,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-
16-yl] acetate
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9
br,11ar)-7-{[(2r,3r,4s,5r,6S)-
3,4-dihydroxy-6-methyl-5-
CC(=0O)O[C@@H]1C[C@]2(O)[C@H](CC[C {l(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
@13(C)[C@@H](c4ccc(=0)oc4)CC[C@]230)[ trihydroxy-6-

0105218250 C@@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@@H]( | (hydroxymethyl)oxan-2- 0.31 28
C)[C@H](O[C@@H]40[C@H](CO)[C@@H]( | ylloxy}oxan-2-yl]oxy}-3a,3b- ’
O)[C@H](O)[C@H]40)[C@@H](O)[C@H]30 | dihydroxy-9a,11a-dimethyl-

)C[C@H]12 1-(6-oxopyran-3-yl)-
dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate
C[C@]12CC[C@H]3[C@@H](CC[C@]4(O[C
@@H]50[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O) i i

Q21547205 C@H]50)C=CCCIC@]34C=0)[C@@]1(0)C Scilliglaucoside 0.293 29

C[C@@H]2clccc(=0)ocl

(5S,8R,9S,10S,13R,14S,17
R)-5,14-dihydroxy-13-
C[C@]12CC[C@H]3[C@@H](CC[C@]4(O)C
Q105268930 | =CCCIC@]34C=0)[C@@]1(0)CCIC@@H]2 memy"17'(ﬁ;’x°pyra”'3‘ 0.291 30
clecc(=0)ocl 2,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
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cyclopenta[a]phenanthrene-
10-carbaldehyde
C[C@]12CC[C@H]3[C@ @H](CCC4=CC(=0)
Q76149193 CC[C@@]43C=0)[C@@]1(O)CC[C@@H]2¢c Scilliglaucosidine 0.29 31
1ccc(=0)ocl
CCl1OC(O[C@@H]2C=C3CC[C@@H}4[C@
Q105174839 | H](CC[C@]5(C)[C@@H](cbcece(=0)oc6)CC[C Proscillaridin 0.285 32
@]450)[C@@]3(C)CC2)C(0)C(0)C10
5-
[(2r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11r,
11as)-7-{[(2r,3r,4r,5r,65)-
_ 3,4-dihydroxy-6-methyl-5-
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC|[ {[(25,3r45,55.61)-3,4.5-
c6cec(=0)oc
Q05377989 | ccayc@Hio)ic@@HiO)c@Hiolc@aH | Y roumemioan | 0.263 33
]1O[C@H](CO)[C@@g](O)[C@H](O)[C@H]1 dihydroxy-9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC|[ 3beta-(4-O-alpha-L-
C@Jl4(0O)[C@H](CC[C@]5(C)[C@@H](cbeee( | Rhamnopyranosyl-alpha-L-
Q105282387 | =0)oc6)CC[C@]450)[C@@]3(C)CC2)[C@H] | rhamnopyranosyloxy)-8,14- 0.256 34
(O)[C@H](O)[C@H]10[C@@H]10[C@@H]( dihydroxybufa-4,20,22-
C)[C@H](O)[C@@H](0O)[C@H]10 trienolide
(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9
br,11ar)-7-{[(2r,3s,4s,5r,6s)-
3,4-dihydroxy-6-methyl-5-
CC(=0)O[C@@H]1C[C@]2(0O)[C@H](CC[C {l(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
@13(C)[C@@H](c4ccc(=0)oc4)CC[C@]230)[ trinydroxy-6-
C@@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@@H](| (hydroxymethyl)oxan-2-
Q105218251 | ) /c@H)(O[C@@H]A0[C@H](CO)C@@H]( | yiloxyloxan-2-ylloxy}-3a,3b- | 028 35
O)[C@H](O)[C@H]40)[C@@H](O)[C@@H]3 | dihydroxy-9a,11a-dimethyl-
O)C[C@H]12 1-(6-oxopyran-3-yl)-
dodecahydro-1h-
cyclopentaa]phenanthren-
5-yl acetate
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC|[
Ca@@H]4[C@H](CC[C@]5(C)[C@@H](c6cce
Q105187216 | (=O)oc6)CC[C@]450)[C@@]3(C)CC2)[C@H Scillaren a 0.251 36
IO)[C@@H](O)[C@H]10[C@@H]10[C@H](
CO)[C@@H](Q)[C@H](O)[C@H]10
CC(=0O)O[C@@H]1C[C@]2(O)[C@H](CC[C 3beta-(4-O-beta-D-
@]3(C)[C@@H](c4ccc(=0)ocd)CC[C@]230)[ | Glucopyranosyl-alpha-L-
C@@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@@H]( rhamnopyranosyloxy)-
Q105277320 | ~\c@H](O[C@@H]A0[C@HI(CO)[C@@H]( |  6beta-acetoxy-8,14- 0.25 37
O)[C@H](O)[C@H]40)[C@@H](O)[C@H]30 dihydroxybufa-4,20,22-
)C=C12 trienolide
[(3S,6R,8R,9R,10R,13S,14
R,17R)-8,14-dihydroxy-
coojolc@@Hlicc@@RO)c@H|ccl | 0SSy
C@@]3(C)[C@@H](c4ccc(=0)ocd)CC[C@R@ [(2R,3R 45 5R,6R)-3,4,5-
Q105156627 | 1320)[C@@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]30[C ' trihyc’irox’y-e- v 0.248 38
@H](CO)[C@H](O)[CCOZDH](O)[C@H]3O)C=Cl (hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy-
2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
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canal hERG eI

cyclopenta[a]phenanthren-

6-yl] acetate
CC(=0)O[C@@H]1C[C@]2(0O)[C@H](CC[C
@13(C)[C@@H](c4ccc(=0)oc4)CC[C@]230)[ I

Q7433895 C@@]2(C)CCIC@H](O[C@@H]30[C@H](C Scillirosida 0.241 39

O)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]30)C=C12
5-
[(3S,8R,9S,10R,12S,13S,1
4S,17R)-12,14-dihydroxy-
10,13-dimethyl-3-
Q105329595 @H](0)[C@H](0)[C@H]50)CCIC@@]43C)[ (hydroxyn:]e(z)t)tly_l)oxan-z- 0.241 40
C@@]1(0)CC[C@@H]2c1ccc(=0)ocl 12367 8y9 ﬁ’ 1915 16.1
7-

dodecahydrocyclopenta[a]p
henanthren-17-yl]pyran-2-

one

(1r,2r,3as,3br,7s,9as,9bs,1

1ar)-7-{[(2r,3r,4r,5s,6r)-3,4-

dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-
CC(=0)0O[C@@H]1C[C@]2(O)[C@@H]3CC {l(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
C4=C[C@@H](O[C@@H]50[C@H](CO)[C@ trihydroxy-6-
@H](O[C@@H]60[C@H](CO)[C@@H](O)[C (hydroxymethyl)oxan-2-

Q105347718 | & 11(0)[C@HI60)[C@H](O)[C@HIS0)CCIC | ylloxyloxan-2-ylloxy}-3a- 0.241 41

@@]4(C)[C@H]3CC[C@]2(C)[C@H]1clccc( | hydroxy-9a,11a-dimethyl-1-

=0)ocl (6-oxopyran-3-yl)-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9

h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate
C[C@]12[C@@H](O)C[C@H]3[C@@H](CC 3alpha,12alpha,14-
Q105200006 | C4=C[C@H](O)CC[C@@]43C)[C@@]L(O)C | Trihydroxybufa-4,20,22- 0.235 42
C[C@@H]2clccc(=0)ocl trienolide
5-

[(2r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11r,
11as)-7-{[(2r,3r,4s,5r,65)-
3,4-dihydroxy-6-methyl-5-

C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC[ {l(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
C@@H}[Ca@H](C[C@@H](O)[C@]5(C)C@ trinydroxy-6-

