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QUIMICA MEDICINAL

Disefio Asistido por Computadora y Sintesis de Farmacos

Lineas de Investigacion

» Sintesis organica de compuestos con actividad biol6gica.

* Busqueda de nuevas moléculas lider por exploracion virtual de bibliotecas de compuestos

* Relaciones cuantitativas estructura-actividad para la optimizacién de moléculas con actividad
biolégica

* Modelado molecular de complejos ligando-enzima y ligando-receptor membranal.

* Modelado de mecanismos de reaccién enzimaticas y mecanismos de accion de farmacos.

Formacioén de recursos humanos:

Nivel En proceso Terminada
Licenciatura 0 3
Maestria 1 6
Doctorado 4 1
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ACOSTA BUITRON 19/01/2023 unido con ligandos selectos para el disefio de nuevos
IVONNE . LT
farmacos antiepilépticos.
) Estudio computacional de la interaccion de
ECHAVARRIA 2/12/2021 tetrahidrocannavibarina (THCV) con blancos
PONCE RAMON moleculares involucrados en obesidad: receptores a
adiponectina y neuropéptido Y
MARTINEZ Disefio asistido por computadora de nuevos antivirales
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Modelado molecular y sintesis de compuestos
EN PROCESO heterociclicos como activadores alostéricos de la
Tirosinasa para el tratamiento de vitiligo

PADILLA ALVAREZ
MARIA FERNANDA

HERNANDEZ Optimizacién por modelado molecular y obtencién de
CASTRO 31/01/2024 carboxamidas como posibles inhibidores de la proteina
STEPHANIE MRP4
Disefio, sintesis y caracterizacién de moléculas con
EII_\S(RDA A\I/\IAI\ERE AS 29/09/2023 potencial farmacolégico antagonista a los receptores
CXCR3 y CXCR6 como tratamiento para vitiligo
HERNANDEZ Estudio computacional del canal de calcio dependiente

11/08/2023 del voltaje de tipo T (CACNA 1G) y su interaccion con
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anticonvulsivos

ALVAREZ Sintesis y evaluacion anticonvulsiva en modelos in vitro
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de pirrolidinas analogas a levetiracetam y brivaracetam
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ALEGRIA S . L -
GONZALEZ CESAR | 24/01/2020 E_valuam_on,ln_snlco de !a interaccién del pann_abldlol con
LUIS dianas bioldgicas relacionadas con la epilepsia
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) Estudio computacional de blancos moleculares
AGUILERA DURAN 28/07/2021 relevantes en Vitiligio: activacion de los receptores
GIOVANNY CXCR3 y CXCR6, y modulacion alostérica de la enzima

Tirosinasa
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e Sistema Nacional de Investigadores Nivel Candidato 2017-2019, Nivel | 2020-2022. CONACYT.
México

e Profesor de tiempo completo con Perfil Deseable PRODEP 2019-2022. SEP. México

e Mencién Honorifica en Concurso Nacional de Carteles Estudiantiles por el trabajo titulado "Sintesis y
evaluacion biolégica de derivados de acido ursélico”, cartel presentado en el 54° Congreso Mexicano
de Quimica celebrado en la ciudad de Puebla, Pue. del 29 de septiembre al 3 de octubre de 2019, y
cuyos autores son Raymundo Castro Infante, Antonio Romo Mancillas, Giovanny Aguilera Duran,
Daniela Ramirez Balderas y Samantha Pacheco Hernandez.

e 3erlugar en Concurso de Carteles de Investigacion por el trabajo titulado “Acoplamiento molecular y
sintesis de ésteres aromaticos del acido ursolico”, cartel presentado en el 7° Congreso Nacional de
Ciencias Quimico Biologicas celebrado en la ciudad de Zacatecas, Zac. Los dias 21 y 22 de octubre
de 2019, y cuyos autores son Samantha Pacheco Hernandez, Giovanny Aguilera Duran, y Antonio
Romo Mancillas.

e lerlugar Nivel licenciatura por la participacion de cartel con titulo "Andlisis computacional de
moléculas anticonvulsivas afines a la proteina de vesiculas sinapticas 2A (SV2A)" en el 6° Encuentro
Anual de Estudiantes: Investigacion e Innovacion en la DCNE, los dias 23-25 de octubre de 2019.

e ler lugar Nivel Doctorado por la participacion de presentacion oral con titulo "Disefio asistido por
computadora de moléculas afines a la proteina de vesiculas sinapticas 2A (SV2A)" en el 6°
Encuentro Anual de Estudiantes: Investigacion e Innovacion en la DCNE, los dias 23-25 de octubre
de 2019.

e ler lugar Nivel doctorado por la participacion de presentacion de cartel con titulo "Estudio
computacional de blancos moleculares en vitiligo" en el V Simposio "Tendencias actuales en la
busqueda y desarrollo de farmacos" presentado en Ciudad Universitaria, CDMX el 21 de junio de
20109.



