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Formacion

Formacion académica
CONCLUIDA
DOCTORADO

Doutorado em Quimica - FisicoQuimica (1999 - 2003)

Universidade Federal de Sao Carlos, Brasil

Titulo de la disertacién/tesis/defensa: Simulacdo Computacional: formacao de complexos proteina-
ligante aplicadaao estudo das flavoenzimas glutationa redutasee tripanotiona redutase,
importantes em doencas parasitarias.

Tutor/es: Julio Zukerman-Schpector

Obtencion del titulo: 2003

Financiacion:

Fundacdo de Amparo a Pesquisa do Estado de Sdo Paulo, Brasil

Palabras Clave: docking Modelado Molecular Tripanosoma cruzi nitrofuranos naftoquinonas
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atdomica, Molecular y Quimica / Modelado
Molecular

MAESTRIA

Maestria en Quimica (UDELAR-PEDECIBA) (1996 - 1999)

Universidad de la Republica - Facultad de Quimica, Uruguay

Titulo de la disertacion/tesis/defensa: Aplicaciones del modelado v la simulacion dindmica
molecular en sistemas biomoleculares. Estudio de propiedades estructurales e implicancias
biolégicas: EgDf1 de Echinococcus granulosus y CreA de Aspegillus nidulans.

Tutor/es: Margot Paulino

Obtencion del titulo: 1999

Palabras Clave: Dinamica Molecular Echinococcus granulosus Aspegillus nidulans Proteinas ADN
Factores de transcripcion

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atdomica, Molecular y Quimica / Dindmica
Molecular y Modelado

ESPECIALIZACION/PERFECCIONAMIENTO

(2007 - 2010)

Universidad Estadual Paulista, Brasil
Titulo de la disertaciéon/tesis/defensa: ESTUDOS ESTRUTURAIS, DE DOCKING E DE DINAMICA
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MOLECULAR APLICADOS A INIBICAO ENZIMATICA DE CISTEINO PROTEASES POR
ORGANOCALCOGENICOS.

Tutor/es: Responsable: Mauricio Angel Vega Teijido

Obtencion del titulo: 2010

Palabras Clave: docking telurio catepsina B cisteino proteasas artritis cancer

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / Modelado
Molecular

(2003 - 2006)

Universidade Federal de Sao Carlos, Brasil

Titulo de la disertacién/tesis/defensa: COMPOSTOS ORGANOTELURICOS: ESTUDOS
CRISTALOGRAFICOS, ANALISE CONFORMACIONAL E MODELAGEM MOLECULAR DAS
SUAS INTERACOES COM CISTEINO-PROTEASES.

Tutor/es: Supervisor: Julio Zukerman-Schpector

Obtencion del titulo: 2006

Palabras Clave: docking telurio catepsina B cisteino proteasas artritis cancer

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / Modelado
Molecular y docking

GRADO

Quimica Farmacéutica (1993 - 1998)

Universidad de la Republica - Facultad de Quimica, Uruguay

Titulo de la disertacién/tesis/defensa:

Obtencion del titulo:

Palabras Clave: Quimica Farmacéutica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Quimica Organica/ Nucleo Bésico de Facultad
de Quimica

PREGRADO

Bachiller en Quimica (1988 - 1996)

Universidad de la Republica - Facultad de Quimica, Uruguay

Titulo de la disertacion/tesis/defensa:

Obtencion del titulo: 1996

Palabras Clave: Quimica Farmacéutica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Quimica Organica/ Nucleo Basico de Facultad
de Quimica

Formacion complementaria
CONCLUIDA
CURSOS DE CORTA DURACION

El Aprendizaje en la Educacién Superior (01/2013 - 01/2013)

Sector Educacién Superior/Privado / Universidad ORT Uruguay / Universidad ORT Uruguay -
Instituto de Educacién, Uruguay

Palabras Clave: Pedagogia Universitaria

Areas de conocimiento:

Ciencias Sociales / Ciencias de la Educacion / Educacién General / Tecnologia educativa

La planificacion en la tarea docente (01/2012 - 01/2012)

Sector Educacion Superior/Privado / Universidad ORT Uruguay / Universidad ORT Uruguay -
Instituto de Educacién, Uruguay

Palabras Clave: Pedagogia Universitaria

Areas de conocimiento:

Ciencias Sociales / Ciencias de la Educacion / Educacion General / Tecnologia educativa



La evaluacién de los aprendizajes en la universidad (01/2012 - 01/2012)

Sector Educacion Superior/Privado / Universidad ORT Uruguay / Universidad ORT Uruguay -
Instituto de Educacion, Uruguay

Palabras Clave: Pedagogia Universitaria

Areas de conocimiento:

Ciencias Sociales / Ciencias de |la Educacion / Educacion General / Tecnologia educativa

La tecnologia educativa en la educacién superior (01/2011-01/2011)

Sector Educacién Superior/Privado / Universidad ORT Uruguay / Universidad ORT Uruguay -
Instituto de Educacién, Uruguay

Palabras Clave: tecnologia educativa

Areas de conocimiento:

Ciencias Sociales / Ciencias de la Educacion / Educacién General / Tecnologia educativa

Computational Modelling and Simulations of Biological Systems. Theoretical ans Practical Course and
Workshop (01/2010 - 01/2010)

Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Cientifico-Tecnolégicas / Institut
Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo, Uruguay

49 horas

Palabras Clave: Modelado Molecular

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atdmica, Molecular y Quimica / Métodos
Tedricos de Modelado Molecular

Carpe Diem: curso de pedagogia en cursos en linea. (01/2010 - 01/2010)

Sector Educacion Superior/Privado / Universidad ORT Uruguay / Universidad ORT Uruguay -
Instituto de Educacién, Uruguay

6 horas

Palabras Clave: clases en linea

Areas de conocimiento:

Ciencias Sociales / Ciencias de la Educacion / Educacion General / Clases en linea

Quimica Quantica: A Solucio Ideal para os Problemas Reais (01/2003 - 01/2003)

, Uruguay
10 horas

Funcionales de Densidad Electrénica - QUITEL 2002 (01/2002 - 01/2002)

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
10 horas

Drug Design Structure Based and Computational Approaches (01/2001 - 01/2001)

, Uruguay
10 horas

Analise Multivariadas de Dados de Quimica (01/2001 - 01/2001)

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Federal de Sao Carlos, Brasil
42 horas

Introducdo a Quimica Supramolecular (01/2000 - 01/2000)

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidade Federal de S&o Carlos, Brasil
10 horas

Bases Moleculares, Bioquimicas e Inmunolégicas de la Interaccién hospedero-parasito (01/1997 -
01/1997)

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
60 horas

Idiomas

Espafiol

Entiende muy bien /Habla muy bien/ Lee muy bien/ Escribe muy bien



Portugués

Entiende muy bien /Habla muy bien/ Lee muy bien/ Escribe muy bien

Inglés

Entiende bien/ Hablabien/ Lee muy bien/ Escribe bien

Areas de actuacion

CIENCIAS NATURALES Y EXACTAS

Ciencias Quimicas /Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros, Electroquimica /Modelado Molecular
de Biomoléculas y Ligantes

CIENCIAS NATURALES Y EXACTAS

Ciencias Bioldgicas /Biofisica /Biofisica Estructural

CIENCIAS NATURALES Y EXACTAS

Ciencias Fisicas /Fisica Atdmica, Molecular y Quimica /Quimica Cuantica aplicada al Modelado
Molecular

Actuacion profesional

SECTOR EDUCACION SUPERIOR/PUBLICO - UNIVERSIDAD DE LA REPUBLICA - URUGUAY

Facultad de Quimica/ CCBG/DETEMA
VINCULOS CON LA INSTITUCION

Funcionario/Empleado (07/2014 - ala fecha)

Investigador y Docente 35 horas semanales

Cargo de Prof. Ajunto 30hs/sem con Extension a 35hs/sem asociado a la investigaciény dictado del
curso de Célculo Numérico y Computacion, Fisicoquimica Molecular Bésicay Principios de
Fisicogquimica Molecular aplicados a sistemas bioldgicos. Profesor Efectivo desde febrero 2020y en
vias de alcanzar la Dedicacion Total.

Escalafon: Docente

Grado: Grado 3

Cargo: Efectivo

Colaborador (08/2013 - 03/2021)

Educ. a Distancia Maest. Bioinfor/PEDECIBA 4 horas semanales

Participacion como colaborador con la Lic. Ivana NUfez en el proyecto ganador del llamado para
implementar la modalidad semi-presencial y a distancia de todos los cursos de la Maestria en
Bioinformatica/PEDECIBA. Actualmente cumplo el rol de gestor de apoyo en la plataforma de
Facultad de Quimica donde estéan localizados estos cursos.

Escalafon: Docente

Grado: Grado 3

Cargo: Interino

Funcionario/Empleado (06/2011 - 06/2014)

Investigador y Docente 20 horas semanales

El cargo docente Profesor Adjunto (Esc. G, Grado 3, 20 hs. sem.) estd asociado a trabajos de
investigacion cientifica en el Computational Chemistry and Biology Gruop- DETEMA. Tiene una
extension horaria a 30hs semanales con fondos de la Maestria en Bioinformatica/PEDECIBA.
Escalafon: Docente

Grado: Grado 3

Cargo: Interino

Profesor visitante (07/2010 - 05/2011)

Profesor Asociado 20 horas semanales
Este vinculo es una primera etapa de relacionamiento con la institucién en que estamos tramitando
nuestro retorno al pais para continuar desarrollando nuestra carrera cientifica como participante



activo en el desarrolloy la ensefianza de la ciencia en Uruguay.
Escalafon: Docente

Grado: Grado 3

Cargo: Honorario

ACTIVIDADES

LINEAS DE INVESTIGACION

Estudio computacional, comparacion experimental y prospectiva de colorantes tipo BODIPY
conteniendo calcégenos (S, Se, Te). (07/2017 - alafecha)

Este proyecto forma parte de una nueva linea de investigacién que hemos iniciado a instancias del
proyecto de doctorado del Ing. Gabriel Estévez. Actualmente la estudiante de la carrera de
Quimico, opcion Materiales, Lucia Suarez ha estado participando en su entrenamientoy en el
desarrollo de actividades de investigacién dentro de este proyecto. El 17 de octubre préximo sera
presentado por dicha estudiante un E-poster resumiendo algunos estudios de esta linea de
investigacion. Es una linea que requerira de bastante tiempo de estudio y calculos por lo que
tenemos la idea de transformarlo en un proyecto mas amplio y de largo alcance en el tiempo.
Fundamental

4 horas semanales , Coordinador o Responsable

Equipo: Mauricio Angel VEGA TEIJIDO

Modelado Molecular y estudios tedrico-computacionales de inhibicién de cisteina proteasas por
compuestos formadores de puentes disulfuro (07/2010 - ala fecha)

El objetivo de este proyecto es la realizacion de un trabajo tedrico-computacional integrado
aplicado al modelado molecular y estudio tedrico de los complejos de la catepsina B con inhibidores
formadores de puente disulfuro, lo que debe derivar en la propuesta de nuevos compuestos
potencialmente activos. Para que os objetivos propuestos sean alcanzados, serd necesario un
modelado adecuado de los ligandos y el estudio detallado de su estructura molecular y propiedades
fisicas y quimicas. Estas informaciones son fundamentales para tener una vision mas amplia del
mecanismo de inhibicion y complementar asi el analisis de los resultados de docking. En la
construcciony estudio de los complexos con la catepsina B, serén utilizadas todas las informaciones
fisicas, quimicas e bioquimicas que dispongamos, de forma a garantizar resultados realisticos que
sustenten las proyecciones futuras. Eventualmente, sistemas moleculares reducidos derivados dos
complexos de inhibicidn y sistemas polimoleculares que incluyan a interaccion quimica de interés,
podran ser estudiados en detalle utilizando para esta etapa un nivel cuantico de la teoria aplicada.
De forma geral, se pretende realizar un abordaje computacional multiple que permita estudiar este
tipo de complejos, asi como, lograr un mayor entendimiento de los fendmenos relacionados con la
inhibicién de las cisteina proteasas, y por lo tanto, obtener informaciones que derivenen la
optimizacién estructural de inhibidores de la catepsina B.

