El Estetoscopio del Siglo XXI

Traduciendo la quimica organica plana a impacto clinico tridimensional.
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El Problema: Formulas Planas La Solucion: Geometria Tridimensional

Las formulas planas en papel son utiles para la El cuerpo humano opera en tres dimensiones.
comunicacion técnica, pero no explican como una Entender la geometria, el volumen y las cargas de
molécula cura, se absorbe o causa toxicidad en el __ un farmaco es esencial para predecir su exito clinico.

paciente.
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Cartografia Molecular: El Mapamundi de los Farmacos

Al igual que un mapamundi aplana un globo terraqueo, estas formulas simplifican la realidad tridimensional para su

estudio.
Féormula Empirica Férmula Molecular Férmula Estructural H (o)
* Nivel de Detalle: * Nivel de Detalle: * Nivel de Detalle: c’(
Proporcién basica. Inventario total. Conectividad Gnmpleta N \* - ““--c"" " H
* Aplicacion: Matematicas * Aplicacion: Monografias e | * Aplicacion: Dibujo de ﬁ |
quimicas. informes (masa absoluta). cada enlace. c 6
xc'f *bcf
/ \ I
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Formula Empirica Formula Molecular Formula Condensada
* Nivel de Detalle: Proporcion basica. * Nivel de Detalle: Taquigrafia estructural.

* Aplicacion: Matematicas quimicas. * Aplicacion: Lectura visual rapida clinica.

C13H1g02  C43H150; (CH5),CHCH,C¢H,CH(CH,)COOH

Proporcion irreducible Inventario exacto

& NotebookLM



El Salto a la Tercera Dimension

Mol* (Visor Macromolecular)

JSmol (Visor 3D)

JSME (Editor 2D)
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El Plano Arquitectonico. El Motor Dinamico. El Estandar de Oro Clinico.
Dibuja y modifica estructuras en Renderiza el plano 2D a una Explora estructuras bioloégicas
una superficie plana. molécula real. Permite rotar, medir gigantescas y simula el encaje de
La forma clasica del vademecum. angulos y calcular volumenes. farmacos en tiempo real.
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Modelos de Representacion: El Lente Clinico

: B & __ B
Modelo de Esqueleto (Alambres)
» Qué llustra: El esqueleto de carbono central (ej. anillo aromatico
benceno). Omite nucleos atomicos.
» Utilidad: Identificacion rapida de la arquitectura base del farmaco.
. J
r : "
Modelo de Varillas y Esferas
» Qué llustra: Atomos y enlaces con igual protagonismo en el espacio.
» Utilidad: Estudio de angulos de enlace, flexibilidad espacial y
ramificaciones laterales.
L = ! __ J
r | _ .
Superficie de van der Waals (VDW)
» Qué llustra: El volumen real y macizo de la nube electronica. Oculta
los enlaces internos.
» Utilidad: Critico para evaluar el encaje milimétrico en receptores
celulares.
L 4
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Farmacodinamia Geométrica: La Llave y la Cerradura

b

2. La Cerradura: La cavidad
Ibuprofeno representa su silueta 3. El Encaje: La molécula entra tridimensional de la enzima

1. La Llave: El modelo VDW del

L AR

=
i El Blogqueo del Dolor |

Al acoplarse fisicamente, el farmaco bloquea a las moléculas precursoras, impidiendo la
Lpruduccic’m de prostaglandinas. Una minima alteracion del volumen anula el efecto terapéutico.
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Minimizacion de Energia: En Busca de la Estabilidad

Algoritmo MMFF94
(Calculo Computacional)

State A: Posicion Aleatoria/ State B: Conformacion Activa
Alta Tension | / Estabilidad
' 3 b 4
= S LY ——

Las moléculas en el torrente sanguineo no son estaticas. El simulador calcula la
conformacion espacial tridimensional mas probable y biologicamente activa que el
farmaco adoptara dentro del paciente.
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Potencial Electrostatico: El Magnetismo del Farmaco

¢Como sabe el farmaco dénde pegarse sin tener 0jos? A través de densidades de electrones.

Zona Roja e

Alta densidad de electrones
(Carga Parcial Negativa).
Usualmente atomos de oxigeno.

® Zona Roja

Alta densidad de electrones

(Carga Parcial Negativa).

Usualmente atomos de
oxigeno.

\ 4
® Zona Azul

Baja densidad de electrones
(Carga Parcial Positiva).

La Adhesion Celular
Estas cargas permiten que el analgesico forme enlaces de hidrogeno o fuerzas electrostadaticas

| con los residuos de aminoacidos de la proteina receptora, pegandose eléctricamente a su objetivo. 4
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El Filtro de Quiralidad: Cuestion de Vida o Muerte

: : . El caso de la Talidomida: un isémero curaba, mientras su
En el ibuprofeno, solo la forma espacial (S) encaja |

fect t | t ul A Bl ol imagen especular causaba graves malformaciones.
- PN EMEIISC RS i b A et & L El carbono quiral dicta el destino clinico.
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Clasificacion Quimica y ADME: Atravesando el Cuerpo

4°

.-~ ElEscudo Lipofilico

.. ||‘Z{J f’,“\'m,mm i”“ H | Los carbonos y sus ramificaciones lipofilicas facilitan

Vm! 1 VW] que la molécula cruce membranas celulares y la barrera

hematoencefalica (Absorcion y Distribucion).

El Ancla Hidrofilica

Los dadores y aceptores de puentes de hidrogeno
determinan la solubilidad del farmaco en el plasma
sanguineo y su correcta eliminacion renal (Metabolismo
y Excrecion).
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Anatomia de una Prescripcion: Sintesis Molecular

Farmacocinética:
El Radical R

Gobierna el ADME.

Proporciona la
solubilidad en
grasas necesaria
para atravesar
membranas, viajar
en la sangre unido a
albuminay llegar

al sitio inflamado.
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El Pasaporte Bioldgico

El Bisturi Quimico

Farmacodinamia:
El Grupo Funcional

La ojiva terapeutica.

Interactua y forma
un puente de
hidrogeno critico
con el aminoacido
Arginina 120,
blogueando
fisicamente las
enzimas COX.

/4

‘ Un farmaco no es una sola herramienta; es un vehiculo de transporte acoplado a un mecanismo de accion preciso. \
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El Futuro de la Practica: Farmacologia Computacional

b

Los modelos fisicos de plastico
entrenaron nuestra intuicion
espacial. Hoy, el estandar de oro
ocurre en los procesadores.

Las supercomputadoras simulan
el acoplamiento molecular
= | (molecular docking) de nuevos
= farmacos humanos a nivel
muevos farmacos humanos a

| nivel atémico en tiempo real.
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Al prescribir, no mires las formulas como dibujos abstractos. Son las llaves quimicas
microscopicas que regulan la vida y curan la enfermedad.
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