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Resumen

En este seminario presentaré un recorrido actual del descubrimiento de
antibiéticos guiado por bioinformética, integrando IA/ML, genédmica y métodos
biofisicos. A partir del genoma de patdégenos inferimos caracteristicas
contextuales, estructurales y quimicas que permiten priorizar blancos
terapéuticos y vincularlos con candidatos moleculares mediante cribado
virtual. Una vez seleccionados los compuestos, avanzamos con validacién
experimental en ensayos in vitro y modelos in vivo. Para habilitar este flujo,
desarrollamos herramientas propias para asignar compuestos a bolsillos de
unién, ejecutar dinamica molecular y docking con sesgos fisico-quimicos
realistas. Ademas, mostraré una aplicacién completa a tuberculosis.



