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El seminario esta organizado en tres partes principales. Primero se hara una breve
introduccion a las actividades realizadas en el grupo de Disefio de Farmacos Asistido por
Computadora en la Facultad de Quimica - DIFACQUIM ( ). En la
segunda parte, después de mencionar la relacion que hay entre quimioinformética con
modelado molecular, se abordaran conceptos basicos de similitud molecular y relaciones
estructura-actividad con un enfoque en meétodos de panoramas de actividad. Aqui se
enfatizara en la importancia de los acantilados de actividad (activity cliffs). En la tercera
parte se discutird la aplicacion de estos conceptos al estudio de inhibidores de DNA
metiltransferasas, una de las principales dianas epigenéticas. Parte de los resultados que

se discutirdn en el seminario estan publicados en RSC Advances (2016) 5:6388263895.
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