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Texte

Contexte :
Le traitement systémique des cancers comprend, la chimiothérapie[1], le traitement anti-hormonal et lummuno-thérapie. Ces thérapies peuvent
étre prescrites seules ou associées. Plusieurs traitements ant- hormonaux systémiques sont proposés pour la prise en charge du cancers du sein .

L'action de ces molécules dépendent de la sur-expression de leurs récepteurs au niveau des composantes infiltrantes et du statut hormonale des
patientes[2,3] . :

Objectifs :
comparer les affinités des analogues avec leurs récepteurs.

Matériel et méthodes :

Dans notre étude nous avons opté pour un docking moléculaire de trois types de molécules, utilisées dans la prise en charge du cancer du sein, et
leurs analogues structuraux (Anti Estrogéne, anti-aromatases et ant-androgenes). Les logiciels utilisés sont UCSH chimera, AutoDock Vina, les
bases de données : PDB et PUBChem. Nous avons calculé les scores (kcal/mol et les RSMD (A°).

Résultats :

Pour les anti-Oestrogene : Tamoxiféene (-7.1 kcal/mol, 0.751 A°), Endoxifene (-7.7 kcal/mol, 0.371 A°), Tormifene (-7.0 kcal/mol, 1.133 A°),
Raloxiféne (-8.7 kcal/mol, 1.102 A°®).

Pour les anti-aromatases : Letrozol (-6.4 kcal/mol, 1.355 A®), AnastrozolL (-5.9 kcal/mol, 1.635 A°)

Pour anti-androgénes : Bicalutamide (-6.8 kcal/mol), Flutamide (-7.2 kcal/mol, 2.277 A°), Nilutamide (-6.8 kcal/mol, 1.877 A°).



Discussion :

Raloxifene a une meilleure affinité avec les récepteurs oestrogéniques que ses autres analogues.

Letrozol a une affinité meilleure que I'anastrazol avec les aromatases. L'affinité de Flutamide avec les récepteurs androgéniques et supérieure a ses
analogues étudiés

Conclusion

La prescription de ses molécules dépende du phénotype moléculaire de la tumeur et du statut hormonal des patientes. Dans notre étude nous
avons tenté in silico de comparer entre les différentes molécules utilisées dans le cancer du sein et leurs analogues structuraux en vue de
sélectionner les plus efficaces selon les cas en vue d'un traitement personnalisé.
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