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Se invita a la comunidad universitaria a participar de la videoconferencia de la defensa publica virtual
de la Tesis de DOCTORADO EN CIENCIAS CON MENCION EN QUiIVIICA, del M.Sc. Jests
Antonio Alvarado Huayhuaz, a realizarse el dia jueves 26 de diciembre de 2024, a las 09h00.

TITULO DE LA TESIS:

“USO DE HERRAMIENTAS IN SILICO PARA EL ESTUDIO DEL EFECTO CABALLO DE
TROYA COMO ESTRATEGIA CONTRA LA RESISTENCIA A LOS ANTIBIOTICOS”

ASESORA

Dra. ANA CECILIA VALDERRAMA NEGRON
Docente Principal de 1a Facultad de Ciencias
UNIVERSIDAD NACIONAL DE INENIERIA

RESUMEN

El uso de sideroforos, o quelantes de hierro producidos por microorganismos, viene siendo explorado
como una via de administracion de farmacos contra bacterias con resistencia a los antimicrobianos
(AMR) debido a su potencial efecto de Caballo de Troya (THA). Esta estrategia, consiste en el uso de
proteinas receptoras especificas para sidero6foros para la internalizacion de metales toxicos a través de
complejos metal-sideroforo, sin embargo, si bien los experimentos in vitro demuestran la efectividad
del efecto, no es completamente conocido el mecanismo molecular. En este trabajo se proponen
metodologias para el estudio de THA mediante el uso de herramientas in silico, como, por ejemplo:
mecanica cuantica, docking molecular, dinamica molecular (DM) e inteligencia artificial. Se identifico
un reconocimiento molecular analogo en el receptor de hierro-DFO, tanto en estructura como en energia,
principalmente en el complejo Ga-DFO. Desarrollamos bases de datos para el reconocimiento de
patrones moleculares en el acoplamiento de hierro-sideroforos, asi, se elaboraron modelos de
inteligencia artificial para la prediccion de propiedades de los sideroforos. Mediante aprendizaje no
supervisado identificamos que no hay influencia de la estereoisomeria en el reconocimiento molecular.
Finalmente, a través de estudios fuera de la proteina receptora, verificamos que el derivado de DFO con
cafeina (DFCAF) tiene la capacidad de permear un modelo de membrana celular, por estudios con
simulaciones de DM, y ademas de incrementar la actividad antibacteriana en biofilmes de Acinetobacter
baumannii AMR, mediante estudios in vitro. Los resultados presentados en esta tesis permitiran mejorar
el diseno de farmacos basados en la estrategia THA.
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La Escuela de Posgrado UNI le esta invitando a una reunion de Zoom programada.

Tema: SUSTENTACION DE TESIS

FECHA: 26 de diciembre 2024

HORA: 09h00 Lima

Join Zoom Meeting

https://us02web.zoom.us/j/81582441444?pwd=njCKOgYfbSuuc4 LFD0x4IrEnKIPYGx.1

ID de reunion: 815 8244 1444
Codigo de acceso: 723985
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