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RESUMEN

Las enzimas son macromoléculas de origen biol6égico que
actian como catalizadores de las reacciones quimicas
responsables de la funcionalidad de los seres vivos. Asi, las
enzimas intervienen en diferentes procesos bioldgicos, tales
como la digestion de alimentos, la transmision de impulsos
nerviosos, la fecundacion, entre otros. Por otro lado, las
enzimas pueden ejercer su poder catalitico atn por fuera de
los organismo vivos (i.e. se pueden aislar y utilizar en un medio
de reaccion diferente al del organismo del que provienen). Una
caracteristica importante de las reacciones enzimaticas es
que pueden ocurrir bajo condiciones de reaccion suave (e.g.
temperatura y pH moderados), lo que ha hecho a las enzimas
atractivas para el desarrollo de procesos biotecnolégicos
amigables con el medio ambiente. De hecho, las enzimas
han logrado constituirse hoy dia como catalizadores valiosos
en sintesis organica (e.g. en la sintesis de farmacos), ya que
ademas son altamente selectivas y disminuyen el riesgo de
obtener productos de reaccion indeseados'.

Por todo lo anterior, las enzimas son el objeto de estudio
de numerosas investigaciones a nivel mundial. Las
investigaciones con enzimas abarcan desde los experimentos
hasta los estudios /n sifico. La ventaja de estos ultimos es
que brindan informacién a nivel molecular a la cual no es
posible acceder experimentalmente. El estudio /in silico (o
modelado molecular) de una reaccidon enzimatica permite

comprender claramente cuales son las bases moleculares
res ponsables de las propiedades cataliticas (especificidad,
selectividad, estabilidad, etc) que puede exhibir una enzima
al catalizar una reaccion determinada?®. Obtener este tipo
de informacion resulta bastante atil en diferentes campos
de investigacion, como por ejemplo, en el disefio racional de
farmacos, insecticidas, enzimas (mutantes), entre otros*5€.

El modelado molecular de reacciones enzimaticas es un
campo que ha sido muy poco explorado en Colombia pero
que ha ganado gran atencion en los ultimos afios?3.
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