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Resumen  
En los proyectos desarrollados en el marco del Verano Lasallista de Investigación 2025 en el 
área de diseño y síntesis de moléculas bioactivas, se diseñaron diversas estructuras y se 
evaluó su potencial farmacológico utilizando acoplamiento molecular y herramientas 
quimioinformáticas. Asimismo, se exploró el uso de esta aproximación para evaluar 
moléculas con otras aplicaciones en campo de los aditivos alimentarios y de las ciencias 
ambientales. Varias de las moléculas fueron sintetizadas y su evaluación biológica está en 
curso en estos momentos.  
Introducción  
El diseño de moléculas bioactivas asistido por computadora se ha consolidado como una 
herramienta esencial en la investigación farmacológica moderna. Esta estrategia permite 
acelerar el descubrimiento de compuestos con potencial terapéutico mediante la 
integración de modelos computacionales, simulaciones moleculares y análisis estructurales, 
reduciendo significativamente los costos y tiempos de desarrollo [1]. Aunque típicamente se 
ha empleado en el ámbito de la Química Farmacéutica, se ha usado también para el 
desarrollo de otras moléculas con aplicaciones en el área de alimentos y de las ciencias 
ambientales[2]. En los proyectos realizados durante el Verano Lasallista de Investigación 
2025, en el campo del diseño y síntesis de moléculas bioactivas, se empleó esta estrategia 
para diseñar compuestos con distintas aplicaciones: un grupo de compuestos como 
anticancerígenos en colaboración con el Instituto Mexicano del Seguro Social; otro más 
como inhibidores de la formación de biopelículas microbianas con potencial aplicación en 
farmacología y en ciencias ambientales en conjunto con la Facultad de Ciencias Químicas y 
un tercer grupo de moléculas como auxiliares en la prevención del deterioro cognitivo en 
colaboración con el Departamento de Medicina y Salud. Un cuarto proyecto buscó las 
propiedades estructurales que caracterizan a compuestos edulcorantes con vistas al diseño 
de este tipo de aditivos. 
 
Metodología  
En todos los proyectos se partió de una estructura base a la cual se le realizaron 
modificaciones estructurales para generar una quimioteca virtual que fue evaluada por 
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acoplamiento molecular (docking) y herramientas quimioinformáticas utilizando 
condiciones y metodologías previamente publicadas y validadas [3]. Se seleccionaron los 
compuestos que tenían un perfil farmacológico in silico más favorable para ser sintetizados. 
La preparación de las moléculas más prometedoras empleó materias primas disponibles en 
el laboratorio y se caracterizaron preliminarmente utilizando espectroscopia IR y RMN. 
 
Resultados  
En todos los proyectos se identificaron aspectos estructurales relevantes para la bioactividad 
de las moléculas planteadas, a partir del análisis de los complejos ligando-receptor como el 
mostrado en la Figura 1. A pesar de lo limitado del tiempo de la estancia, en los cuatro 
proyectos se tuvieron avances significativos los cuales se describen en la Tabla 1.  
 

 
Tabla 1. Avances de los proyectos planteados en la 
Estancia 

Proyecto Avances principales 

Anticancerígenos Se sintetizaron cuatro de los 
compuestos proyectados 

Inhibidores de 
biopelícula 
microbiana 

Se sintetizaron cuatro de los 
compuestos proyectados 

Auxiliares en la 
prevención del 

deterioro cognitivo 

Se sintetizaron dos de los 
compuestos y uno fue 

evaluado in vivo 
Diseño de 

edulcorantes 
Se identificaron interacciones 
clave entre los edulcorantes y 

los receptores TAS1R 
Figura 1. Ejemplo de diagrama ligando-receptor [LR] que 
se genera en los estudios computacionales 

 

 
Conclusiones 
En los proyectos planteados a realizarse en esta estancia de investigación se obtuvieron 
avances significativos en la etapa de diseño, evaluación in silico y la síntesis de los 
compuestos proyectados. En curso se encuentra la comprobación de sus efectos biológicos 
a través de la red de colaboradores de nuestro grupo de trabajo. 
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