Q105377990 | @H](c6cee(=0)oc6)CC[C@]450)[C@@]3(C) (hydroxymethyl)oxan-2- 0.235 43
CC2)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]1O0[C@@H]1 | ylloxy}oxan-2-ylloxy}-3a,11-
O[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]10 | dihydroxy-9a,11a-dimethyl-

1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9

h,9bh,10h,11h-
cyclopentaa]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
CC(=0)0[C@@H]1C[C@]2(O)[C@H](C[C@
@H](O)[C@]3(C)[C@@H](c4ccc(=0)oc4)CC|

Q105160366 C@]230)[C@@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]3 | 12beta-Hydroxyscilliroside 0.23 44

O[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)I[C@H]30

)C=C12
Cl[Co@]12[C@@H](c3ccc(=0)oc3)CC[C@]1
(O)[C@]1(O)C[C@@H](O)C3=C[C@@H](O[ 6-Desacetyl-12beta-

Q105289480 | & @Hj40[C@H](CO)[C@@H]|(O)[C@H](0) hydroxyscilliroside 0.225 45
[C@H]40)CC[C@]3(C)[C@H]1C[C@H]20
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Bloqueador
canal hERG

Ranking

(3R,8S,9S,10S,13R,14S,17
R)-14-hydroxy-13-methyl-
17-(6-oxopyran-3-yl)-3-
[(2R,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-
C[C@]12CC[C@H]3[C@H](CCC4=C[C@H]( trihydroxy-6-
O[C@@H]50[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H]( (hydroxymethyl)oxan-2-
QI04919645 | p)c@HIs0)CCIC@@M3C=0)CR@ILO)C ylloxy- 0224 4
C[C@@H]2clccec(=0)ocl 1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,1
7-
dodecahydrocyclopenta[a]p
henanthrene-10-
carbaldehyde
[3-(3,5-dihydroxy-4-
methoxy-6-methyloxan-2-
yl)oxy-8,12,14-trihydroxy-
COC1C(0O)C(C)OC(OC2CCCc3(C)Cc(C)c(0C 10,13-dimethyl-17-(6-
Q105311885 | (C)=0)CC2(0)C3CC(0)C3(C)C(caccc(=0)oc oxopyran-3-yl)- 0.22 47
4)CCC230)C10 2,3,4,5,6,7,9,11,12,15,16,1
7-dodecahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-
6-yl] acetate
5-
[(dr,3ar,3bs,5r,7s,9ar,9br,1
lar)-3a,3b,5-trihydroxy-
9a,11a-dimethyl-7-
C[C@]12CC[C@H](O[C@@H]30[C@H](CO) {[(2r,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-
[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]30)C=C1[C@H] trihydroxy-6-
Q82995153 | 5 cIc@]1(0)[C@@HI2CCIC@2(C)[C@@ |  (hydroxymethyl)oxan-2- 0.219 48
H](c3ccc(=0)oc3)CC[C@]120 ylloxy}-
1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9b
h,10h,11h-
cyclopentaa]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
(1r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,1
lar)-7-{[(2r,3s,4s,5r,6s)-5-
{[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-
dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-
CC(=0O)O[C@H]1C[C@]2(0)[C@@H]3CCC4 {l(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
=C[C@@H](O[C@@H]50[C@@H](C)[C@H] trihydroxy-6-
(O[C@@H]60[C@H](CO)[C@@H](O[C@@ (hydroxymethyl)oxan-2-
Q105375028 | H]7O[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H | ylloxy}oxan-2-ylloxy}-3,4- 0.216 49
170)[C@H](O)[C@H]60)[C@@H](O)[C@@H | dihydroxy-6-methyloxan-2-
]50)CC[C@]4(C)[C@H]3CC[C@]2(C)[C@H] | ylloxy}-3a-hydroxy-9a,11a-
1clccc(=0)ocl dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
yh)-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopentaa]phenanthren-
2-yl acetate
(1r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,1
_ lar)-7-{[(2r,3r,4s,5r,6S)-5-
_CC(—O)O[C@ H]1C[C@]2(O)[C@@H]3CCC4 {[(25.31.41,55,61)-3,4-
=C[C@@H](O[C@@H]50[C@@H](C)[C@H] dihvdroxy-6-
(O[C@@H]60[C@H](CO)IC@@HI(O[CR@ (hydroxymethyl)-5-
Q105375024 | H]7O[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H {[(Zsy3r 4Sy55 63’_3 s 0.214 50
170)[C@H](O)[C@HIE0)[C@@H](O)[C@H]5 'tribydroxy-6-
O)CC[C@]4(C)[<i@H]_3§C[(i@]2(0)[0@Hllc (hydroxymethyl)oxan-2-
cce(=0)oc ylJoxy}oxan-2-ylJoxy}-3,4-
dihydroxy-6-methyloxan-2-
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ylloxy}-3a-hydroxy-9a,11a-
dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
yl)-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate
5-[14-hydroxy-10-
(hydroxymethyl)-13-methyl-
3-oxo-
CC12CCC3C(CCC4=CC(=0)CCC43CO)C1(
Q104944165 0)CCC2c1cce(=0)ocl 2’6’7§é2’alh1y’$r2c;-115|’-|1-6’17- 0.213 51
cyclopenta[a]phenanthren-
17-yl]pyran-2-one
5-
[(2r,2r,3as,3br,7s,9as,9bs,1
lar)-7-{[(2r,3r,4s,5r,6S)-5-
{[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-
dihydroxy-6-
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC[ (hydroxymethyl)-5-
C@@H)4[C@H](CC[C@]5(C)[C@@H](c6cce {l(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
(=0O)oc6)[C@H](0)C[C@]450)[C@]3(C)CC2) trihydroxy-6-

Q105034625 [C@H](O)[C@H](O)[C@H]10[C@@H]10[C (hydroxymethyl)oxan-2- 0.209 52
@H](CO)[C@@H](O[C@@HI20[C@H](CO)[ | ylloxy}oxan-2-ylloxy}-3,4-
C@@H](O)[C@H](O)[C@H]20)[C@H](O)[C | dihydroxy-6-methyloxan-2-

@H]10 ylJoxy}-2,3a-dihydroxy-
9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
C[C@@]12[C@@H](c3ccc(=0)oc3)CC[C@]1
(O)[C@@H]1CCC3=C[C@@H](O[C@@H]4 - . .
Q105329597 O[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]40 Scilliphaeosidin 3-glucoside 0.208 53
)CC[C@]3(C)[C@H]1C[C@H]20
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC[
C@@H]4[C@H](CC[C@]5(C)[C@@H](cbcee
Q27103365 (=0)oc6)CC[C@]450)[C@@]3(C)CC2)[C@H Scillaren A 0.207 54
1(O)[C@H](O)[C@H]10[C@@H]10[C@H](C
O)[C@@H|(O)[C@H|(O)[C@H]10
5-
[(1r,3as,3b_r,9ar,9bs,11r,11a
ClC@I2ICOHIO)CIC@HBIC@@HICCed | 3 Ldiydon-9a 11a-
Q105116618 | C@]3(C)CCC(=0)C=4)[C@@]1(O)CC[C@@ 1h 2h.3h.3bh 4h.5h 8h.9h 9 0.204 55
H]2clcoc(=0O)ccl . b’h 10’h 1’1h_’ T
cyclopentaa]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
5-
[(2r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,1
_ lar)-7-{[(2r,3r,4s,5r,6S)-5-
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC[ {[(25.31.41.55,61)-3,4-
C@@HHM[C@H](CCI[C@]5(C)[C@@H](c6ecc dihydroxy-6-
(=0)oc6)[C@@H](O)C[C@]450)[C@@]3(C) (hydroxymethyl)-5-

Q105034622 | CC2)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]10[C@@H]1 {[(25y3r 43’53 Gr)X 345 0.202 56
O[C@H](CO)[C@@H](O[C@@H]20[C@H]( 'trihyérm'(y-s-' '
CO)[C@@H](0)[C@@H](O)[C@H]20)[C@H (hydroxymethyljoxan-2-