20 horas semanales

CCBG, DETEMA, Facultad de Quimica, Coordinador o Responsable

Equipo: VEGA-TEIJIDO, MA

Palabras clave: docking Modelado Molecular catepsina B

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / Métodos
Tedricos de Modelado Molecular

Modelado, simulacion molecular de complejos y estudios quimico cuanticos del mecanismo de accion
de enzimas de los fitopatégenos, Xanthomonas spp: Metionina sulféxido reductasa B (MsrB) y cysteina
proteasas (CysP). (03/2014 - alafecha)

Las metionina-sulféxido reductasas (Msr) son una familia de enzimas que reducen metionina
sulfoxido (Met-SQ), libre o en cadenas proteicas. Estas Ultimas pueden ser producto del estrés
oxidativo o formar parte de mecanismos de sefalizacién intracelular (Kim and Gladyshev, PLoS
Biology, 2005. 3(12): 1-10.). La reduccion de Met-SO, es considerada una importante via de
reparacion proteica que ofrece proteccién contra el estrés oxidativo, retarda el envejecimientoy en
algunos casos funciona como etapa de sefnalizacion intracelular (Weissbach et al. Biochimica et
Biophysica Acta - Proteins and Proteomics, 2005. 1703(2):203-212). Este tipo de enzimas también
han sido descritas en organismos patégenos, en particular existen enzimas del tipo MsrB en
bacterias como Neisseria meningitidis (patdgeno en humanos) y Xanthomonas campestris
(fitopatdgeno), cuyas diferencias estructurales han sido blanco de un reciente estudio
cristalogréfico (Ranaivoson et al., J. Mol. Biol. 2009. 394: 8393). Se ha reportado recientemente
(del Campo et al., FEMS Microbiol Lett. 2009. 298: 143-148) que por la accion de agentes quimicos
que contienen Cu(2+), los cuales catalizan la formacion de especies de oxigeno reactivo (ROS), las



Xanthomonas axonopodis pv. citri (la subespecie causante del chancro citrico mas severo) son
capaces de entrar en un estado latente "Viable No Cultivable" (VNC) frente al estrés oxidativo. Este
mecanismo es visto como una estrategia de supervivencia, y una vez dadas las condiciones
favorables, estas bacterias pueden retomar su crecimiento, manteniendo su virulencia. Este
proyecto se propone estudiar desde varios abordajes tedrico-computacionales el mecanismo de
funcionamiento de la MsrB presente en la especie Xanthomonas. La MsrB de este especia se
diferencia de otras por una alta flexibilidad y grandes cambios conformacionales a largo de las
etapas de su funcién catalitica (Ranaivoson et al., J. Mol. Biol. 2009. 394: 8393). En particular,
pretendemos estudiar el sistema molecular de MsrB de Xanthomonas con sus posibles sustratos y
posibles inhibidores mediante métodos de docking y DM. En paralelo, mediante métodos quimico-
cuénticos nos proponemos estudiar los detalles de los cambios quimico-electrdnicos del mecanismo
de catdlisis desde su inicio en la preactivacién de la Cys117 a la forma tiolato hasta su forma
sulfénico, una vez que el ligando fue reducido de metionina sulfoxido a metionina. Adicionalmente,
esta linea de investigacion incluye la generacion de modelos de cisteina proteasas (CysP) de
Xanthomonas spp y de sus complejos de inhibicidn. Las cisteina proteasas son una amplia familia de
proteasas, bien conocidas por estar relacionadas a todos los procesos de degradacién de proteinas.
En mamiferos y humanos han sido relacionadas a enfermedades de degradacion tisular, en
patdgenos (virus y bacterias) han sido relacionadas a los procesos de invasién de los hospederos. La
conjuncion de los datos obtenidos con el abordaje quimico-cuéntico sobre los modelos obtenidos en
la simulacion dindmica nos permitird un sinergismo entre ambos para construir y estudiar
adecuadamente dichos complejos moleculares. Simular correctamente requiere una evaluacion
detallada del estado de protonacion, de los enlaces quimicos y de la solvatacién, al mismo tiempo
requiere de un desarrollo metodoldgico que asiente las bases de estudios posteriores.

Mixta

20 horas semanales

CCBG, DETEMA, Facultad de Quimica, Coordinador o Responsable

Equipo: VENTURA O.N., KIENINGER M.

Palabras clave: docking Dindmica Molecular Xanthomonas campestris

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Computacional

La quimica de los compuestos con calcogenos (S, Se, Te) en la atmdsfera y el medio ambiente (03/2018 -
alafecha)

La tematica de investigacion involucra estudios computacionales de las reacciones de compuestos y
especies radicales de calcdgenos (S, Se, Te) con otras especies presentes en la atmosfera, el aguay
el medio ambiente en general.

Fundamental

8 horas semanales, Coordinador o Responsable

Equipo: VEGA-TEIJIDO MA

Palabras clave: Selenio Telurio atmdsfera medio ambiente radicales

Nanotransductores en procesos celulares de sefiales redox efectuados por especies reactivas de
oxigeno (07/2014 - 03/2022)

Oxido-reduccion de residuos con azufre vy selenio en proteinas, inhibidores y biomiméticos
involucrados en los procesos de regulacion redox.

20 horas semanales

CCBG, DETEMA, Facultad de Quimica, Integrante del equipo

Equipo: OSCAR N.VENTURA , MARTINA KIENINGER, K. IRVING, RAUL E. CACHAU , ALINE
KATZ , FIORENTINABOTTINELLI, EDUARDO BERMUDEZ

Palabras clave: teltrio Quimica Cudntica redox selenio peroxidasa selenoproteinas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica Computacional

Primeros pasos hacia una comprension molecular de las semejanzas estructurales y diferencias
mecanisticas de las dioxigenasas de escisién de carotenoides del tipo 4 (CCD4) en especies citricas
(03/2013-08/2020)

Este proyecto es llevado adelante junto a la Dra. Paulino. Los trabajos relacionados a carotenoides
son los inscriptos dentro de este proyecto de investigacion. Este proyecto ha rendido una
publicacion en noviembre de 2018y tiene otra en camino. Los trabajos de la Maestria en
Bioinformaética de Jorge Cantero pertenecen a esta linea de investigacion.

Mixta

4 horas semanales , Integrante del equipo



Equipo: Mauricio Angel VEGATEJIDO , Margot PAULINO, Jorge Cantero
PROYECTOS DE INVESTIGACION Y DESARROLLO

Enfoque termodinamico y cinético de la quimiodiversidad, reacciones y evolucién de la quimica del
selenio y otros calcégenos en la atmésfera y el medio ambiente. (01/2024 - a la fecha)

Proyecto CSIC [+D (2024) La quimiodiversidad de la atmésferay de la tropdsfera en particular, es
una red de reacciones concatenadas mucho mas compleja de lo que a priori puede parecer. Si bien
en al aire como tal, existen especies quimicas gaseosas preponderantes como el O2, N2, vapor de
agua, CO2, nedn, helio, la diversidad de compuestos volatiles provenientes de fuentes geoldgicas
naturales y antropogénicas es enorme. Los compuestos volatiles de calcégenos, excluyendo el
oxigeno, llegan a la atmdsfera a través de fuentes naturales (volcénicas y de otras formas de
emision, incendios, etc.) y fuentes derivadas de la actividad humana, industrial y de la forma de vida
moderna. Si bien la quimica de los compuestos volatiles del azufre ha sido mas ampliamente
estudiada, aunque aun es incompleta, la quimica de los volatiles de otros miembros del grupo,
selenioy telurio, no ha sido tan explorada. En particular, este proyecto se plantea tomar como
elemento pivote al selenio y explorar de forma amplia su evolucién quimica desde sus fuentes
primordiales a sus compuestos mas complejos y que pueden ser formas de acumulacién en contacto
con la biodiversidad. Con esta finalidad nos proponemos utilizar toda nuestra experienciay
experticia en el campo de latermodindmicay la cinética computacional para realizar un mapeo muy
amplio de reacciones ya conocidas experimentalmente, desarrollar metodologiay utilizarlaen la
prediccion de compuestos finales de deposicién o de compuestos inestables que generen nuevas
ramificaciones reactivas de la red. Para esto usaremos estrategias de quimica cuantica (Teoria del
Funcional de la Densidad-DFT, Coupled cluster-CC y otras técnica de correlacion electrénica) y de
andlisis de la densidad electroénica calculada (Quantum Theory of Atoms in Molecules-QTAIM,
Natural Bond Orbitals-NBO) para el estudio termodinamico de los mecanismos moleculares por
sus diversos pathways. Con estos resultados realizaremos la estimacion de los paréametros cinéticos
de lareactividad y la velocidad de reaccién. Estimamos que con la generacién de conocimiento en
este campo se podran estimular iniciativas de andlisis y mediciones de la presencia de estas
especies quimicas en nuestra atmosferay medio ambiente en general y alertar sobre sus influencias
con la biodiversidad, aguas, cultivos, etc.

10 horas semanales

DETEMA , Computational Chemistry and Biology Group

Investigacion

Coordinador o Responsable

En Marcha

RRHH formados en el proyecto:

Especializacion: 1

Doctorado:1

Financiacion:

Facultad de Quimica, Uruguay, Apoyo financiero

Equipo: VEGA-TEIJIDO MA (Responsable) , Anabela Martinez , Menéndez F., KATZ, A., VENTURA,
O.N.

Palabras clave: Selenio Quimica atmosférica radicales libres

Desarrollo y Caracterizacion de Agentes de Diagnodstico para Infecciones Ocultas a través de
Imagenologia Molecular (12/2024 - a la fecha)

Proyecto CSIC I+D (2024). Las infecciones oportunistas representan una amenaza significativa
para pacientes con sistemas inmunes debilitados, siendo una causa importante de morbilidad y
mortalidad. Diagnosticar estas infecciones de manera precisay temprana es crucial, ya que los
retrasos pueden tener consecuencias graves. Las imagenes moleculares basadas en cambios
fisiolégicos ofrecen una herramienta valiosa para este propésito, pero la busqueda de
radiofarmacos especificos y sensibles sigue siendo un desafio y esto lleva al problema de
investigacion planteado: ; Es posible desarrollar un radiofarmaco de diagndstico de infecciones
oportunistas ocultas para imagenologia molecular con adecuadas caracteristicas de especificidad y
sensibilidad? El grupo de trabajo integrado por investigadores del Area Radioquimica,
Microbiologia, Quimica Computacional y CUDIM cuenta con experiencia previa en el desarrollo de
potenciales radiofdrmacos para el diagndstico de infecciones. En esta propuesta se busca
desarrollar agentes que cubran las necesidades auin pendientes, enfocada en el disefio de nuevos
radiofédrmacos basados en péptidos antimicrobianos derivados de la flora autdctona como vectores
de reconocimiento de infecciones. En particular, se profundizaré el estudio de los péptidos EcgDf1
y Midfé derivados de las plantas Ceibo y Congorosa respectivamente. Los objetivos generales
incluyen la generacion de una biblioteca de trazadores utilizando estos péptidos derivatizados con
el agente quelante NOTA (4cido 1,4,7-triazaciclononano-1,4,7-triacético) y radiomarcados con



68Ga, 18F y 99mTc para evaluar su capacidad de generar imagenes de calidad diagndstica
empleando radionucleidos emisores de positrones (PET) y emisores gamma puros (SPECT). A
través del modelado computacional se complementaran los enfoques experimentales tradicionales
con informacion de conformaciones posibles y las caracteristicas de estabilidad termodindmicay
cinética de los complejos propuestos y su interaccién con modelos de membranas flingicas. de los
complejos péptido-radionucleido y su interaccion con modelos de membranas de microorganismos.
Los objetivos especificos abarcan desde la optimizacion de las condiciones de marcacién hasta la
caracterizacion del perfil fisicoquimico de los compuestos marcados estudiando la estabilidad en
diferentes medios, la lipofilicidad y la unién a proteinas plasmaticas. Se llevaran a cabo estudios
bioldgicos in vitro para evaluar la capacidad de permanencia en los sitios de unién con cultivos de
microorganismos, asi como estudios in vivo en modelos animales normales y con lesiones inducidas.
Ademas, se buscara establecer, a través de herramientas de modelado computacional, las
caracteristicas de estabilidad termodinadmica y cinética de los complejos propuestos para contribuir
alacreacién de una biblioteca de datos que correlacionen las estructuras quimicas con las
estructuras de membranas de agentes patégenos como C.albicans y A.niger, los cuales tienen gran
incidencia en las infecciones oportunistas y presentan alta unién in vitro a los péptidos propuestos
Se espera que este trabajo conduzca a la caracterizacién completa de las moléculas propuestas, asf
como los estudios de biodistribucion e imagenologia. Complementariamente, se contard con un
estudio completo de las caracteristicas de estabilidad termodinamicay cinética de los complejos
propuestos y su interaccién con modelos de membranas fungicas. A largo plazo, se busca un
impacto positivo tanto en la salud humana como en el dambito econémico, al mejorar las técnicas de
diagnodstico, tratamiento y seguimiento de infecciones oportunistas ocultas.

