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Caracterización de la interacción de la enzima histidina descarboxilasa con su inhibidor EGCG. 
 La enzima L-histidina descarboxilasa (HDC) es responsable de la síntesis de histamina a partir del aminoácido histidina. La       
histamina es un mediador de procesos in�amatorios y alérgicos, y el desarrollo de compuestos antihistamínicos es un importante 
campo de investigación farmacológica. La epigalocatequina-3-galato (EGCG), una catequina muy abundante en el té verde, que 
ha demostrado ejercer diversas funciones como antiin�amarorio, antitumoral y antiangiogénico, es capaz de inhibir la actividad 
HDC, proporcionando un mecanismo para modular la producción de histamina. El mecanismo de inhibición se estudió in silico 
mediante técnicas de acoplamiento molecular (docking) y dinámica molecular. Estos estudios demostraron que el EGCG es capaz 
de interactuar con varios residuos claves para la actividad enzimática situados en el centro activo, así como de bloquear 
físicamente el canal de acceso al sitio de unión del sustrato. En la imagen se observa la estructura tridimensional de la HDC en 
interacción con el compuesto EGCG situado en el centro activo. Cada uno de los monómeros idénticos que conforman la enzima 
activa se han representado en color azul, mostrando el monómero B con transparencia para permitir observar al compuesto 
inhibidor (en verde) situado en el bolsillo catalítico. !
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