J©)C@H10 ylloxy}oxan-2-ylJoxy}-3,4-
dihydroxy-6-methyloxan-2-
ylloxy}-2,3a-dihydroxy-
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9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopentala]phenanthren-
1-yl]pyran-2-one
5-
[(3S,8S,9R,10R,13R,14R,1
7S)-8,14-dihydroxy-10,13-
_ dimethyl-3-
CoMOICaHIEICaBOICaH e | [ERIRARSRES 345
Cc c6eee(= AT >
Q105116885 0)oc6)CCIC@]450)[C@@]3(C)CC2)[C@HI( trlhydroxy-;‘:]-ggt_hyloxan-z- 0.201 57
O)IC@HI(O)C@HI10 2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-
17-yllpyran-2-one
[(3S,8R,9S,10S,13R,14S,1
6R,17R)-14-hydroxy-10,13-
dimethyl-17-(6-oxopyran-3-
CC(=0)0[C@@H]1C[C@]2(0)[C@@H]3CC V')‘g'ﬁfzﬁﬁgﬁgﬁg)'
C4=C[C@@H](O[C@@H]50[C@H](CO)[C@ o
Q105350960 @H](O)[C@H](0)[C@H]50)CCI[C@@]4(C)[C (hydroxy;’r:]%T;/_I)oxan-z- 0.2 58
@H]3CC[C@]2(C)[C@H]1clccc(=0)ocl 1,2,3,6,7.89,11,12,15,16.1
7-
dodecahydrocyclopenta[a]p
henanthren-16-yl] acetate
5-
[(dr,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar
)-7-{[(2r,3r,4s,5r,65)-5-
{[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-
dihydroxy-6-
Cl[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC[ (hydroxymethyl)-5-
C@@H)4[C@H](CC[C@]5(C)[C@@H](c6cce {[(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
(=0)oc6)CC[C@]450)[C@@]3(C)CC2)[C@H trihydroxy-6-

Q83014807 J(O)[C@H](O)[C@H]10[C@@H]10[C@H](C (hydroxymethyl)oxan-2- 0.197 59
O)[C@@H](C[C@@H]20[C@H](CO)[C@@ | ylloxy}oxan-2-ylloxy}-3,4-
H](O)[C@H](O)[C@H]20)[C@H](O)[C@H]1 | dihydroxy-6-methyloxan-2-

(0] ylloxy}-3a-hydroxy-9a,11a-
dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
C[C@]12CC[C@H](O[C@@H]30[C@H](CO)
[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]30)C=C1CC[C . . .
Q105329421 @@H]1[C@@H]2CCIC@]2(C)[C@@H](c3ce Scillarenin glucoside 0.192 60
c(=0)oc3)CC[C@]120
[3-(3,5-dihydroxy-4-
methoxy-6-methyloxan-2-
yl)oxy-8,14,16-trinydroxy-
COC1C(0O)C(C)OC(OC2CCC3(C)C(C2)c(0C 10,13-dimethyl-17-(6-
Q105350608 | (C)=0)CC2(0)C3CCC3(C)C(caccc(=0)oc4)C oxopyran-3-yl)- 0.191 61
(0)CC320)C10 2,3,4,5,6,7,9,11,12,15,16,1
7-dodecahydro-1H-
cyclopentaa]phenanthren-
6-yl] acetate
C[C@]12CC[C@H]3C(CCC4=C[C@@H](O) 3-beta, 14-Dihydroxy-19-

Q105330710 CC[C@@]43C—?)[C(cib@]1(0)CC[C@@H]2(: oxobufa-4,20, 22-trienolide 0.19 62

ccc(=0)ocl
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ClC@]12[C@@H](O)C[C@HI3[C@@H](CC
C4=C[C@@H](O[C@H]50[C@H](CO)[C@@
H](C[C@@H]60[C@H](CO)[C@@H](O)[C@

[(2r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11s,
11as)-7-{[(2s,3r,4s,5s,6r)-
3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-
{[(2s,3r,4s,5s,6r1)-3,4,5-
trihydroxy-6-