5 horas semanales

DETEMA, Computational Chemistry and Biology

Investigacion

Integrante del Equipo

EnMarcha

RRHH formados en el proyecto:

Maestria/Magister:1

Doctorado:1

Equipo: VEGA-TEIJIDO MA, Mariella TERAN (Responsable) , JAVIER GIGLIO , CECCHETTO, G., J.
Osorio, Menéndez F., REYES-ABALOS AL

Palabras clave: Radiotrazadores galio infecciones PET Imagenologia

Proyecto de Insercion PEDECIBA/Quimica(12/2012 - ala fecha)

Coordinador Responsable: Mauricio A. Vega Teijido Fuimos seleccionados para recibir apoyo
economico de $U 100.000 para equipamiento e infraestructura de trabajo de investigacion. Con los
fondos fueron adquiridos: a) 2 computadoras con procesadores Intel i7 (8 cores) y 1TB de HD para
desarrollo de investigacion, b) un notebook y cafion proyector para difusion de los trabajos y
docencia, ) software de estudio de la densidad electrénica.

20 horas semanales

DETEMA, Facultad de Quimica, CCBG

Investigacion

Coordinador o Responsable

EnMarcha

Financiacion:

Programa de Desarrollo de las Ciencias Basicas, Uruguay, Apoyo financiero

Equipo: VEGA-TEIJIDO MA

Palabras clave: Quimica Computacional

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Quimica Computacional

Nanotransductores en procesos celulares de seiales redox efectuadas por especies reactivas de
oxigeno (07/2014-01/2024)

En este proyecto se procura obtener informacion detallada de los mecanismos de reaccion de
enzimas involucradas en la transmision de sefiales redox donde el H202 funciona como mensajero
secundario, enzimas todas que funcionan mediante éxido-reduccion de tioles y selenoles o sus
oxidos, investigando no solo las enzimas nati-vas sino mutaciones tedricas (i.e. generadas
computacionalmente) donde las Cys o Sec cataliticas o resolvedoras son mutadas por aminoacidos
estructuralmente similares (incluyndo los ortélogos generados por intercambio de ambos ami-
noacidos y sustituciones por HCys). También, se intenta comprender los mecanismos de inhibicién
de enzimas por compuestos de calcogenos superiores (S, Se, Te) asi como el disefio y
comportamiento de biomiméticos que simulen eficientemente la actividad de las enzimas



estudiadas.

20 horas semanales

CCBG, DETEMA , Facultad de Quimica

Investigacion

Integrante del Equipo

Concluido

RRHH formados en el proyecto:

Pregrado:1

Doctorado:1

Financiacion:

Comisién Sectorial de Investigacion Cientifica, Uruguay, Apoyo financiero

Equipo: OSCAR N. VENTURA (Responsable), MARTINA KIENINGER, K. IRVING, RAULE.
CACHAU, ALINE KATZ, FIORENTINA BOTTINELLI, EDUARDO BERMUDEZ , MAURICIO A.
VEGA-TEIJIDO

Palabras clave: teltrio Quimica Cudntica perdxidos selenio peroxidasa selenoproteinas
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Computacional

Implementacion de Cursos Semi-presenciales de la Maestria en Bioinformatica/PEDECIBA (07/2014 -
03/2020)

Responsables: lvana Nufez y Mauricio A. Vega Teijido Este proyecto fue el ganador del proceso de
seleccion de la coordinacion de la Maestria en Bioinformatica/PEDECIBA para llevar adelante el
desarrolloy laimplementacién de todas las materias de la maestria en un formato semi-presencial
(y en algunos casos totalmente a distancia).

4 horas semanales

Facultad de Quimica, Maestria en Bioinformatica/PEDECIBA

Desarrollo

Integrante del Equipo

Concluido

Financiacion:

Programa de Desarrollo de las Ciencias Basicas, Uruguay, Cooperacion

Equipo: VEGA-TEIJIDO MA, NUNEZ, |. (Responsable)

Palabras clave: Educacién a Distancia

Areas de conocimiento:

Ciencias Sociales / Ciencias de la Educacién / Educacion General / Educacion a Distancia

DOCENCIA

Carreras de Facultad de Quimica (07/2014 - ala fecha)

Grado

Asistente

Asignaturas:

Matematica 06 (Calculo Numérico y Computacién), 4 horas, Practico

Carreras de Facultad de Quimica (07/2014 - a la fecha)

Grado

Responsable

Asignaturas:

Fisicoquimica Molecular Bésica, 4 horas, Tedrico-Préactico

Principios de Fisicoquimica Molecular aplicados a sistemas bioldgicos, 5 horas, Tedrico-Practico

(10/2011-10/2011)

Doctorado

Responsable

Asignaturas:

Meétodos de simulacdo de complexos moleculares em Materiais Biologicos: algoritmos e funcoes de
energia, 8 horas, Tedrico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Quimica Computacional

(11/2010-12/2010)



Doctorado

Responsable

Asignaturas:

Curso de Profundizacién PEDECIBA-Quimica. Modelado de complejos Receptor-Ligando a través
de métodos de docking con Algoritmos Genéticos., 4 horas, Tedrico-Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Computacional

SECTOR EDUCACION SUPERIOR/PRIVADO - UNIVERSIDAD ORT URUGUAY - URUGUAY

Facultad de Ingenieria
VINCULOS CON LA INSTITUCION

Funcionario/Empleado (03/2011 - ala fecha)

Prof.Adj. Fisicoquimica Ingenierfay Liciatura en Biotecnologia 8 horas semanales
Actividades docentes como responsable de los cursos Fisicoquimica Iy [ de ambas titulaciones.

ACTIVIDADES

DOCENCIA

Licenciatura en Biotecnologia (03/2011 - a la fecha)

Grado

Responsable

Asignaturas:

Fisicoquimica I, 4 horas, Teodrico

Fisicoquimica Il, 4 horas, Tedrico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/ Fisicoquimica Bioldgica

SECTOR EXTRANJERO/INTERNACIONAL/ENSENANZA SUPERIOR - BRASIL

VINCULOS CON LA INSTITUCION

Profesor visitante (06/2007 - 05/2010)

Joven Investigador en Centros Emergentes 40 horas semanales / Dedicacién total
Proyecto de Investigacién financiado por FAPESP (Proceso 2006/56078-4).

ACTIVIDADES
PROYECTOS DE INVESTIGACION Y DESARROLLO

Modelagem Molecular e estudos teérico-computacionais da inibicao da catepsina B humana por
ligantes derivados do 1,2,4-tiadiazol e da 2-tiopiridina (11/2008 - 12/2010)

El objetivo de este proyecto es el modelado y estudio de los complejos moleculares de inhibidores
formadores de puentes disulfuro (derivados de tiadiazoles y de 2-tiopiridina) con la cisteino-
proteasa catepsina B. El estudio tedrico-computacional podra ofrecer una mayor comprension del
mecanismo de inhibicion, lo que deberia resultar en informaciones valiosas para la sugerencia 'y
disefo de nuevos compuestos potencialmente mas activos. La importancia de la inhibicion de la
catepsina B esta dada por la relacion que existe entre su sobreactividad y afecciones como a artritis
reumatica, osteoporosis, distrofia muscular e metastasis tumoral. Las metodologias a ser utilizadas
son parte de un estudio tedrico integrado que incluye modelado molecular de la serie de ligandos,
estudios de docking para la construccion y estudio de los complejos y finalmente un estudio
quimico-cuantico de un posible mecanismo de inhibicion de este tipo de compuestos. Proyecto
CNPq 473265/2008-7 con recursos en un total de R$ 12.000.

40 horas semanales

Faculdade de Ciéncias, BioMat, Capus de Bauru

Investigacion

Coordinador o Responsable

En Marcha
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RRHH formados en el proyecto:

Pregrado:2

Financiacion:

Institucién del exterior, Apoyo financiero

Equipo: VEGA-TEIJIDO MA (Responsable), BONTURI C, EL CHAMY MALUF S

Palabras clave: docking Modelado Molecular catepsina B cisteino proteasas tiadiazoles tiopiridinas
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / docking y
Modelado Molecular

Estudos estruturais, de docking e de Dindmica Molecular aplicados a inibicao enzimatica de cisteino-
proteases por organocalcogénios (06/2007 - 05/2010)

Este proyecto apunta a la realizacion, en paralelo, de dos abordajes computacionales que confluyen
en un estudio mas amplio: a) el modelado de los complejos de inhibicion de organocalcégenos con la
cisteino proteasa catepsina B, b) estudios tedricos quimico-cuanticos aplicados a compuestos
organo-calcogenicos (principalmente S, Se y Te) con énfasis en aquellos derivados halogenados. La
linea de investigacion referente a los organocalcdgenos tiene su foco en estudios quimico-cuanticos
buscando una mejor descripcion de las propiedades electrénicas de este tipo de sistemas
moleculares con gran nimero de electrones. El proyecto incluye estudios tedéricos de la densidad
electrénica, los cuales son muy Utiles para caracterizar las interacciones entre los &tomos
(covalentes, idnicas, secundarias, etc). Este tipo de compuestos presenta capacidades especiales de
interaccion tales como interacciones secundarias, hipervalencia o hiperconjugacion; estas
propiedades son de gran interés cientifico por su comportamiento electréonico diferenciado, asf
como por las aplicaciones al modelado de los complexos con la catepsina B, la quimica
supramolecular en geral y por consiguiente, al desarrollo de nuevos materiales. Algunas de las
afecciones que han sido relacionadas con una sobreactividad de la catepsina B, o donde a su
inhibicién seria provechosa son: artritis reumatica, osteoporosis, distrofia muscular e metastasis
tumoral. Los trabajos de modelado de los complexos de organocalcégenos con la catepsina B
tendran estudios de docking, como tema inicial, y un posterior estudio das propiedades dindmicas
da enzima e dos complexos estudiados. En los estudios de docking de los compuestos organicos de
calcdgenos la transferencia de informaciones que puedan surgir de los trabajos de quimica-
cuéantica, dard una vision mas amplia de los eventos que ocurren en la inhibicion de la catepsina B.
Processo FAPESP 06/56078-4. Recursos en un total de U$S 21,240,00 e R$ 56,485,70
(Mat.Perm.+Serv.Terc.+Res.Tec.)

