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Introduccion Resultados

.Qué podran aprender en cada capitulo?

La ‘quimioinformatica’ es una herramienta que surge de la combinaciéon de

recursos informaticos y los datos quimicos y se emplea en el manejo, e Realizar busquedas de informacién en bases de datos usadas con
. . . s sye s . /g . . s ,’ e C 1 frecuencias en la investigacion de farmacos de una forma sencilla y eficiente.
visualizacion y analisis sistematico de informacion quimica [1]. Esta = ap- | o , . |
g Construir bases de datos e identificar moléculas que puedan interferir en
disciplina puede aplicarse a diferentes areas de estudio, sin embargo, es en célculos computacionales

la Quimica Farmacéutica donde se la asocia con frecuencia, ya que es de

gran ayuda en el descubrimiento, disefio y desarrollo de compuestos Gl s difareies G e ceseiioes melEalbmes v &
L. N ] ., o . Obtener perfiles de las bases de datos generadas mediante
Con el objetivo de fortalecer la ensenanza y difusiéon de los conceptos y métodos de visualizacién.

métodos fundamentales en quimioinformatica, se elaboré un manual
tedorico-practico, que incluye ejercicios con enfoques actuales para
fomentar el interés de los alumnos de la licenciatura Quimica Farmacéutico
Biologica hacia esta disciplina.

JUStlflcaC|On Identificar los requisitos en cuanto a la presentacion del ligando y
cap_ 4 de la diana biologica establecidos por diferentes herramientas para

realizar acoplamiento molecular.

Llevar a cabo la optimizacion de la actividad biologica de
Cap_ 3 compuestos activos y la identificacién sistemdtica de acantilados
de actividad (en inglés, activity cliffs)

et
La ensefianza de las bases tedricas de la quimioinformatica aplicada a la I
Quimica Farmaceéutica es escasa y en ocasiones temas de relevancia quedan T Conocer diferentes bases de datos con informacién relacionada a la
. . . I toxicologia de sustancias quimicas.

fuera de los contenidos de cursos actuales de licenciatura. Esto se debe en Cap. 5 o o ! - o |

. .. . . e er_1t1f1car compuestos con bajo riesgo toxicologico vy _selecc1onar
parte a la cantidad limitada de libros de texto especializados en esta area y BT candidatos para la optimizacién y desarrollo de firmacos potenciales.
a que la literatura en espanol sobre quimionformatica es aun mas L
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restringida.

La implementacion de métodos quimioinformaticos en Quimica
Farmacéutica es de suma importancia para sentar las bases del diseno
racional de nuevos farmacos.

Manual disponible en: www.difacquim.com/educacion

Conclusiones

La quimioinformatica es una disciplina cientifica que ha surgido en
| respuesta a la necesidad de manejar, clasificar e interpretar en forma
L Mo Mk r

eficiente informacion quimica, una de sus grandes aplicaciones ha sido en

w;ﬁ:\; et 3 Manual de 3 . . .
s B Quimioinformética el desarrollo de farmacos, ya que permite el manejo de grandes cantidades
de datos y la prediccion de |la actividad biologica.
oAl La ensefanza de esta disciplina a estudiantes cuya orientacion es la
. | Quimica Farmacéutica puede contribuir a fomentar el interés hacia las
| ﬁ b" & técnicas computacionales empleadas en el disefio y desarrollo de nuevos
SR .~ farmacos. También puede ayudar a priorizar y racionalizar los costos del
S g desarrollo de diversos farmacos.
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