Q105383428 | |11 0)[C@HI60)[C@@H](O)[C@HIS0)CCIC |  (hydroxymethylyoxan-2- 0.189 63
@@J43C)[C@@]1(O)CC[C@@H]2clcce(=0 | ylloxy}oxan-2-ylloxy}-3a,11-
Jocl dihydroxy-9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
5,14-dihydroxy-13-methyl-
17-(6-oxopyran-3-yl)-
CC12CCC3c(Ccc4(0o)c=Cccees34c=0)Cc1( | 2,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
Q105268928 0)CCC2clccc(=0)ocl decahydro-1H- 0.183 64
cyclopenta[a]phenanthrene-
10-carbaldehyde
C[C@]12CC[C@H](O[C@@H]30[C@H](CO)
[C@@H](O[C@@H]40[C@H](CO)[C@@H]( Scillarenin 3-(4-
Q105265248 | O)[C@H](O)[C@H]40)[C@H](O)[C@H]30)C lucosyl)glucoside 0.182 65
=C1CC[C@@H]1[C@@H]2CC[C@]2(C)[C@ glucosyhg
@H](c3ccc(=0)oc3)CC[C@]120
[8,12,14-trihydroxy-3-[3-
hydroxy-4-methoxy-6-
methyl-5-[3,4,5-trihydroxy-
6-(hydroxymethyl)oxan-2-
COC1C(0)C(OC2CCC3(C)C(C2)C(OC(C)=0 | ylloxyoxan-2-ylloxy-10,13-
Q105369005 |)CC2(0)C3CC(O)C3(C)C(caccc(=0O)oc4)CCC | dimethyl-17-(6-oxopyran-3- 0.18 66
230)0OC(C)C10OC10C(CO)C(0)C(0)C10 yl)-
2,3,4,5,6,7,9,11,12,15,16,1
7-dodecahydro-1H-
cyclopentaa]phenanthren-
6-yl] acetate
(1r,2s,3as,5as,9as,11ar)-
9a-formyl-3a-hydroxy-11a-
methyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-
Cocopcamccaroeedtanal | i
C H]50C(CO)[C H](O)C(O)C50)C=C
Q82881612 CCIC@]4(C=0)C3CC[C@]2(C)[C@H]1cicce (hydroxyyr’ag)t(f;)}/[)oxan-z- 0.179 67
(=O)ocl 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,8h,9h,9
bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate
3a-hydroxy-11a-methyl-1-
(6-oxopyran-3-yl)-5a-
{[3,4,5-trihydroxy-6-
CC12CCC3C(CCC4(0C50Cc(Co)Cc(O)c(0)C (hydroxymethyl)oxan-2-
Q105218713 | 50)C=CCCC34C=0)C1(O)CCC2clccc(=0)o ylloxy}- 0.178 68
cl 1h,2h,3h,3bh,4h,5h,8n,9h,9
bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthrene-
9a-carbaldehyde
5-
C[C@]12CC[C@@H](O)C=C1CC[C@@H]1[
Q105201428 | C@@H|2CCIC@]2(C)IC@@H](c3ecc(=0)oc | [(11;3858br 7r.9ar bs Lar | g 577 69
3)CCIC@]120 )-3a,7- ihydroxy-9a,11a-
dimethyl-
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Cadigo SMILES Nombre cangIhERG Ranking
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
(3S,8R,95,10S,12R,13S,14
S,17R)-12,14-dihydroxy-13-
methyl-17-(6-oxopyran-3-
yD)-3-[(2R,3R,4S,5S,6R)-
C[C@@]12[C@@H](c3ccc(=0)oc3)CC[C@]1 3,4,5-trihydroxy-6-
(O)[C@@H]1CCC3=C[C@@H](O[C@@H]4 (hydroxymethyl)oxan-2-
Q105263004 | 51c@H)(CO)C@@HI(O)IC@HI(O)[C@HI40 ylloxy- 0.176 7o
)CC[C@]3(C=0)[C@H]1C[C@H]20 1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,1
7-
dodecahydrocyclopenta[a]p
henanthrene-10-
carbaldehyde
[3-[3,4-dihydroxy-6-methyl-
5-[3,4,5-trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
CC(=0)0C1CC2(0)C(CCC3(C)C(cdcce(=0)o c}?’ﬂ};ﬁﬁgiﬁ"lgi’goﬁn 2&1;[_
Q105218252 | c4)CCC320)C2(C)CCC(OC30C(C)C(0C40 17-(6-oxop;yran-3-yl)- 0.175 71
C(CO)C(0)C(0)C40)C(0)Cc30)Ccc12 2.3.4,56.7,9.11,12,15.16,1
7-dodecahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-
6-yl] acetate
(1r,3ar,3bs,5r,7s,9ar,9br,11
r,11as)-3a,3b,7,11-
tetrahydroxy-9a,11a-
CC(=0)O[C@@H]1C[C@]2(0O)[C@H](C[C@ | dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
Q105287002 | @H](O)[C@]3(C)[C@@H](c4ccc(=0)oc4)CC[ yl)- 0.174 72
C@]230)[C@@]2(C)CC[C@H](0)C=C12 1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9b
h,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate
5-
[(3S,8R,9R,10R,13R,14S,1
6S,17R)-14,16-dihydroxy-
10,13-dimethyl-3-
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC[ | [(2R,3R,4R,5R,6S)-3,4,5-
C@@H)4[C@@H](CC[C@]5(C)[C@@H](c6c | trihydroxy-6-methyloxan-2-
Q104995816 | c(=0)0c6)[C@@HI(O)CIC@MUEO)C@R@I( ylloxy- 0168 3
C)CC2)[C@H](O)[C@H](O)[C@H]10 1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,1
7-
dodecahydrocyclopenta[a]p
henanthren-17-yl]pyran-2-
one
CC10C(0OC2CCC3(C)c(Ccr4c3cees(C)c(
Q105159198 | c5ccc(=0)oc5)CCC430)C2)C(0)C(0)C10CL 0.16 74
OC(CO)C(0)C(0)C10
(1R,3aS,7S,9aS,11aR)-
3a,7-dihydroxy-11a-methyl-
C[C@]12CCC3C(CCC4=C[C@@H](O)CC[C 1-(6-oxopyran-3-yl)-
Q105330703 | @@]43C=0)[C@@]1(O)CC[C@@H]2clccc( | 1H,2H,3H,3bH,4H,5H,7H,8 0.157 75
=0)ocl H,9H,9bH,10H,11H-
cyclopenta[a]phenanthrene-
9a-carbaldehyde
5-
C[C@]12CC[C@H](O[C@@H]30[C@H](CO)
Q105329424 _ [(1s,3as,3br,7s,9ar,9bs,11a 0.152 76
[C@@H](O)[C@H](O)[C@H]30)C=C1CC[C r)-3a-hydroxy-9a,11a-
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@@H]1[C@@H]2CC[C@]2(C)[C@H](c3cce( dimethyl-7-
=0)oc3)CC[C@]120 {[(2r,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-
trinydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl]pyran-2-one
5-(12,14-dihydroxy-10,13-
dimethyl-3-oxo-
CC12CCcC(=0)c=C1cccicace(o)c(cc)e( | 2,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
Q105116619 c3ccc(=0)oc3)CCC120 decahydro-1H- 0.151 "
cyclopenta[a]phenanthren-
17-yl)pyran-2-one
7-[(5-{[3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-{[3,4,5-
trinydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
COC1C(O)Cc(Oc2cces(c)c(ca)c(oc(ec)=0 ylJoxy}oxan-2-ylloxy}-3-
)CC2(0)C3CCC3(C)C(c4ccc(=0)oc4)CCC32 hydroxy-4-methoxy-6-
Q105343524 | (5)5C(C)C10C10C(CO)C(OC20C(CO)C(O) | methyloxan-2-yljoxy]-3a,3b- | 0149 8
C(0O)c20)c(0)c10 dihydroxy-9a,11a-dimethyl-
1-(6-oxopyran-3-yl)-
dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate
C[C@]12CC[C@H]3[C@@H](CCC4=C[C@
Q105330708 @H](O)CC[C@@]43C=0)[C@@]1(O)CC[C Scilliglaucosidin 0.142 79
@@H]2clccc(=0)ocl
[(3S,85,9S,10S,13R,14R,1
6R,17R)-8,14-dihydroxy-
10,13-dimethyl-17-(6-
oxopyran-3-yl)-3-
CC(=0)0[C@@H]1C[C@]2(0)[C@]3(0)CCC | [(2R,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-
4=C[C@@H](O[C@@H]50[C@H](CO)[C@ trihydroxy-6-
Q105111796 | @Hj(0)[C@HI(O)[C@HI50)CCIC@@IA(C)IC |  (hydroxymethylyoxan-2- 0.141 80
@@H]3CC[C@]2(C)[C@H]1clccc(=0)ocl ylloxy-
2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
cyclopentaa]phenanthren-
16-yI] acetate
C[C@]12CC[C@H]3[C@@H](CCC4=CC(=0) 3-Ox0-14,19-
Q104944152 | CC[C@@]43CO)[C@@]1(O)CC[C@@H]2cl | dihydroxybufa-4,20,22- 0.139 81
ccc(=0)ocl trienolide
C[C@]12CC[C@H](O[C@@H]30[C@H](CO)
[C@@H](O[C@@H]40[C@H](CO)[C@@H]( Scillirubrosidin 3-(4-
Q104932819 | O)[C@H](O)[C@H]40)[C@H](O)[C@H]30)C lucosylglucoside 0.138 82
=C1CC[C@]1(0)[C@@H]2CCIC@]2(C)[C@ glucosyngiu
@H](c3ccc(=0)oc3)CC[C@]120
CC(=0)[C@@H]1C[C@]2(0)[C@H](CC[C@]
3(C)[C@@H](c4ccc(=0)oc4)CC[C@]230)[C
Q105274060 | @@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]30C(CO)[C@ glucoscilliroside 0.133 83
@H](C[C@@H]40C(CO)[C@@H](O)[C@H](
0)C40)[C@H](0)C30)C=C12
5-
C[C@]12CCC(=0)C=ClCC[C@@H]l[C@@ | [(1r,3as,3br,9ar,9bs,10r,11a
Q105378882 | H]2[C@H](O)C[C@]2(C)[C@@H](c3ccc(=0) | r)-3a,10-dihydroxy-9a,11a- 0.131 84
oc3)CC[C@]120 dimethyl-7-oxo-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,8h,9h,9
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bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl]pyran-2-one
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC[
C@HJ4[C@@]5(0)CC[C@H](c6cece(=0)oct)[ - .
Q105005670 C@@]5(C)[C@H](0)CIC@4(0)[C@@]3(C) 9-Hydroxyscilliphaeoside 0.127 85
CC2)[C@H]|(O)[C@H]|(O)[C@H]10
5-
[(2r,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar
)-7-{[(2s,3r,4s,5s,6r)-3,4-
dihydroxy-6-
CIC@IL2CCIC@HIOIC@HIZOIC@HICONC | IVSIOYTEm) S
@@H](O[C@@H40[C@H](CO)[C@@H](O) 'tri'h cjrov -6-’ '
Q105265247 | [C@H](O)[C@H]40)[C@@H](O)[C@H]30)C (hydrox %ethxﬁ)oxan-z- 0.125 86
=C1CC[C@@H]1[C@@H]2CC[C@]2(C)[C@ ydroxymetny
@H](c3cce(=0)0c3)CC[C@]120 ylloxyJoxan-2-yloxy}-3a-
hydroxy-9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
5-
[(dr,3as,3bs,7s,9as,9br,11a
r)-7-{[(2r,3r,4s,5r,6s)-5-
{[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-
dihydroxy-6-
C[C@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC[ (hydroxymethyl)-5-
C@H)4[C@@]5(0)CC[C@H](c6ccc(=0)och)[ {[(2s,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
C@@]5(C)CC[C@]4(0)[C@@]3(C)CC2)[C@ trihydroxy-6-