40 horas semanales

Faculdade de Ciéncias, BioMat, Campus de Bauru

Investigacion

Coordinador o Responsable

En Marcha

RRHH formados en el proyecto:

Pregrado:2

Financiacion:

Institucién del exterior, Apoyo financiero

Institucion del exterior, Beca

Equipo: VEGA-TEIJIDO MA (Responsable), BONTURI C, EL CHAMY MALUF S

Palabras clave: docking Modelado Molecular tellrio catepsina B cisteino proteasas ab initio

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atdomica, Molecular y Quimica / docking y
Modelado Molecular

DOCENCIA

(06/2010-06/2010)

Doctorado

Responsable

Asignaturas:

Tépicos em Modelagem Molecular: Aplicagdes com GAUSSIAN e GAMESS., 4 horas, Tedrico-
Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / Métodos
Tedricos de Modelado Molecular

(06/2007 - 12/2009)
Grado
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Responsable

Asignaturas:

Curso de Fisica General con enfoque en temas de interés de las Ciencias Bioldgicas, 4 horas,
Tedrico-Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atdmica, Molecular y Quimica / Fisica
Clasica, Electromagnetismo, Hidrostatica y Radiaciones

(03/2008 - 05/2008 )

Grado

Responsable

Asignaturas:

Fisica Geral para Matematica, 4 horas, Teorico-Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica /
Electromagnetismo

(05/2008 - 05/2008 )

Grado

Asistente

Asignaturas:

Mini-Curso "Bioinformatica" (Resp. Ignez Caracelli; Asist. Mauricio Vega-Teijido) en la XV Semana
da Biologia, FC, UNESP/Bauru /8 hs sem. / Tedrico-Practico, 8 horas, Tedrico-Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica/ Estructura
de Biomoléculas y Modelado Molecular

EXTENSION

Simulagio Molecular: fazendo ciéncia in silico (Seminario de divulgacion docente en el Programa de
Seminarios del Departamento de Fisica, DF, UNESP/Bauru) (11/2008 - 11/2008 )

Faculdade de Ciéncias, UNESP/Bauru, Departamento de Fisica

1 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / Métodos
Tedricos de Modelado Molecular

SECTOR EXTRANJERO/INTERNACIONAL/OTROS - BRASIL

Universidade Federal de Sao Carlos / Departamento de Quimica
VINCULOS CON LA INSTITUCION

Otro (06/2003 - 05/2007)

Posdoctorado 40 horas semanales / Dedicacién total
Con beca FAPESP de Posdoctorado hasta 05/2006 y un afio més como Colaborador honorério.

ACTIVIDADES

PROYECTOS DE INVESTIGACION Y DESARROLLO

Compostos organoteluricos: estudos cristalograficos, analise conformacional e modelagem molecular
das suas interagdes com cisteino-proteases. (06/2003 - 05/2007 )

Titulo: Compostos organotellricos: estudos cristalograficos, analise conformacional e modelagem
molecular das suas interacdes com cisteino-proteases. Processo 02/14194-7. Proyecto realizado
en el Laboratdrio de Cristalografia, Estereodindmica e Modelagem Molecular - LaCrEMM que tuvo
aprobadas dos renovaciones anuales hasta la finalizacion del periodo maximo (05/2006) y un afio
mas de trabajo honorario. Paralelamente tuvimos la aprobacién de un proyecto del Programa
Primeiros Projetos del emprendimiento FAPESP/CNPq, para la compra de equipos
computacionales.

40 horas semanales

Departamento de Quimica, Lab. de Cristalografia, Estereodindmica e Modelagem Molecular -
LaCrEMM

12



Investigacion

Coordinador o Responsable

Concluido

Financiacion:

Institucién del exterior, Apoyo financiero

Institucién del exterior, Beca

Equipo: VEGA-TEIJIDO MA (Responsable)

Palabras clave: docking Modelado Molecular teltrio catepsina B cisteino proteasas ab initio
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / docking y
Modelado Molecular

DOCENCIA

Posgraduacion en Quimica (05/1997 -05/1997)

Especializacion

Asistente

Asignaturas:

Mini-Curso de Modelagem Molecular (2 semanas) Resp. Margot Paulino, Asist. Mauricio Vega-
Teijido., 30 horas, Teodrico-Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / Estructura
de Biomoléculas, Mecanica Molecular, Dinamica Molecular

SECTOR EDUCACION SUPERIOR/PUBLICO - UNIVERSIDAD DE LA REPUBLICA - URUGUAY

Facultad de Quimica
VINCULOS CON LA INSTITUCION

Becario (01/1995 - 12/1998)

Ayudante Grado 1 20 horas semanales

Periodo en que fuimos alumno de Iniciacion Cientifica y Magister bajo la orientacion de la Profa.
Dra. Margot Paulino, Catedra de Quimica Cuantica.

Escalafon: Docente

Grado: Grado 1

Cargo: Interino

ACTIVIDADES
GESTION ACADEMICA

Miembro de la Comision de Magister (01/1997 - 12/1998)

Participacion en cogobierno

Miembro del Claustro de la Facultad de Quimica (representante estudiantil) (01/1998 - 12/1998)
Participacion en cogobierno

CARGA HORARIA

Carga horaria de docencia: 4 horas

Carga horaria de investigacion: 20 horas
Carga horaria de formacion RRHH: 16 horas
Carga horaria de extension: Sin horas

Carga horaria de gestién: Sin horas

Produccion cientifica/tecnolégica

Mauricio A. Vega-Teijido trabaja actualmente en la Facultad de Quimica de la Universidad de la
Republica, como profesor adjunto efectivo junto al Computational Chemistry and Biology Group
(coordinado por el Dr. Oscar N. Ventura) perteneciente al Departamento de Experimentacion y
Teoriade la Estructura de la Materiay sus Aplicaciones-DETEMA. Desde agosto de 2010 es
Investigador Grado 3 de PEDECIBA/Quimica. Retorné a Uruguay luego de 11 afos en San Pablo,

13



Brasil (Doctorado y Post-doctorado) enjulio de 2010y desde entonces trabaja como Investigador
Asociado al CCBG. El primer afo fue Honorario y a partir de junio de 2011 como Docente G3
(20hs/sem). Actualmente tiene un cargo de Profesor Adjunto Efectivo (G3) 35/semana. Es el
docente referente de los cursos Fisicoquimica Molecular Basica-FQMB (Grado) (una introduccion a
la Quimica Cuantica) y de Principios de Fisicoquimica Molecular aplicada a sistemas bioldgicos-
PFMASB (Postgrado). También es docente de Mat0é6 (Célculo Numérico y Computacion) (Grado)
junto al Ing. Kenneth Irving y la ayudante Elena Vuan. Junto a esta Ultima, desde hace 2 afios
participa en el novedoso curso ?Trabajo Experimental Grupal - Andlisis de muestras ambientales
utilizando equipos portatiles? coordinado por la Dra. Mariela Piston y la Lic. Ivana NUfez. Aqui nos
encargamos de los talleres de anélisis de datos usando planillas y programacion en Scilab.

Enla Maestria en Bioinformatica/PEDECIBA, se desempefia como miembro titular de la Comisién
Académica de Postgraduacion y como miembro actuante del Diploma de Especializacion en
Bioinformatica. Actlia como gestor del ramal de cursos de PECECIBAy de la Maestria en el
servidor de Facultad de Quimica, participando en la implementacion técnica de todos los cursos de
dicha maestria en la plataforma de educacién a distancia (moodle) de Facultad de Quimica. En
paralelo, desde marzo de 2011, se desempefna como docente en la Universidad ORT, Uruguay,
asociado a las disciplinas Fisicoquimica I 'y I de Ingenieria en Biotecnologia y de la Licenciatura,
actualmente es el docente referente.

Tiene experiencia en el drea de Quimica Computacional de Biomoléculas e moléculas orgénicas,
actuando principalmente en los siguientes temas: Quimica Cuéntica, estudios de la Densidad
Electrénica, Modelado Molecular de sistemas complejos, Docking y Dindmica Molecular. En su
carrera siempre ha tenido como principal interés la estructura molecular y las interacciones que
gobiernan las leyes de la materia. En un intento de tener una visién multidisciplinaria siempre
colabord con especialistas de diversas areas de la ciencia, sea ella tedrica o experimental, y siempre
procurd buscar el enfoque tedrico més adecuado dentro de las posibilidades y necesidades del
estudio, recurriendo a sus colegas con experticia en determinados puntos de interés. Es por esta
razén que, con mucho respeto a los especialistas de cada drea tedrica, se define como un Quimico
Computacional y un Modelador Molecular. Desde el punto de vista docente cree que lo que tiene
para ofrecer es justamente una vision amplia de interconexion tedrico-experimental y asi ayudar a
experimentalistas a encontrar respuestas y a tedricos a encontrar preguntas.

Es este Ultimo periodo los puntos de destaque serian: A.1) 8 publicaciones en revistas
internacionales desde 2019 a 2024, 3 de ellas en pandemiay 5 en postpandemia. A.2) Segovia, M.
E., Martinez, A, Vega-Teijido, M., Cardona, A. L., Cartayrade, L., Taamalli, S., Louis, F., & Ventura, O.
N. (2024). A theoretical study of the reaction of hydrogen selenide with the CI? atom and the ? OH
radical, and differences with the behavior of other hydrogen chalcogenides. Con doble
recomendacién y en etapa de envio de correcciones y comentarios al The Journal of Physical
Chemistry B)durante este periodo, en RRHH:B.1) se desarrolld y culmind un Diploma de
Especializacion de Bioinformética, B.2) Se desarrolld y culmind una Licenciatura en Quimica (con
eventual postgrado), B.3) Se concretd la inscripcion de una estudiante de postgrado en
Quimica/PEDECIBA, B.4) se completd un Trabajo Especial y ahora una Pasantia final en la Carrera
de Quimico con la misma estudiante. C) en el item de proyectos cientificos aprobados debemos
mencionar de CSIC I+D: C.1) Enfoque termodindmico y cinético de la quimiodiversidad, reacciones
y evolucion de la quimica del selenio y otros calcégenos en la atmdsferay el medio ambiente. MA
Vega Teijdo que incluye horas docentes para la estudiante de postgrado Anabela Martinez y C.2)
Desarrolloy Caracterizacion de Agentes de Diagndstico para Infecciones Ocultas a través de
Imagenologia Molecular. Mariella Teran, en donde nos encargaremos de la parte computacional.
D.1) Presentacion oral en el congreso QUITEL 2023D.2) Pasantia de trabajo MIA224 en Bauru,
con presentacion de Seminario y miembro de tribunal de defensa de Tesis de Maestria.

