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Introduccion Lineas de investigacion

Caracterizacion quimioinformatica del
espacio quimico epigenético

El Disefio de Farmacos Asistido por Computadora Educacion y Difusion
(DiFAC) forma parte de un esfuerzo multidisciplinario
gue tiene como objetivo mejorar la eficiencia en el
diseno, optimizacion y seleccion de compuestos con
actividad biologica [1].

A la fecha, métodos computacionales han
contribuido al analisis eficiente de datos, al filtrado
de colecciones de compuestos para seleccionar
moléculas para evaluacion experimental, en Ia

generacion de hipotesis para ayudar a entender el

Objetivos: Contribuir en la formacion académica de
alumnos de la Facultad de Quimica y fomentar el
interés por el manejo de técnicas computacionales
dirigidas al desarrollo de farmacos, todo esto
mediante la elaboracion de:
 Un manual tedrico practico
de quimioinformatica

 Literatura de difusion en

Objetivo: Mostrar el espacio quimico de dianas
epigenéticas de relevancia actual (DNMTs, HDACs y
BRDs). Se busca comparar este espacio para elucidar
posibles  relaciones estructura-actividad que
permitan disefar poli-farmacos, sondas epigenéticas
o reposicionar farmacos aprobados.
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Los métodos de computo hacen aportaciones
constantes a proyectos de investigacion para analizar
datos en forma eficiente y plantear hipotesis valiosas

Senosiain. ®,

Laboratorios

MAYO

terapéuticos, asi como el analisis quimioinformatico

de bases de datos moleculares. Significancia:

* Los mecanismos epigenéticos son independientes
al ADN; no obstante se pueden heredar.

e Los bromodominios (BRDs) estan asociados a rutas
metabdlicas y padecimientos como Alzheimer,
Diabetes Mellitus y cancer. Por lo que |Ia
identificacion de inhibidores de BRDs puede

mejorar el conocimiento preciso de su funcion.

Lineas de investigacion

Estudios estructura-actividad hacia
multiples dianas biologicas

Objetivos: Estudiar la selectividad en familias de

proteinas (ej. fosfodiesterasas) y la actividad de
ligandos hacia diferentes mutantes (ej. mutantes de
transcriptasa reversa del VIH).

Técnicas S QE;
computacionales:

Estudio dy@
proteoquimiomeétrico o
(derivado de QSAR) ,

B
£
NH
OH 9
S-N
HO

Significancia: \
Los estudios estructura actividad hacia multiples
dianas bioldgicas pueden utilizarse para modelos de
polifarmacologia, lo que permite el diseno de
farmacos mas seguros, con menos efectos
secundarios y mas efectivos.

Analisis quimioinformatico de
metabolitos de hongos y péptidos

Objetivo:

* Evidenciar el espacio quimico de metabolitos de
hongos y de péptidos.

* Enriquecer librerias comerciales empleadas para
screening.

Técnicas =

computacionales:

* Mineria de datos

* Analisis de
componentes
principales (PCA)

* Visualizacion del
espacio quimico

* Fingerprints Ps3

* Quimionformatica

Significancia: La complejidad y diversidad estructural
de metabolitos de hongos y péptidos podria permitir
encontrar nuevos compuestos que abarquen areas
no estudiadas del espacio quimico e identificar
compuestos con estructuras diversas para usos
terapéuticos.
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Quimioinformatica en quimica de
alimentos

Objetivos:

e |dentificar compuestos contenidos en alimentos
con potencial actividad bioldgica

e Elaboracion, organizacion y mineria de bases de
datos de moléculas utilizadas en la industria de
alimentos.
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* Fingerprints

e Quimionformatica

. S

Natural and food
compound database

Adenine-mimetic M Nicotinamide-mimetic

compounds compounds

Significancia:

Muchos de los compuestos quimicos aprobados por
la industria alimentaria para la producciéon y/o
conservacion de alimentos han mostrado ser
seguros para el consumo humano, esto representa
una ventaja en la busqueda de nuevos compuestos
con actividad bioldgica.

que guian el disefio de nuevos farmacos. Se espera
que los métodos in silico aumenten el numero y
calidad de beneficios que aportan al diseno de
farmacos.
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