Q105193775 | H](O)[C@H](O)[C@H]10[C@@H]10[C@H]( (hydroxymethyl)oxan-2- 0.118 87
CO)[C@@H](O[C@@H]20[C@H](CO)[C@ ylloxy}oxan-2-ylJoxy}-3,4-
@H](O)[C@H](O)[C@H]20)[C@H](O)[C@H] | dihydroxy-6-methyloxan-2-

10 ylJoxy}-3a,9b-dihydroxy-
9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yllpyran-2-one
5-(11,14-dihydroxy-10,13-
dimethyl-3-oxo-
CCl2CCcC(=0)Cc=C1cceicac(o)cee(c)e( | 2,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
Q105378881 c3ccc(=0)oc3)CCC120 decahydro-1H- 0.107 88
cyclopenta[a]phenanthren-
17-yl)pyran-2-one
9a-formyl-3a-hydroxy-11la-
methyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-
5a-{[3,4,5-trihydroxy-6-
CC(=0)OC1CC2(0)C3CCC4(OC50C(CO)C( (hydroxymethyl)oxan-2-
Q104976174 | O)C(O)C50)C=CCCC4(C=0)C3CCC2(C)C1c ylloxy}- 0.1 89
1lccc(=0)ocl 1H,2H,3H,3bH,4H,5H,8H,9
H,9bH,10H,11H-
cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate
[16-acetyloxy-8,14-
COC1C(0)C(OC2CCC3(C)C(C2)C(OC(C)=0 mdgﬁ‘(’);‘;xéfn gﬂ;{’gﬁ;"fg_

0104953045 )CC2(0)C3CCC3(C)C(c4ccc(=0)ocd)C(OC(C trihydroxy-6- " 0.099 2
)=0)CC320)OC(C)C10C10C(CO)C(0O)C(O) hvd thyl)oxan-2-

c10 (hydroxymethy
ylloxyoxan-2-ylJoxy-10,13-
dimethyl-17-(6-oxopyran-3-
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Q104937176

C[C@]12CC[C@H](O[C@ @H]30[C@H](CO)
[C@@H](0)[C@H](O)[C@H]30)C=C1CC|[C
@]1(0)[C@@H]2CC[C@]2(C)[C@H](c3ccc(=
0)oc3)CC[C@]120

5-
[(3S,8S,9R,10R,13R,14R,1
7S)-8,14-dihydroxy-10,13-
dimethyl-3-
[(2R,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-
trinydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy-
2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-

cyclopenta[a]phenanthren-

0.098 91

Q104937175

C[C@@]12CC[C@@H](O[C@@H]30[C@H]

(CO)[C@@H|(O)[C@H](O)[C@H]30)C=C1C

ClC@]1(0)[C@H]2CC[C@]2(C)[C@@H](c3c
cc(=0)oc3)CC[C@]120

17-yl]pyran-2-one
5-

[(3R,8S,9S,10S,13R,14R,1
7R)-8,14-dihydroxy-10,13-
dimethyl-3-
[(2R,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-
trinydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy-
2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-
17-yl]pyran-2-one

0.097 92

Q105161038

C[C@]12CC[C@H]3[C@@H](CC[C@]4(O[C

@@H]50[C@H](CO)[C@@H](O)[C@H](O)

C@H]50)C=CCC[C@]34C(=0)0)[C@@]1(O
)CC[C@@H]2c1lccec(=0)ocl

(5S,8R,9S,10S,13R,14S,17
R)-14-hydroxy-13-methyl-
17-(6-oxopyran-3-yl)-5-
[(2S,3R,4S,5S,6R)-3,4,5-
trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy-
2,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthrene-
10-carboxylic acid

0.094 93

Q105382434

CC(=0)0C[C@]12CC[C@H](0)C=C1CC[C@
@]1(0)C2CC[C@]2(C)[C@@H](c3cce(=0)oc
3)CC[C@]120

[(1r,3ar,3br,7s,9as,11ar)-
3a,3b,7-trihydroxy-11a-
methyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-
1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9b
h,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
9a-yllmethyl acetate

0.078 94

Q105116883

CC10C(0C2C=C3CCC4(0)C(CCC5(C)C(c6
cce(=0)0c6)CCC540)C3(C)CC2)C(0)C(0)C
10

5-{3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
dimethyl-7-[(3,4,5-
trihydroxy-6-methyloxan-2-
yloxy]-
1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9b
h,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl}pyran-2-one

0.057 95

Q105282386

CC10C(0C2C(C)OC(0C3C=CACCC5(0)C(
CCC6(C)C(c7ccc(=0)0c7)CCCH50)CA(C)CC
3)C(0)C20)C(0)C(0)C10

5-[3-[3,4-dihydroxy-6-
methyl-5-(3,4,5-trihydroxy-
6-methyloxan-2-yl)oxyoxan-
2-ylloxy-8,14-dihydroxy-
10,13-dimethyl-

0.056 96
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2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-
17-yllpyran-2-one

Q105193438

CC(=0)0C1CC2(0)C(CCC3(C)C(cccc(=0)o
¢4)CCC320)C2(C)CCC(OC30C(C)C(OC40
C(CO)C(OC50C(CO)C(0)C(0)C50)C(0)C4

0)C(0)C30)CC12

7-[(5-{[3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-{[3,4,5-
trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxy}oxan-2-ylloxy}-3,4-
dihydroxy-6-methyloxan-2-
yl)oxy]-3a,3b-dihydroxy-
9a,11a-dimethyl-1-(6-
oxopyran-3-yl)-
dodecahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate

0.053

97

Q105201430

CC12CCC(0)C=C1CCC1C2CCC2(C)C(c3ce
¢(=0)0c3)CCC120

scillarenin

0.05

98

Q105174840

CC10C(OC2C=C3CCC4C(CCC5(C)C(ceec(
=0)0c6)CCCA450)C3(C)CC2)C(0)C(0)C1O

Proscillaridin

0.05

99

Q105152914

COC1C=C2CCC3C(CC(0)C4(C)C(c5cce(=0)
0c5)CCC340)C2(C)CCl

5-{3a,11-dihydroxy-7-
methoxy-9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl}pyran-2-one

0.049

100

Q104937177

CC12CCC(0C30C(Co)Cc(0)Cc(0)c30o)c=C1
CCC1(0)C2CCC2(C)C(c3cce(=0)oc3)CCC2
10

5-[8,14-dihydroxy-10,13-

dimethyl-3-[3,4,5-
trinydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy-
2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-

17-yl]pyran-2-one

0.048

101

Q105329875

CC12CCC(OC30C(CO)C(0)C(0)C30)C=C1
C(0)CC1(0)C2CCC2(C)C(c3ccc(=0)oc3)CC
C210

5-(3a,3b,5-trihydroxy-
9a,11a-dimethyl-7-{[3,4,5-
trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxy}-
1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9b
h,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-ylpyran-2-one

0.048

102

Q105257344

CC10C(0OC2C=C3CCC4(0)C(CC(O)C5(C)C(
c6ccc(=0)0c6)CCCA50)C3(C)CC2)C(0)C(O)
C10

5-[8,12,14-trihydroxy-10,13-
dimethyl-3-(3,4,5-

trihydroxy-6-methyloxan-2-

yl)oxy-
2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-

cyclopenta[a]phenanthren-

17-yl]pyran-2-one

0.046

103

Q105118545

CC12CCC=CC1(0O)CCC1Cc2CCC2(C)C(c3cc
¢(=0)oc3)CCC120

5-(5,14-dihydroxy-10,13-
dimethyl-
2,6,7,8,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-
17-yl)pyran-2-one