Produccion bibliografica
ARTICULOS PUBLICADOS

ARBITRADOS

Theoretical Study of the Reaction of Hydrogen Selenide with the CI’ Atom and the ’OH Radical, and
Differences with the Behavior of Other Hydrogen Chalcogenides (Completo, 2025)

MARC E.SEGOVIA, ANABELA MARTINEZ , MAURICIO VEGA-TEIJIDO , ALEJANDRO L.
CARDONA, LUNA CARTAYRADE, SONIATAAMALLI, FLORENT LOUIS, OSCAR N. VENTURA
The Journal of Physical Chemistry A, v.: 129 p.:2768-2779,2025
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Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica atmosférica

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Computacional

Lugar de publicacion: United states

ISSN: 10895639

E-ISSN: 15205215

DOI: 10.1021/acs.jpca.4c07002

https://doi.org/10.1021/acs.jpca.4c07002
WEB OF SCIENCE™

Peptide derived from plant defensins: A promising 68Ga radiolabelled agent for diagnostic of infection
foci in PET (Completo, 2024)

JESSICA OSORIO , ROBERTO CASTRO ROSAS , MARIANA BARRACO VEGA , ANA LAURA
REYES, ANDREA PAOLINO , FLORENCIA MENENDEZ , MAURICIO VEGA?TEIJIDO , EDUARDO
SAVIO, JAVIER GIGLIO , GIANNA CECCHETTO , MARIELLA TERAN

Chemical Biology & Drug Design, v.: 104 1, 2024

Palabras clave: 68Ga A.niger C albicansdefensins PET tracersmolecular modelinginfections hidden
infections

Areas de conocimiento:
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The development of new radiopharmaceuticals for the detection of hidden infection foci has great
relevance for early detection and the selection of the correct treatment, particularly in
immunosuppressed patients. In that sense, the labelling of antimicrobial peptides (AMPs) that are
capable of binding specifically to the pathogenic microorganism which causes the infection, should
provide a sufficiently specific agent, able to distinguish an infection from a sterile inflammation.
Defensins are particularly interesting molecules with antimicrobial activity, the EcgDf1 defensin
was identified from the genome of a Uruguayan native plant, Erythrina crista-galli, the ?Ceibo? tree.
Our group has previously reported a synthetic biologically active short analogue EcgDf21
(ERFTGGHCRGFRRRCFCTKHC) successfully labelled with 99mTc. Herein we present a shorter
analogue which also preserves the ?-core domain, as a pharmacophore for a potential infection
detection agent. This peptide was derivatized with the bifunctional chelating agent 1,4,7-
triazacyclononane-1,4,7-triacetic acid (NOTA) through a lysine linker in the amino-terminal group
(NOTA-KGHCRGFRRRC) and radiolabelled with 68Ga ([68Ga]Ga-NOTA-K-EcgDf1(10)). The
[68GalGa-NOTA-K-EcgDf1(10) labelling procedure rendered a product with high radiochemical
purity and stability in the labelling milieu. The Log P value indicated that the complex has a
hydrophilic behaviour, confirmed by the biodistribution profile. The [68Ga]Ga-NOTA-K-
EcgDf1(10) complex demonstrated specific binding to cultures of Candida albicans and Aspergillus
niger. Its biodistribution showed renal elimination and low accumulation in the rest of the body. It
was possible to successfully differentiate sterile inflammation from infection by PET images in nude

mice with a target/non-target ratio of 3.3 for C. albicans and 3.7 for A. niger, respectively.
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A recently developed composite chemical model, SVECV-f12, intended for a simple and accurate
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reproduction of barrier heights, is used to determine the energies of atomization and enthalpies of
formation of 27 hydrocarbon species included in the W4-17 dataset. The values are compared to
the highly accurate W4 theoretical values on one side, and to the enthalpies of formation in the
Active Thermochemical Tables on the other. In both cases it is found that there is systematic error
which can be easily corrected by a linear correlation. After correction, an r.m.s. deviation of 3.60 kJ
mol? 1 was obtained with respect to the W4 values, and 3.48 kJ mol? 1 with espect to the ATcT
values. The procedure was then applied to cases in which a large deviation exists between
experimental and theoretical data in the literature, further applied to the prediction of the enthalpy
of formation of other hydrocarbons which experimental values are unknown, as well as to obtaining

hydrogenation and isomerization enthalpies for small-size hydrocarbons.
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Gas-phase kinetics of the overall reactions of ?7OH and ?Cl radicals with dihydrofuran-3(2H)-one
(oxolan-3-one) and dihydro-2-methyl-3(2H)-furanone (2MTHF-3-one) were studied at 298 K and
atmospheric pressure. The rate coefficients were determined using the relative method ina 480 L
multipass glass reactor coupled to an FT-IR detection system. The rate coefficients found for oxolan
3-one and 2MTHF-one with ?OH radicals (k1 and k2) and with ?Cl atoms (k3 and k4) at 298 K and
atmospheric pressure (incm3 molecule? 1s? 1) were: k1 = (1.86 £0.29) x 10?7 11, k2 = (2.64 £ 0.47)
x 10?7 11,k3=(1.15+0.28) x 10?10, and k4 = (1.33 £ 0.32) x 10? 10, respectively. Reactivity
trends were developed by comparison with other similar structures and Fukui indices employed to
determine the reactivity of different sites on the ring. The singularity of the reaction with ?7OH was
assessed by computational studies which showed the formation of several stable hydrogen bonded
complexes, explaining the difference with the reaction with the ?Cl atom. SAR estimations of the

rate coefficients were calculated and compared to the experimental values.
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Recently, Rodrigo et al. (2013), reported a series of CCD4-type citrus dioxidases (CCD4a,
CCD4b1, CCD4b2, CCD4cy CCD4d). The enzyme CCD4b1 is the first case described of
dioxygenases that cleaves carotenoids C40 in the double bond 7', 8' or 7, 8, generating the
corresponding C30 derivative. In this work we report three tridimentional structures of CCD4a,
CCD54b1 and CCD4c dioxigenases, modeled by sequence homology and Molecular Dynamics
(MD). In addition, we present docking and MD studies performed with CCD4a and carotenoids. All
the calculations were performed by means of MOE program with AMBER 99 Force Field and the
2biw (PDB code) structure as template. Docking studies were performed in the CCD4a structure
using: B-carotene, zeaxanthin and B-cryptoxanthin; each of them in two initial conformations: the
all-trans conformation and the 9-10-cis. Exhaustive docking calculations were performed in CCD4a
receptor with thousands of rotated initial conformations in order to find all the possible poses in
the active site. The interaction energy evaluation by means of LondonDG function showed
zeaxanthin> B-cryptoxanthin> B-carotene, with mean score values of c.a.-20,-19 and -16 kcal/mol,
respectively. For the 9-10-cis series the order was the same, but with values slightly increased to c.a
-21,-19 and -16 kcal/mol, suggesting a slightly better fit of the 9-10-cis conformations. The best
complexes obtained for B-carotene were submitted to dynamics simulation in explicit water
solvation. These molecular complexes have showed stability in the position of the ligand and an
adequate distance between the 7-8-trans doble bond and the catalytic Fe(2+) center. The average
interaction energies (in kcal/mol) profile was the similar to the docking energies zeaxanthin> B-
cryptoxanthin> B-carotene with the values: -126,-110(-107) and -87, B-cryptoxanthin with OH
moiety in or out the active site.

Theoretical insight into the mechanism for the inhibition of the cysteine protease cathepsin B by
1,2,4-thiadiazole derivatives (Completo, 2014)

VEGA-TEIJIDO MA, EL CHAMY MALUF S, BONTURI CR, SAMBRANO JR, VENTURA ON
Journal of Molecular Modeling, v.: 20 2254, p.:1- 14,2014
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Abstract Several cellular disorders have been related to the overexpression of the cysteine
protease cathepsin B (CatB), such as rheumatic arthritis, muscular dystrophy, osteoporosis,
Alzheimers disease, and tumor metastasis. Therefore, inhibiting CatB may be a way to control
unregulated cellular functions and prevent tissue malformations. The inhibitory action of 1,2,4-
thiadiazole (TDZ) derivatives has been associated in the literature with their ability to form
disulfide bridges with the catalytic cysteine of CatB. In this work, we present molecular modeling
and docking studies of a series of eight 1,2,4-thiadiazole compounds. Substitutions at two positions
(3 and 5) on the 1,2,4-thiadiazole ring were analyzed, and the docking scores were correlated to
experimental data. A correlation was found with the sequence of scores of four related compounds
with different substituents at position 5. No correlation was observed for changes at position 3. In
addition, quantum chemistry calculations were performed on smaller molecular models to study the
mechanism of inhibition of TDZ at the active site of CatB. All possible protonation states of the
ligand and the active site residues were assessed. The tautomeric form in which the proton is
located on N2 was identified as the species that has the structural and energeticcharacteristics that

would allow the ring opening of 1,2,4-thiadiazole.
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Joint first authors: Caracelli & Vega.(2 Primeros Autores)** Trabajo Multidisciplinario
experimental-tedrico: sintesis, cristalografia, espectroscopia Raman, Quimica Cuantica, modelado
molecular, docking y finalmente evaluacion de capacidad inhibitoria de catepsina B.** ABSTRACT:
The second-order rate constant for the inhibition of the cysteine protease cathepsin B (Cat B) by

4 ,4-dichloro-1,3-diphenyl-4-telluraoct-2-en-1-one, 3, is significantly greater than that observed for
analogs. In the crystal structure of 3, the coordination geometry for Te is based on a distorted psi-
pentagonal bipyramidal geometry wherein the axial positions are occupied by butyl-carbon and
carbonyl-oxygen atoms, and the equatorial plane by vinyl-carbon, two covalently bound chlorides, a
stereochemically active lone pair of electrons and a third chloride derived from a symmetry related
molecule. Raman and molecular modeling studies indicate the persistence of the intramolecular
axial TeO(carbonyl) interaction. Docking studies of 3with Cat B reveals a change in the
configuration about the vinyl C=C bond which changes to E from Z as observed in the crystal
structure. This isomerism allows optimization of interatomic interactions in the complex which, in
common with other docking studies, features a covalent Te-SGCys29 bond. Pivotally the E
configuration allows for the formation of a hypervalent Te...O interaction and an O...H-O hydrogen
bond with the Gly27 and Glu122 residues of Cat B, respectively. Additional stabilization is afforded
by a combination of interactions spanning the sub-sites of Cat B. The greater inhibitory activity of 3
compared with analogs is rationalized by the additional interactions formed between 3 and the
His110 and His111 residues of the occluding loop, thus almost closing the entrance to the active

site.
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Traduccion al Castellano del libro «Gestion de la Cadena de Suministros" de los autores Silvio R.I. Pires
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A'inicios de 2007, junto con Maira D. Pirez Luzardo fuimos contratados por el Prof. Silvio R.I. Piresy
a pedido del propio autor realizamos la traduccién de su libro Gestédo da Cadeia de Suprimentos
originalmente editado en portugués por la editora Atlas, SP, Brasil, para que fuera editado en
Madrid, Espafia por la editora McGraw-Hill/Interamericana de Espafa, S.A.U., bajo el titulo Gestién
de la Cadena de Suministros en coautoria entre el Prof. Silvio R.I. Pires y el Prof. Luis E. Carretero
Diaz.
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Enesta presentacion (de 1hs:30) tuve el gusto de difundir para una platea de docentes (4) y
estudiantes de posgrado (6) los trabajos que hemos venido realizando en los Ultimos 4 anos. Los 3
puntos discutidos fueron: a) Mecanismo das reacdes concatenadas do oxolan-3-ona com radicais
atmosféricos, b) Mecanismos e cinética das reaces do seleneto de hidrogénio como os radicais OH
e Cl, ¢c) Modelagem de radiotrazadores emissores de pésitrons para o diagnostico de infeccdes
ocultas.