0.046

104
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Bloqueador

il canal hERG

Ranking

Q105289481

CC12CCC(0C30C(CO)C(0)C(0)C30)C=C1
C(0)CC1(0)C2CC(0)C2(C)C(c3cce(=0)oc3)
CCC120

5-[6,8,12,14-tetrahydroxy-
10,13-dimethyl-3-[3,4,5-
trinydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxy-
2,3,6,7,9,11,12,15,16,17-
decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-
17-yl]pyran-2-one

0.042

105

Q105311604

CC(=0)0C1C(0C2C=C3CCCAC(CCC5(C)C(
c6ccc(=0)0c6)CCCA50)C3(C)CC2)OC(C)C(
0C20C(CO)C(0)C(0)C20)C10

2-{[3a-hydroxy-9a,11a-

dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
yh)-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-

cyclopenta[a]phenanthren-

7-ylloxy}-4-hydroxy-6-
methyl-5-{[3,4,5-trihydroxy-
6-(hydroxymethyl)oxan-2-

ylJoxy}oxan-3-yl acetate

0.041

106

Q105370426

CC1OC(OC2C=C3CCCA4C(CC(O)C5(C)C(c6
cce(=0)0c6)CCCA50)C3(C)CC2)C(0)C(0)C
10

Scillipheoside

0.039

107

Q105200007

CC12CCC(0O)C=C1CCC1C2CC(0)C2(C)C(c
3ccc(=0)oc3)CCC120

5-{3a,7,11-trihydroxy-
9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl}pyran-2-one

0.039

108

Q105191794

CC12CCC3C(CCC4C=CCCC43C=0)C1(0)C
CC2clcce(=0)ocl

14-Hydroxy-13-methyl-17-
(6-oxopyran-3-yl)-
1,2,5,6,7,8,9,11,12,15,16,1
7-
dodecahydrocyclopenta[a]p
henanthrene-10-
carbaldehyde

0.038

109

Q105238820

CC(=0)0C1C(0)C(OC2C=C3CCCAC(CCCH(
C)C(c6eee(=0)0c6)CCCA50)C3(C)CC2)0C(
C)C10C10C(CO)C(O)C(O)C10

[3-Hydroxy-2-[[14-hydroxy-
10,13-dimethyl-17-(6-
oxopyran-3-yl)-
1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,1
7-
dodecahydrocyclopentala]p
henanthren-3-ylJoxy]-6-
methyl-5-[3,4,5-trihydroxy-
6-(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxyoxan-4-ylI] acetate

0.036

110

Q105329599

CC12CCC(0C30C(CO)C(0)C(0)C30)C=C1
CCC1C2CC(0)C2(C)C(c3ccc(=0)oc3)CCCL
20

5-[12,14-Dihydroxy-10,13-
dimethyl-3-[3,4,5-
trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy-
1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,1
7-
dodecahydrocyclopentala]p
henanthren-17-yl]pyran-2-
one

0.036

111

Q105187218

CC1C(0C2C(0)C(0)C(0)C(CO)02)C(0)C(O
)C(OC2CCC3(C)C(CCCAC5(0)C(C(CC5)c5e
0c(=0)cc5)(C)CCCA3)=C2)01

5-{7-[(3,4-dihydroxy-6-
methyl-5-{[3,4,5-trihydroxy-
6-(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}oxan-2-yl)oxy]-3a-
hydroxy-9a,11a-dimethyl-

0.036

112
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Universidad
Catdlica
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Cadigo

SMILES

Nombre

1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-

cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl}pyran-2-one

Bloqueador
canal hERG

Ranking

Q104995817

CC10C(0C2C=C3CCCAC(CCC5(C)C(c6eec(
=0)0c6)C(0)CC450)C3(C)CC2)C(0)C(0)CL
o

5-[14,16-Dihydroxy-10,13-
dimethyl-3-(3,4,5-
trihydroxy-6-methyloxan-2-
yl)oxy-
1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,1
7-
dodecahydrocyclopenta[a]p
henanthren-17-yl]pyran-2-
one

0.033

113

Q104938398

CC10C(0C2C=C3CCC4(0)C(CCC5(C)C(c6

cce(=0)0c6)CCC540)C3(C)CC2)C(0)C(0)C

10C10C(CO)C(OC20C(CO)C(O)C(0)C20)
C(0)C10

5-{7-[(5-{[3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-{[3,4,5-
trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxy}oxan-2-ylloxy}-3,4-
dihydroxy-6-methyloxan-2-
yl)oxy]-3a,3b-dihydroxy-
9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9b
h,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl}pyran-2-one

0.033

114

Q105156646

CC12CCC(OC30C(CO)C(0)C(0)C30)C=C1
CCC1C2CCC2(C)C(c3cec(=0)0c3)C(0)CCl
20

5-(2,3a-dihydroxy-9a,11a-
dimethyl-7-{[3,4,5-
trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}-

1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-

cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl)pyran-2-one

0.033

115

Q105377991

CC10C(0C2C=C3CCCAC(CC(O)C5(C)C(c6
cce(=0)oc6)CCCA50)C3(C)CC2)C(0)C(0)C
10C10C(CO)C(0)C(0)C10

5-{7-[(3,4-dihydroxy-6-
methyl-5-{[3,4,5-trihydroxy-
6-(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}oxan-2-yl)oxy]-3a,11-
dihydroxy-9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl}pyran-2-one

0.032

116

Q105265250

CC12CCC(OC30C(CO)C(0OC40C(CO)C(0)
C(0)C40)C(0)C30)C=C1CCC1C2CCC2(C)
C(c3cce(=0)oc3)CCC120

5-[3-[3,4-Dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-[3,4,5-
trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxyoxan-2-ylJoxy-14-
hydroxy-10,13-dimethyl-
1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,1
7-
dodecahydrocyclopenta[a]p
henanthren-17-yl]pyran-2-
one

0.031

117

Q105273124

CC10C(0C2C=C3CCCA4C(CCC5(C)C(cbeee(

=0)0c6)CCCA450)C3(C)CC2)C(0)C(0)C10C

10C(CO)C(OC20C(CO)C(0)C(0)C20)C(O)
c10

glucoscillaren A

0.028

118
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Bloqueador

SMILES canal hERG Ranking
CC12CCC3C(CCC4=CC(OC50C(CO)C(O)C( | 3-(Hexopyranosyloxy)-14-
Q82984855 | 0)C50)CCC43C=0)C1(0)CCC2clccc(=0)oc hydroxy-19-oxobufa-
1 4,20,22-trienolide
[14-Hydroxy-10,13-
dimethyl-17-(6-oxopyran-3-
CC(=0)0C1CC2(0)C3CCCA=CC(0CE0C(C) | Y3 (34 SArihydioxy-6-
Q105289057 | C(O)C(O)C50)CCCA(C)CICCCA(CICICLOEE | 4 o' p 28011 i)é)fgyl-m 0.024 120
(=O)oc1 T T
dodecahydrocyclopentala]p
henanthren-16-yl] acetate
5-[9,12,14-trihydroxy-10,13-
dimethyl-3-(3,4,5-
CC10C(0C2C=C3CCCAC(O)(CC(O)CS(C)C | MM Emaivioxan-2-
Q105005672 | c6ecc(=0)oc6)CCC450)C3(C)CCC(0)C(0) | 5 36 7.811.12 15,16,17- 0.024 121
C10
decahydro-1H-
cyclopenta[a]phenanthren-
17-yllpyran-2-one
5-{7-[(5-{[3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-{[3,4,5-
trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
CC10OC(0OC2C=C3Cccc4c(cceh(C)C(cbeec( | ylloxyloxan-2-ylloxy}-3,4-
=0)0c6)C(0)CC450)C3(C)CC2)C(0)C(O)CL | dihydroxy-6-methyloxan-2-
Q105034624 | 1 5C(CO)C(OC20C(CO)C(0)C(0)C20)C( | yloxyl-2,3a-dihydroxy- 0.023 122
0)C10 9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl}pyran-2-one
CC(=0)OC1CC2(0)C(CCC3(C)C(caccc(=0)o
Q105156629 | c4)CCC320)C2(C)CCC(OC30C(CO)C(0)C( Red squill glycoside 0.02 123
0)C30)C=C12
3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
C(=0)0C1CC2(0)C(CCC3(C)C(eacee(=O)oc | V) T35 trihydroxy-6-
Q105032309 | 4)CCC320)C2(C)CCC(OC3OC(CIC(O)CO) | 41, opr 3h ap b 71, %%Xg]r;gb 0.019 124
C30)C=C12 I bahial:
h,10h,11h-
cyclopentaa]phenanthren-
5-yl acetate
7-[(5-{[3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-{[3,4,5-
trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
CC(=0)0C1CC2(0)C3CCCA4=CC(OC50C(C) c}fﬂ%i’c}f)’(’;agégt?&fg)}(;“z
Q105375026 C(OCB0C(COIC(OCTOC(COIC(0)C(0)CT0) yl)oxy]-3a-hydroxy-9a,11a- 0.017 125
C(0)C60)C(0)C50)CCcr4(Cc)c3ceez(c)cl di ’ ’
— imethyl-1-(6-oxopyran-3-
clccc(=0)ocl yi)-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8n,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate
[3-[3,4-Dihydroxy-6-
CC(=0)OC1CC2(0)C3CCC4=CC(OC50C(C | (hydroxymethyl)-5-[3,4,5-
Q105347720 | 0)C(OC60C(CO)C(0)C(0)C60)C(0)C50)C trinydroxy-6- 0.017 126
CC4(C)C3CCC2(C)Clcicec(=0)ocl (hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxyoxan-2-ylJoxy-14-
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Universidad
Catdlica
de Cuenca

Carrera de Bioquimica y Farmacia

Cadigo

SMILES

Nombre

hydroxy-10,13-dimethyl-17-
(6-oxopyran-3-yl)-
1,2,3,6,7,8,9,11,12,15,16,1
7-
dodecahydrocyclopenta[a]p
henanthren-16-yl] acetate

Bloqueador

canal hERG Fetldig

Q105287002

[C@@]2(C)CC[C@H](0)C=C12

(1r,3ar,3bs,5r,7s,9ar,9br,11
r,11as)-3a,3b,7,11-
tetrahydroxy-9a,11a-
dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
yl)-
1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9b
h,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate

0.017 127

Q105248979

CC1C(0)C(OC2C(0)C(0)C(0)C(CO)02)C(O
)C(O[C@H]2CC[C@@]3(C)C(CCIC@HI4[C
@]5(0)[C@]([C@H](CC5)c5coc(=0)cc5)(C)C
C[C@@H]43)=C2)01

5-
[(dr,3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar
)-7-[(3,5-dihydroxy-6-
methyl-4-{[3,4,5-trihydroxy-
6-(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxy}oxan-2-yl)oxy]-3a-
hydroxy-9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yllpyran-2-one

0.016 128

Q27117135

CC(O[C@H]1C2[C@@](CC[C@@H](C=2)0)
(CC@H]2CC[C@]3([C@@](O)([C@]2(0)C1
)CC[C@@H]3clcoc(=0)ccl)C)=0

Scillirosidin

0.016 129

Q27117429

C[C@]12CC[C@H](O)C=ClCC[C@@H]1[C
@@H]2CC[C@]2(C)[C@@H](c3ccc(=0)oc3)
CC[C@@]210

Scillarenin

0.016 130

Q105289056

CC(=0)O[C@@H]1C[C@]2(O)[C@@H]3CC
C4=C[C@@H](O[C@@H]50[C@@H](C)[C
@H](O)[C@@H](O)[C@H]50)CC[C@@]4(C)
[C@H]3CC[C@]2(C)[C@H]1clcec(=0)ocl

(1r,2r,3as,3br,7s,9as,9bs,1
1ar)-3a-hydroxy-9a,11a-
dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
yD-7-{[(2r,3r,4r,5r,6s)-3,4,5-
trihydroxy-6-methyloxan-2-
ylJoxy}-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopentaa]phenanthren-
2-yl acetate

0.015 131

Q104932821

CC12C3CCC4(C(0)(C3(0)ccei=cc(ocic(
0)C(0)C(OC3C(0)C(O)C(O)C(CO)O3)C(CO)
01)CC2 )CCC4clcoc(=0)ccl)C

5-(7-{[3,4-dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-{[3,4,5-
trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}oxan-2-yljoxy}-3a,3b-
dihydroxy-9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9b

h,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl)pyran-2-one

0.015 132

Q105350962

CC(=0)OC1CC2(0)C3CCC4=CC(OC50C(C
0)C(0)C(0)C50)CCC4(C)C3CCC2(C)Clclc
cc(=0)ocl

(1r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,1
lar)-3a-hydroxy-9a,11a-
dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
yl)-7-{[(2r,3r,4s,5s,61)-3,4,5-
trinydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxy}-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9

0.015 133
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Cadigo

SMILES

Nombre

h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate

Bloqueador

canal hERG Fetldig

Q105200005

C[C@]12[C@@H](O)C[C@H|3[C@@H](CC
C4=C[C@@H](O)CC[C@@]43C)[C@@]1(O)
CC[C@@H]2c1ccc(=0)ocl

5-
[(2r,3as,3br,7r,9ar,9bs,11s,
1las)-3a,7,11-trihydroxy-
9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopentala]phenanthren-
1-yl]pyran-2-one

0.014 134

Q104913420

CC(=0)0[C@@H]1C[C@]2(O)[C@H](CC[C
@]3(C)[C@@H](c4cce(=0)ocd)CC[C@]230)[
C@@]2(C)CC[C@H](O[C@@H]30[C@H](C
O)[C@@H](O)[C@HI(O)[C@HI30)C[C@H]1

2

(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9
br,11ar)-3a,3b-dihydroxy-
9a,11a-dimethyl-1-(6-
oxopyran-3-yl)-7-
{[(2r,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-
trinydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxy}-dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate

0.014 135

Q105161040

CC12CCC3C(CCC4(0C50C(Co)C(O)C(0)C
50)C=CCCC34C(=0)0)C1(0)CCC2clccc(=
O)ocl

3a-hydroxy-11a-methyl-1-
(6-oxopyran-3-yl)-5a-
{[3,4,5-trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,8h,9h,9
bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthrene-
9a-carboxylic acid

0.014 136

Q105111794

CC(=0)O[C@H]1C[C@]2(O)[C@]3(O)CCC4

=C[C@@H](O[C@@H]50[C@H](CO)[C@@

HI(O)IC@H](O)IC@HI50)CCIC@]4(C)[C@H]
3CC[C@]2(C)[C@H]1lclccc(=0)ocl

(1r,2s,3ar,3bs,7s,9ar,9br,11
ar)-3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
y)-7-{[(2r,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-
trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}-
1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9b
h,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate

0.013 137

Q105369004

CO[C@@H]1[C@@H](OC[C@@H]20[C@H](
CO)[C@@H](0)[C@H](O)[C@H]20)[C@H](
C)O[C@@H](O[C@H]2CC[C@@]3(C)[C@H]
(C2)[C@H](OC(C)=O)C[C@]2(O)[C@@H]3C
[C@@H](0)[C@]3(C)[C@@H](c4ccc(=O)oca
)CC[C@]230)[C@H]10