Estudios cinéticos y de QTAIM de la reaccion entre H2Se y rCl (Presentacion oral) (2023)

Anabela Martinez , MARC SEGOVIA, VEGA-TEIJIDO MA, VENTURA, O.N.
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Los compuestos de selenio, liberados a la atmosfera por quemas de campos, la actividad volcanicay
otras fuentes, presentan una reactividad compleja y son relevantes en la quimica atmosféricay la
bioquimica ambiental [1]. Sin embargo, no han sido tan estudiados como los compuestos andlogos
de azufre [2]. En este trabajo se estudiaron las barreras de potencial y la cinética de la reaccién
entre H2Se y ?Cl que dalugar a HCly HSe?. Paraello, se aplicé el método SVECV-f12 [3],
desarrollado en nuestro laboratorio, el cual involucra célculos del nivel de teoria CCSD(T)-F12/CBS
e incorpora efectos de correlacion nuicleo-valencia en su calibracion. El estudio mostré la formacion
de un aducto pre-reactivo que luego transfiere un atomo de H al ?Cl. El valor calculado del
coeficiente de velocidad de reaccion, mediante el programa Polyrate, fue de 4.4 x 10-10 cm3
molecula-1s-1, en buena concordancia con el valor experimental de 5.5 x 10-10 cm3 molecula-1 s-
1. Serealizé un analisis de la densidad electrénica de las estructuras obtenidas, usando el método
QTAIM. El aducto inicial parece formarse a través de una interacciéon del tipo ?-hole entre H2Se y ?
Cl. Posteriormente se generaron diversos dimeros de HCl y HSe? que se optimizaron mediante
MO62X/6-311++G(3df,3pd) y luego fueron estudiados por QTAIM. Se observé la formacién de
distintos complejos donde predominan dos formaciones finales: a) H2Se + HSeCl + HCl, y b) H2Se2
+ 2HCI. Los complejos optimizados mostraron la presencia de una red compleja de contactos que
combinan interacciones secundarias Cl?Se, CI?Cl, Se?Se, CI?H y Se?H, algunas de la cuales pueden
clasificarse como interacciones ?-hole y otras como enlaces de hidrégeno.

Disefio de nuevos radiotrazadores para diagnéstico PET: un enfoque computacional. (Presentacion
oral) (2023)

MENENDEZ F., VEGA-TEIJIDO MA, CECCHETTO, G., Mariella TERAN , VENTURA, O.N.
Publicado
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Unade las primeras etapas en el desarrollo de un potencial radiotrazador es el disefio de una
molécula plausible de ser radiomarcada. Los estudios computacionales, permiten evaluar con éxito
y de forma conveniente la estabilidad cinética y termodinamica, asi como algunas de las
propiedades fisicoquimicas de los complejos a formar. El objetivo de este trabajo es presentar el
estudio computacional de la estructuray dindmica molecular de un potencial radiofarmaco para
tomografia de emision de positrones (PET) utilizando 68Ga como emisor, con el fin de diagnosticar
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focos de infecciones ocultas. El farmacéforo es un péptido de 11 aminoécidos (KGHCRGFRRRC)
analogo al péptido antimicrobiano EcgDf1 que fue derivatizado con &cido 1,4,7-triazaciclononano-
1,4,7-triacético (NOTA) como agente quelante bifuncional. La estructura propuesta del complejo
[68GalGa-NOTA se optimizé en solvente acuoso implicito (IEFPCM) utilizando métodos DFT.
Inicialmente B3LYP con 6-31G* como conjunto de funciones de base en los atomos no metélicos y
LANL2DZ ECP para el galio. Se confirmé la geometria utilizando el método M062X con cc-pVTZ
(paralafuncién de base orbital y el ECP). En cuanto al péptido, se realizé una dindmica molecular de
50 ns en medio acuoso explicito a 37°C utilizando AMBER10: EHT como campo de fuerza. Se
comprobo que el péptido mantiene una estructura del tipo loop estable en el tiempo. A la geometria
hallada se le unié el complejo con Ga en la cadena lateral de la lisinay se realizé una nueva
optimizacién DFT del radiotrazador completo. Se trabaja en la evaluacion de las interacciones entre
la estructura propuesta con distintos componentes de la pared y membrana celular de dos
microorganismos para los cuales ya se determind la unién especifica experimentalmente.

On the kinetics of the reaction between H2Se and .Cl and the electronic structure of the species
involved. (2023)

Anabela Martinez , VEGA-TEIJIDO MA, MARC SEGOVIA, VENTURA, O.N.
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Simple Se-containing species are relevant in atmospheric chemistry and environmental
biochemistry [1], but despite this importance, they have been much less studied than the related S-
containing compounds [2]. In this work, we present a study of the mechanism and kinetics of the
reaction between H2Se and the ?Cl radical to give rise to HCl and the HSe? radical. The
experimental value of the rate coefficientis 5.5 x 10-10 cmm3 molecule-1 s-1. Due to the scarce
number of theoretical studies and general information about this reaction, we used as reference
similar reactions of hydrogen sulfide to study the mechanism [1,2]. For the purposes of this study,
we used our recently developed accurate composite scheme SVECV-f12 [3], which involves
CCSD(T)-F12/CBS level calculations on top of M06-2X-D3 geometry optimization and
incorporates corevalence correlation effects. The minima and transition states on the potential
energy surface for the reaction mechanism were studied by means of QTAIM, using the MO62X/6-
311++G(3df,3pd) method to obtain the wave function. The reaction proceeds by the formation of a
stable adduct which then evolves through a transition state stage. All species were categorized and
the Polyrate program was used to compute the theoretical reaction rate. The best calculation
procedure was determined by careful assessment of the approximations and a final value of 4.4 x
10-10 cm3 molecule-1 s-1 was obtained in very good agreement with the experimental one.
Further adjustment of some parameters which affect the precision of the method is expected to
produce an extra improvement of the agreement. The QTAIM calculation and plots show the
presence of interactions between both the chlorine and selenium atoms with hydrogen, a feature
that can be classified as ?-hole interactions.

A Theoretical Study of the Reaction Mechanisms of Oxolane and Oxolan-3-one with Cl and OH radicals
in the atmosphere. (Presentacion oral) (2023)
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Application of the theoretical SVECV-f12 protocol to the prediction of energy barriers, enthalpies of



atomization and formation, and special problems related to the N-F bond in high-energy species. (2022)
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Estudios computacionales de la Absorcion UV y la Fluorescencia de compuestos tipo BODIPY con
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Trabajo presentado en forma de E-poster, en formato de video grabado y siendo evaluado por
referentes del &rea de forma oral y sincrénica por videoconferencia.

In silico study of Carotenoid Cleavage Dioxygenases CCD4 family in citrus in the interaction with
membranes (2019)
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Publicado
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Se tratd de una conferencia invitada para el evento, donde el Dr, Sambrano expuso los trabajos
llevados adelante por su grupo de investigacion de la Faculdade de Ciéncias da UNESP/Bauru, SP,
Brasil. Uno de los trabajos expuestos, relativo al modelado y estudio quimico-cuéantico de complejos
de cisplatina'y nanotubos de carbén solvatados, es el estudio que estamos realizando en
cooperacion desde 2019.

Modelado y Fluorescencia de colorantes tipo BODIPY con Cl, Sey Te. (2019)
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El compuesto 4,4-difluoro-4-bora-3a,4a-diaza-s-indaceno (BODIPY) fue reportado por primera
vez en 1968 [1]. Aligual que la mayoria de sus derivados presenta una fluorescencia relativamente
intensa, y por esta razén, esta familia de compuestos ha sido utilizada como colorantes de lasers,
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quimiosensores y sondas fluorescentes en sistemas biolégicos [1,2]. Fron et al. (2009) [2] reportd

una serie de derivados de BODIPY usando como Cl, Se, Te, O y S. Esta serie de compuestos se tomé

como punto de partida para los trabajos de modelado y de estudio quimico-cuéntico de sus

propiedades estructurales, electrénicas y de florescencia que estamos abordando en este trabajo.
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ARTICULO YA ENVIADO al Journal of Molecular Modeling (Springer) con el titulo: An In Silico
Study of the Dioxygenases CCD4 family Substrates in Citrus. Margot Paulino Zunini*a Mauricio
Vega Teijido*a,b, Jorge Canteroa,c, Carolina Lépeza and Maria J. Rodrigo*d. Abstract The
coloration in citrus is due the accumulation of carotenoids, which are isoprenoid pigments of 40
carbon atoms (C40) with a high conformational flexibility. Recently, Rodrigo et al. (2013), reported
a series of CCD4-type citrus dioxygenases involved in the generation of C30 apocarotenoids which
provide an attractive reddish-orange pigmentation to the peel of many sweet oranges and
mandarins. Among them, CCD4b1 was the first case described of a dioxygenase that cleaves
carotenoids C40 in the double bond 7', 8' or 7, 8, generating the corresponding C30 derivative (B-
citraurin and 8-B-apocarotenal). Here we report three new tridimensional structures of
dioxygenases of the citrus CCD4 family. The structures were modeled by sequence homology
(2biw, PDB code Kloer et al. 2005) and Molecular Dynamics (MD). Docking calculations were
performed in CCD4a receptors with thousands of rotated initial conformations, in order to find all
the possible poses in the active site. The evaluation of the interaction energy was done by means of



ASE scoring posing, Amber99 refinement and LondonDG rescoring. For the case of CCD4a. model,
the results shown LondonDG score of -19,-17 and -15 kcal/mol, respectively for zeaxanthinanthin,
B-cryptoxanthin and B-carotene, respectively. The same sequence in the estimated interaction
strength for the three ligands was obtained using MD. In the case of CCD4b1 the interaction
energy indicated that, in agreement with experimental data, zeaxanthin (Fig. 1) and B-
cryptoxanthin could be catalysed by the enzyme besides lycopene has not a good interaction
energy to predict it as a good substrate and that B- and a-carotene have chances to be oxidized by
CCD4b1. These findings will be discussed considering the potential in vivo substrates and
products, and the physiological role in citrus fruits.
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ARTICULO YA ENVIADO al Journal of Molecular Modeling (Springer) para publicacién con el
titulo: Theoretical studies of the reactions of hydroselenyl (HSe@) and selenenic (HSeO@) radicals
and comparison to the sulfur analogues. Mauricio Angel Vega-Teijido*, Martina Kieninger and
Oscar N. Ventura. Abstract Selenium species formed in some biological processes involve ionic and
radical intermediates such as RSe@, RSe-, RSeO@, RSeO- and others. In this work we present a
theoretical study of the mechanism of reaction of the simplest radicals, hydroselenyl (HSe@) and
seleneni (HSeO@) moieties, investigating the possible products, intermediates and transition state
structures. The Density Functional Theory (DFT) with B3LYP/6-311++G(3df,3pd) and "Ahlrichs
coulomb fitting" basis sets with an electronic core potential (ECP) for both Se atoms were used. The
same procedure was used for the calculation of the electronic density. All calculations were
repeated also using the M0O6- 2X DFT method, which exhibits a better description of weaker bonds
than B3LYP. The process can be described as an initial formation of the so called CR complex
(HSeSeOH) from which a Cis-HSeSeOH product is obtained after surmounting the TS1 transition
state. Alower barrier is necessary to overcome a TS5 transition state to obtain the trans-HseSeOH
species. CR can also rearrange to the IN3 intermediate overcoming the barrier presented by the
TS3 transition state. Further decomposition of IN3 through a TS4 transition state is possible, to
obtain H20 and 1S2. A second possible conversion of IN3 was observed, to one of the HSeSeOH
species through two pathways (with transition states TS3-1 and TS3-2). A comparison of some of
the results with the sulfur analogues on the same pathways is also presented in this work.
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Conferencia invitada sobre metodologia general de docking molecular. El workshop conté con la
presencia de conferencistas invitados y participantes de varios paises sudamericanos, docentes y
estudiantes de postgraduacion.
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La coloracion externa e interna de los frutos citricos es uno de los mayores atributos de calidad
comercial y organoléptica. Esta coloracion es debida a la acumulacion de carotenoides, pigmentos
isoprenoides de 40 carbonos (C40), y sus derivados. En particular, en la piel de los citricos existe
una importante presencia de apocarotenoides de 30 carbonos (C30) que les confiere una intensa
pigmentacién naranja. Recientemente, Rodrigo et al., 1 reportaron la caracterizacién molecular y
bioguimica de CCD4b1 de citricos, junto con un primer modelo de dicha enzima. CCD4bles la
primera dioxigenasa descrita que fragmenta carotenoides C40 (beta -caroteno, zeaxantinay beta-
criptoxantina) en el doble enlace 7,8 ¢ 7, 8 para generar los correspondientes C30, responsables de
la intensa coloracién anaranjada de algunas variedades de citricos. Adicionalmente, en citricos se
han identificado otras dioxigenasas de la subfamilia CCD4 cuya funcionalidad y/o afinidad por los
diferentes carotenoides se desconoce[1]. En este estudio son presentados los modelos construidos
por homologfa 2 de 3 dioxigenasas de carotenoides de citricos de la subfamilia CCD4: CCD4a,
CCD4b1y CCD4c (Figura 1). Untilizando el programa MOE[2] versién 2009.10, estas estructuras
fueron modeladas a partir de la estructura de codigo PDB 2biw[3], una dioxigenasa de maiz, y
optimizadas por minimizacion de energia'y Dindmica Molecular (DM) con el ligando de la estructura
referencia. Actualmente estdn siendo estudiadas mediante Anclaje Molecular y DM con los posibles
sustratos de estas enzimas. [1] Rodrigo, M.J., et al. Journal of Experimental Botany
doi:10.1093/jxb/ert260, 2013. [2] MOE. Molecular Operating Environment (MOE 2007.09),
Chemical Computing Group, Montreal, Quebec, Canada. [3] Kloer, D.P. et al Science. 308, 267,
2005.
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La catepsina B (CatB) es una cisteina proteasa humana de la superfamilia de la papaina que actta en
protedlisis y activacion de otras proteasas. Su sobreactividad ha sido asociada a diversas
patologias[1] como enfermedad de Alzheimer, esclerosis multiple y cancer. Los derivados de 2-
tiopiridina inhiben covalentemente las cisteina proteasas[2]. En este trabajo presentamos un
estudio mediante docking[3] de una serie de 6 compuestos (A-F) y calculos DFT usando B3LYP/6-
31+G** paraestudiar lareactividad y selectividad por CatB. Los resultados de docking de la serie
muestran un escore de unién aumentando en correlacion con el tamafio del ligando (con valores
entre 37,78y 77,68 kcal/mol). Para los 3 ligandos mayores (D, E y F) se observa un mejor ajuste al
sitio activo y una menor distancia (3,02 - 3,96A) entre el Sde la Cys29 y el S del ligando que
reaccionara covalentemente. Los calculos cuanticos de optimizacion de sistemas menores
(modelados del sistema completo) evidenciaron la necesidad de que un N del ligando inicialmente se
protone a expensas de la His199 para poder ser blanco del ataque nucleofilico del tiolato de |a
Cys29. Entodos los casos se protona el N de R3 (en A un anillo 2-piridil). Estos resultados son una
base para la compresion de las caracteristicas quimicas y estructurales que pueden guiar el
modelado y optimizacién de ligandos derivados de 2-tiopiridina como inhibidores de CatB y otras
proteasas. [1] Lecaille, F. et al. Chem. Rev. 2002 102 12:4459-4488.[2] Otto, H. H. & Schirmeister,
T.Chem.Rev. 1997 97: 133-171. [3] Programa GOLD:
http://www.ccdc.cam.ac.uk/Solutions/GoldSuite/Pages/GOLD.aspx
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La catepsina K (CatK) pertenece a una subfamilia de cisteina proteasas relacionadas con los
procesos de digestion y renovacion de las proteinas celulares humanas. La expresion de CatKes
particularmente alta en osteoclastos y estd asociada con la reabsorcion ¢sea.[1] Su sobreactividad
se ha asociado con enfermedades degenerativas como esclerosis ésea, osteoporosis y fragilidad
osea en general,[2] en fibroblastos, ha sido asociada con la erosion de cartilagos y artrosis.[3] El
pasaje de los residuos de Cys de tiol a acido sulfénico (sulfenilacion) es actualmente considerado un



paso importante en la formacion de disulfuros proteicos, como mensajero en la sefalizacion celular
y regulador de actividad de algunas enzimas.[4] Recientemente Godat et al.(2008)[5] estudiaron la
inactivacion de CatK por peréxido de hidrégeno (H202) y determinaron la formacién reversible de
acido sulfénico en un tercio de los residuos Cys25. En este trabajo se presenta un abordaje tedrico
de la sulfenilacion de este residuo modelado a tres niveles de aproximacion: a) un sistema
molecular, sl, formado por H202 y 5-metil-1,3-imidazolio (en representacion de His162
protonada); b) un sistema molecular, sll, formado por H202, 5-metil-1,3-imidazolio y metiltiolato
(en representacion de Cys25 anidnica); c) un sistema molecular, slll, con H202 vy la triada catalitica
de CatK (Cys25, His162 y Asn182) bajo la forma de par iénico; a los tres residuos se les preservo
ambos enlaces peptidicos y la orientacion cristalografica de la cadena principal. El estudio fue
realizado dentro de la Teorfa del Funcional de la Densidad con el funcional hibrido B3LYP y
funciones de base 6-311+G"* parasly slly 6-31+G* paraslli, el solvente acuoso fue simulado por el
método PCM; todos los célculos fueron realizados con el programa Gaussian09. Los resultados con
sl permiten observar que la protonacion del perdxido de hidrégeno, H302+, es estable en el estado
triplete del sistema, mientras que el cation imidazolio lo es en el estado singulete. Similarmente, en
sll el estado triplete es el que permite una energia mas favorable para el complejo precursor del
estado de transicion, siendo a la vez, coherente con el avance de la sulfenilacién. El estado singulete
es aquel mayormente favorecido una vez que el grupo sulfénico es formado. Los calculos con sll|
confirman la orientacién coherente de las especies formadas en los pasos de la reaccion dentro del
entorno enzimatico representado por la triada catalitica. [1] Tezuka, K.; Tezuka, Y.; Magjima, A.;
Sato, T.; Nemoto, K.; Kamioka, H.; Hakeda, Y.; Kumegawa, M., J. Biol. Chem. 269, 1106 (1994).[2]
Gelb, B. D.; Shi, G. P.; Chapman, H. A.; Desnick, R. J., Science 273, 1236 (1996).[3] Bromme, D.;
Okamoto, K., Biol. Chem. Hoppe-Seyler 376, 379 (1995). [4] Roos, G.; Messens, J., Free Radic. Biol.
Med. 51,314 (2011). [5] Godat, E.; Hervé-Grépinet, V.; Veillard, F.; Lecaille, F.; Belghazi, M.;
Bromme, D.; Lalmanach, G., Biol. Chem. 389, 1123 (2008).
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Abstract: Several cellular disorders have been related to the overexpression of cysteine protease
cathepsin B (CatB), for instance, rheumatic arthritis, muscular dystrophy, osteoporosis and tumor
metastasis. Therefore, the inhibition of CatB is one of the ways to try control the unregulated
cellular function and prevent tissue malformations. Inhibitory action of 1,2,4-thiadiazole and 2-
tiopyridine derivatives has been associated in the literature with their capability to form disulfide
bridges with the catalytic cysteine of CatB. The difference in inhibition mechanism of these two
compound families is based on that it is the ring sulfur in 1,2,4-thiadiazole the one reacting with the
catalytic Cys, while in 2-thiopyridine the reaction is centered on the disulfide group of the inhibitor.
In this work we present molecular modeling and docking studies of the two types of inhibitors of
CatB. Series of eight 1,2,4-thiadiazole and five 2-thiopyridine compounds were studied and
compared in terms of docking scores. The substitutions in two positions (3 and 5) of the 1,2,4-
thiadiazole ring were analyzed and the docking scores correlated to experimental data. A good fit
was found for the binding energy of four related compounds (with different moieties in position 5).
No correlation was observed for changes in position 3, and the differences in the reactivity for the
ring opening are now being studied at the quantum chemistry level. The relationship between
binding energy for the 2-thiopyridine series and the active site selectivity is analyzed and discussed.
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Resumen: Algunas de las alteraciones celulares que han sido asociadas al aumento de actividad de la
cisteina proteasa catepsina B (CatB) son la artritis reumatica, la osteoporosis, la distrofia muscular y
las metastasis tumorales. Recientemente, Leung-Toung et al. presentaron una serie de 8
compuestos derivados de 1,2,4-TDZ capaces de formar enlaces disulfuro con la Cys29 de la CatB,
concomitantemente con la apertura del anillo tiadiazol. En este trabajo presentamos un estudio
quimico cuantico de los posibles pasos de la reaccion de inhibicién de las cistefna proteasas por
derivados de 1,2,4-tiadiazol. El sistema molecular fue construido a partir de los estudios de docking
del compuesto N-(metoxi-[1,2,4]tiadiazol-5-il)-L-leucil-L-prolina (1) en el sitio activo de la CatB,
realizados previamente en nuestro grupo. Los calculos fueron realizados usando la Teoria de
Funcionales de la Densidad con el funcional hibrido B3LYP y las funciones de base 6-31++G**.
Fueron evaluados todos los posibles estados de protonacién del ligando y de los residuos del sitio
activo, y se determinaron las condiciones estructurales que harian posible la apertura del anillo del
1,24-TDZ.
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Editorial: Comité Organizador do | Encontro sobre Selénio e Telurio-Brasil

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica /
cristalografia, docking y Quimica Cuantica

Medio de divulgacion: Papel

http://w3.ufsm.br/esete/Resumos%201%20ESeTe.pdf

Telurooxetanas: um estudo molecular e supramolecular (2006)

ZUKERMAN-SCHPECTOR, J., CARACELLI, I., VEGA-TEIJIDO MA, CUNHA, RL.O.R.,
COMASSETO, J.V.

Publicado

Resumen

Evento: Nacional

Descripcién: | Encontro sobre Selénio e TelUrio-Brasil

Ciudad: Bento Goncalves, RS, Brasil.

Ano del evento: 2006

Anales/Proceedings:Livro de Resumos do | Encontro sobre Selénio e Tellrio-Brasil
Publicacion arbitrada

Editorial: Comité Organizador do | Encontro sobre Selénio e Telurio-Brasil

Areas de conocimiento:
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Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / cristalografia
Medio de divulgacién: Papel
http://w3.ufsm.br/esete/Resumos%201%20ESeTe.pdf

Estudos de docking de Te(IV)-dipnonas numa cisteino protease. (2006)

VEGA-TEIJIDO MA, ZUKERMAN-SCHPECTOR, J., CARACELLI, I., CUNHA,RLO.R.,
COMASSETO, J.V.

Publicado

Resumen

Evento: Nacional

Descripcién: | Encontro sobre Selénio e TelUrio-Brasil

Ciudad: Bento Goncalves, RS, Brasil.

Ano del evento: 2006

Anales/Proceedings:Livro de Resumos do | Encontro sobre Selénio e Telurio-Brasil
Publicacion arbitrada

Editorial: Comité Organizador do | Encontro sobre Selénio e Telurio-Brasil

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / docking y
Modelado Molecular

Medio de divulgacion: Papel

http://w3.ufsm.br/esete/Resumos%201%20ESeTe.pdf

Crystal structure and docking studies of a human cathepsin B inhibitor: (Z )-1,3-bis(2-methoxyphenyl)-
4-(trichlorotelluro)-but-2-en-1-one. (2006)

ZUKERMAN-SCHPECTOR, J., VEGA-TEIJIDO MA, CARACELLI, I., CUNHA,RLO.R.,
COMASSETO, J.V., URANO, M.E., TERSARIOL, I.LS.

Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcién: 1st European Chemistry Congress

Ciudad: Budapest, Hugria.

Ano del evento: 2006

Anales/Proceedings:1st European Chemistry Congress - Book of Abstracts
Publicacion arbitrada

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica /
cristalografia, docking y Quimica Cuantica

Medio de divulgacion: Papel

http://www.euchems-budapest2006.hu/

Crystal structure and theoretical studies of two arylTe(L) iodine complexes. (2005)

VEGA-TEIJIDO MA, CARACELLI, I., LEDESMA, G., SHULZ LANG, E., ZUKERMAN-SCHPECTOR,
J.

Publicado

Resumen

Evento: Nacional

Descripcion: X1l Simposio Brasileiro de Quimica Teodrica

Ciudad: Sao Pedro, SP, Brasil.