(1r,3ar,3bs,5r,5as,7s,9as,9
br,11r,11as)-3a,3b,11-
trihydroxy-7-
{[(2r,3s,4s,5s,6s)-3-
hydroxy-4-methoxy-6-
methyl-5-{[(2s,3r,4s,5s,6r)-
3,4,5-trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}oxan-2-yljoxy}-
9a,11a-dimethyl-1-(6-
oxopyran-3-yl)-
dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate

0.013 138

Q105350961

CC(=0)OC1CC2(0)C3CCC4=CC(OC50C(C
0)C(0)C(0)C50)CCC4(C)C3CCC2(C)C1clc
cc(=0)ocl

3a-hydroxy-9a,11a-
dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
yl)-7-{[3,4,5-trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}-

0.013 139
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Universidad
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Cadigo

SMILES

Nombre

1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate

Bloqueador

canal hERG Fetldig

Q105168901

CC10C(0C2CCC3(C)C(CCCAC3C(0)CC3(C
)C(c5ccc(=0)0c5)CCCA30)C2)C(0)C(0)CLO

5-{3a,10-dihydroxy-9a,11a-
dimethyl-7-[(3,4,5-
trihydroxy-6-methyloxan-2-
yloxy]-
tetradecahydrocyclopentaa
Jphenanthren-1-yl}pyran-2-
one

0.013 140

Q105111795

CC(=0)OC1CC2(0)C(C)(CCC3C4(C)CCCc(o
C50C(CO)C(0)C(0)C50)C=C4CCC320)C1
clccc(=0)ocl

3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
y)-7-{[3,4,5-trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}-
1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9b
h,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
2-yl acetate

0.012 141

Q105034623

CIC@@H]10[C@@H](O[C@@H]2C=C3CC[

C@@HJ4[C@H](CC[C@]5(C)[C@@H](cbece

(=0)ocE)[C@@H](O)C[C@]450)[C@@]3(C)

CC2)[C@H](0)[C@H](O)[C@H]10[C@@H]1

O[C@H](CO)[C@@H](O[C@@H]20[C@H](

CO)[C@@H](O)[C@H](Q)[C@H]20)[C@H(
O)[C@H]10

5-
[(1r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,1
lar)-7-{[(2r,3r,4s,5r,6S)-5-
{[(2s,3r,4r,5s,6r)-3,4-
dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-
{[(2s,3r,4s,5s,6r1)-3,4,5-
trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}oxan-2-yljoxy}-3,4-
dihydroxy-6-methyloxan-2-
yl]oxy}-2,3a-dihydroxy-
9a,11a-dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yllpyran-2-one

0.012 142

Q105347719

CC(=0O)O[C@H]1C[C@]2(O)[C@@H]3CCC4

=C[C@@H](O[C@@H]50[C@H](CO)[C@@

H](O[C@@H]60[C@H](CO)[C@@H](O)[C@

H](O)[C@H]60)[C@H](O)[C@H]50)CC[C@]

4(C)[C@H]3CC[C@]2(C)[C@H]1clccec(=0)o
cl

(1r,2s,3as,3br,7s,9ar,9bs,1
lar)-7-{[(2r,3r,4r,5s,6r)-3,4-
dihydroxy-6-
(hydroxymethyl)-5-
{[(2s,3r,4s,5s,6r1)-3,4,5-
trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}oxan-2-yljoxy}-3a-
hydroxy-9a,11a-dimethyl-1-
(6-oxopyran-3-yl)-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopentaa]phenanthren-
2-yl acetate

0.012 143

Q104913419

CC(=0)0C1CC2(0)C(CCC3(C)C(cccc(=0)o
¢4)CCC320)C2(C)CCC(OC30C(CO)C(0)C(
0)C30)CC12

3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
dimethyl-1-(6-oxopyran-3-
yh)-7-{[3,4,5-trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylloxy}-dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate

0.011 144
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Q105329422

CC12CCC(0C30C(CO)C(0)C(0)C30)C=C1
CCC1C2CCC2(C)C(c3ccc(=0)oc3)CCC120

5-(3a-hydroxy-9a,11a-
dimethyl-7-{[3,4,5-
trinydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
yloxy}-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yl)pyran-2-one

0.011

145

Q105191795

C[C@]12CC[C@H]3[C@@H](CC[C@@H]4C
=CCC[C@@]34C=0O)[C@@]1(O)CC[C@@H]
2clccc(=0)ocl

(1r,3as,3br,5ar,9as,9bs,11a
r)-3a-hydroxy-11a-methyl-
1-(6-oxopyran-3-yl)-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,5ah,8h,
9h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthrene-
9a-carbaldehyde

0.01

146

LTS0202416

C[C@]12CC[C@H](O)C=ClCC[C@@H]1[C
@@H]2CC[C@]2(C)C(c3ccec(=0)oc3)CC[C@
1120

5-
[(3as,3br,7s,9ar,9bs,11ar)-
3a,7-dihydroxy-9a,11a-
dimethyl-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthren-
1-yllpyran-2-one

0.009

147

Q76085539

C[C@]12CC[C@H](O[C@@H]30[C@H](CO)

[C@@H](0)[C@H](O)[C@H]30)C=C1CC[C

@]J1(O)[C@@H]2CC[C@]2(C)[C@@H](c3cc
c(=0)oc3)CC[C@]120

[(dr,3ar,3bs,7s,9ar,9br,11ar
)-3a,3b-dihydroxy-9a,11a-
dimethyl-7-
{[(2r,3r,4s,5s,6r)-3,4,5-
trihydroxy-6-
(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxy}-
1h,2h,3h,4h,5h,7h,8h,9h,9b
h,10h,11h-
cyclopentaa]phenanthren-
1-yllpyran-2-one

0.007

148

Q105203736

COC1C(0)C(C)OC(OC2CCC3(C)C(C2)C(OC
(C)=0)CC2(0)C3CCC3(C)C(cacce(=0)ocd)C
CC320)C10

7-[(3,5-dihydroxy-4-
methoxy-6-methyloxan-2-
yl)oxy]-3a,3b-dihydroxy-
9a,11a-dimethyl-1-(6-
oxopyran-3-yl)-
dodecahydro-1h-
cyclopenta[a]phenanthren-
5-yl acetate

0.006

149

Q105263005

CC12C(0)CC3C(CCC4=CC(0OC50C(CO)C(
0)C(0)C50)CCC43C=0)C1(0)CCC2clcce(=
O)ocl

3a,11-dihydroxy-11a-
methyl-1-(6-oxopyran-3-yl)-

7-{[3,4,5-trihydroxy-6-

(hydroxymethyl)oxan-2-
ylJoxy}-
1h,2h,3h,3bh,4h,5h,7h,8h,9
h,9bh,10h,11h-
cyclopenta[a]phenanthrene-
9a-carbaldehyde

0.005

150

Q105299312

OC[C@H]10[C@H](O[C@]2(CO[C@]3(CO[C
@]4(CO)O[C@H](CO)[C@@H](O)[C@@H]4
O)O[C@H](CO)[C@@H](O)[C@@H]30)O[C
@H](CO[C@]3(CO)O[C@H](CO)[C@@H](O)
[C@@H]30)[C@@H](O)[C@@H]20)[C@H](
O)[C@@H]|(O)[C@@H]10

(2r,3r,4s,5s,6r)-2-
{[(2s,3s,4s,5r)-5-
({[(2r,3s,4s,5r)-3,4-
dihydroxy-2,5-
bis(hydroxymethyl)oxolan-
2-ylloxy}methyl)-2-
({[@r,3s,4s,51)-2-

0.005

151
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({[(2r,3s,4s,5r)-3,4-
dihydroxy-2,5-
bis(hydroxymethyl)oxolan-
2-ylloxy}methyl)-3,4-
dihydroxy-5-
(hydroxymethyl)oxolan-2-
ylloxy}methyl)-3,4-
dihydroxyoxolan-2-ylJoxy}-
6-(hydroxymethyl)oxane-
3,4,5-triol
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