Ano del evento: 2005

Anales/Proceedings:Livro de Resumos do XIII Simpdsio Brasileiro de Quimica Tedrica

Publicacion arbitrada

Editorial: XI1l Simpdsio Brasileiro de Quimica Tedrica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / cristalografia
y Quimica Cuéantica

Medio de divulgacién: Papel

Crystallographic and theoretical studies of the supramolecular packing of 4,4-dichloro-1,3-diphenyl-4-
telluraoct-2-en-1-one. (2005)

VEGA-TEIJIDO MA , ZUKERMAN-SCHPECTOR, J., CARACELLI, I., CUNHA, RLOR.,
COMASSETO, J.V.

Publicado

Resumen

Evento: Nacional
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Descripcion: X1 Simpdsio Brasileiro de Quimica Tedrica

Ciudad: Sao Pedro, SP, Brasil.

Ano del evento: 2005

Anales/Proceedings:Livro de Resumos do Xl Simpdsio Brasileiro de Quimica Tedrica

Editorial: Comité Organizador do XlII Simpdsio Brasileiro de Quimica Tedrica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / cristalografia
y Quimica Cuéantica

Medio de divulgacién: Papel

Diorganotellurium (IV) Dihalides: looking for the best theoretical treatment. (2003)

VEGA-TEIJIDO MA, VENTURA, O.N., ZUKERMAN-SCHPECTOR, J.

Publicado

Resumen

Evento: Regional

Descripcién: XIV Encontro Regional da SBQ (Araraquara-Ribeirdo Preto-Sao Carlos)

Ciudad: Séao Carlos, SP, Brasil.

Ano del evento: 2003

Anales/Proceedings:Livro de Resumos do XIV Encontro Regional da SBQ (Araraquara-Ribeirao
Preto-Sdo Carlos)

Editorial: Comité Organizador do XIV Encontro Regional da SBQ (Araraquara-Ribeirdo Preto-Sao
Carlos)

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / cristalografia
y Quimica Cuantica

Medio de divulgacion: Papel

Estudo tedrico do polimorfismo conformacional de dicloro[(E)-2-cloro-1-vinilcicloexanol](4-
metoxifenil) Te(lV) (2002)

VEGA-TEIJIDO MA, CAMILLO, R. L., CARACELLI, I., ZUKERMAN-SCHPECTOR, J.

Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcion: XXVIII Congreso de Quimicos Tedricos de Expresion Latina- QUITEL2002
Ciudad: Montevideo, Uruguay.

Ano del evento: 2002

Anales/Proceedings:XXVIII Congreso de Quimicos Tedricos de Expresion Latina- QUITEL2002
Publicacion arbitrada

Editorial: XXVIII Congreso de Quimicos Tedricos de Expresion Latina - QUITEL2002

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica/ cristalografia
y Quimica Cuantica

Medio de divulgacion: Papel

Docking studies of a series of heterocyclic- and 2-hydroxy-naphtoquinones in the three putative
binding sites of GR and TR (2001)

VEGA-TEIJIDO MA, CARACELLI, I., ZUKERMAN-SCHPECTOR, J.

Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcién: 3rd. Workshop on Chemical Structure and Biological Activity: Perspectives in QSAR
Ciudad: Sao Paulo, SP, Brasil.

Ano del evento: 2001

Anales/Proceedings:Livro de Resumos do 3rd. Workshop on Chemical Structure and Biological
Activity: Perspectives in QSAR

Publicacion arbitrada

Editorial: 3rd. Workshop on Chemical Structure and Biological Activity: Perspectives in QSAR
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / docking y
Modelado Molecular

Medio de divulgacién: Papel

Molecular Modelling and AM1 conformational analyses of calcium entry blockers and activators.
(2001)
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VEGA-TEIJIDO MA, NUNES, F. M., CAMILLO, R. L., PLUT, F., STEFANI, H. A., GATTI, P.M.,
ZUKERMAN-SCHPECTOR, J.

Publicado

Resumen

Evento: Nacional

Descripcién: 24a Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica (24RASBQ)

Ciudad: Pocos de Caldas, MG, Brasil.

Ano del evento: 2001

Anales/Proceedings:Livro de Resumos do 24a Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica
(24RASBQ)

Publicacion arbitrada

Editorial: 24a Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica (24RASBQ)

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / cristalografia
y Quimica Cuéntica

Medio de divulgacién: Papel

Crystal and Molecular Structure of a Diorganotellurium Dichloride Compound. (2000)

VEGA-TEIJIDO MA, CAMILLO, R. L., CARACELLI, I., LEMOS, F.C.D., CUNHA RLOR.,
COMASSETO, J.V., ZUKERMAN-SCHPECTOR, J.

Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcién: 8th International Conference on the Chemistry of Selenium and Tellurium (8thICCST)
Ciudad: Aguas de Sao Pedro, SP, Brasil

Ano del evento: 2000

Anales/Proceedings:8th International Conference on the Chemistry of Selenium and Tellurium
(8thICCST)

Publicacion arbitrada

Editorial: 8th International Conference on the Chemistry of Selenium and Tellurium (8thICCST)
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / cristalografia
y Quimica Cuantica

Medio de divulgacion: Papel

Dichloro [(E)-2-Chloro-1-Vinilcyclohexanol](4-Methoxyphenyl) Te(IV). A Case of Conformational
Polymorphism. (2000)

VEGA-TEIJIDO MA, CAMILLO, R. L., CARACELLI, I., COMASSETO, J.V., STEFANI, H. A., CHIEFFI,
AE., ZUKERMAN-SCHPECTOR, J.

Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcién: 8th International Conference on the Chemistry of Selenium and Tellurium (8thICCST)
Ciudad: Aguas de Sdo Pedro, SP, Brasil

Afo del evento: 2000

Anales/Proceedings:8th International Conference on the Chemistry of Selenium and Tellurium
(8thICCST)

Publicacion arbitrada

Editorial: 8th International Conference on the Chemistry of Selenium and Tellurium (8thICCST)
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica/ cristalografia
y Quimica Cuantica

Medio de divulgacion: Papel

X-ray Crystallographic, Molecular Modelling and Docking Studies of Two Analogues of Nifurtimox.
(2000)

VEGA-TEIJIDO MA, CARACELLI, I., PAULINO, M., CERECETTO, H., ZUKERMAN-SCHPECTOR,
J.

Publicado

Resumen

Evento: Nacional

Descripcién: 23a Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica (23RASBQ)

Ciudad: Pocos de Caldas, MG, Brasil.

Ano del evento: 2000
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Anales/Proceedings:23a Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica (23RASBQ)
Publicacion arbitrada

Editorial: 23a Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica (23RASBQ)

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica/
cristalografia, docking y Quimica Cuantica

Medio de divulgacién: Papel

Estudio teorico-experimental de las intereacciones entre el ADN y la proteina CreA en Aspergillus
nidulans (1998)

ESPERON, P., VEGA-TEIJIDO MA, PAULINO, M., VITAL, M., SCAZZOCCHIO, C.
Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcion: VII Congreso Ibero-Americano de Biologia Celular

Ciudad: Montevideo, Uruguay.

Ano del evento: 1998

Anales/Proceedings:VII Congreso Ibero-Americano de Biologfa Celular

Publicacion arbitrada

Editorial: VII Congreso Ibero-Americano de Biologia Celular

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atdmica, Molecular y Quimica / Dinamica
Molecular

Medio de divulgacion: Papel

Structural aspects of specifity in Trypanothione and Glutathione Reductases binding sites and the
design of new compounds with potential anti-trypanosomal activity (1997)

PAULINO, M., IRIBARNE, F., HIKICHI, N., HANSZ, M., VEGA-TEIJIDO MA, TAPIA, O.
Publicado

Completo

Evento: Internacional

Descripcién: Technical Report Uppsala University

Ciudad: Uppsala, Suecia.

Afo del evento: 1997

Anales/Proceedings: Technical Report Uppsala University

Volumen:97

Publicacion arbitrada

Editorial: Uppsala University

Ciudad: Uppsala, Suecia.

Palabras clave: Modelado Molecular

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /modelado molecular

Medio de divulgacion: Papel

Structural aspects of specificity in trypanothione and glutathione reductases binding sites and design
of new compounds with potential anti-trypanosomal activity. (1997)

PAULINO, M., IRIBARNE, F., HIKICHI, N., HANSZ, M., VEGA-TEIJIDO MA, TAPIA, O.
Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcién: 60 COST/ACRIVAL/IOCD, Congress on Antiparasitic Chemoterapy
Ciudad: Leuven, Bélgica.

Afo del evento: 1997

Anales/Proceedings:60 COST/ACRIVAL/IOCD, Congress on Antiparasitic Chemoterapy
Editorial: 60 COST/ACRIVAL/IOCD, Congress on Antiparasitic Chemoterapy

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / Dindmica
Molecular

Medio de divulgacién: Papel

Comparison of glutathione reductase and trypanothione reductase binding sites. (1995)

PAULINO, M., IRIBARNE, F., HIKICHI,N., HANSZ, M., VEGA-TEIJIDO MA, TAPIA, O.
Publicado
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Resumen

Evento: Internacional

Descripcién: XXIICongreso Internacional de Quimicos Tedricos de Expresion Latina (QUITEL)
Ciudad: Pucén, Chile.

Afo del evento: 1995

Anales/Proceedings:XXIICongreso Internacional de Quimicos Tedricos de Expresién Latina
(QUITEL)

Editorial: XXIICongreso Internacional de Quimicos Tedricos de Expresion Latina (QUITEL)
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / Dinamica
Molecular

Medio de divulgacién: Papel

XXIlICongreso Internacional de Quimicos Tedricos de Expresion Latina (QUITEL) (1993)

PAULINO, M., IRIBARNE, F., VEGA-TEIJIDO MA , BUGARIN, G., TAPIA, O.
Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcion: 2do.Congreso de Ciencias Farmacéuticas del Cono Sur

Ciudad: Montevideo, Uruguay.

Ao del evento: 1993

Anales/Proceedings:2do.Congreso de Ciencias Farmacéuticas del Cono Sur
Publicacion arbitrada

Editorial: 2do.Congreso de Ciencias Farmacéuticas del Cono Sur

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica Atémica, Molecular y Quimica / Dinamica
Molecular

Medio de divulgacion: Papel

PREPRINT

A theoretical study of the reaction of hydrogen selenide with the .Cl atom and the .OH radical, and
differences with the behavior of other hydrogen chalcogenides (2024)

MARC SEGOVIA, Anabela Martinez , VEGA-TEIJIDO MA, Alejandro L. Cardona, Luna Cartayrade,
Sonia Taamalli, Florent Louis , VENTURA, O.N.

Palabras clave: Selenium ROS atmospheric chemistryfree radicals chalcogens

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Quimica Computacional

Medio de divulgacioén: Internet

https://pubs.acs.org/journal/jpcafh

4. Segovia, M. E., Martinez, A, Vega-Teijido, M., Cardona, A. L., Cartayrade, L., Taamalli, S., Louis, F.,
& Ventura, O. N. (2024). A theoretical study of the reaction of hydrogen selenide with the CI ? atom
and the ? OH radical, and differences with the behavior of other hydrogen chalcogenides .
Recomendado para publicar en The Journal of Physical Chemistry por ambos reviewers el 26 de
noviembre de 2024, las correcciones y aclaraciones solicitadas se estan culminando para realizar el
envio a la brevedad. Trabajo relacionado a la linea de investigacién que coordino en el proyecto
CSIC I+Dy relacionado a la estudiante de posgrado Lic. Anabela Martinez.

Evaluaciones
EVALUACION DE PUBLICACIONES
REVISIONES

Journal of Molecular Modeling - Springer (2021)

Tipo de publicacion: Anales

Cantidad: Menos de 5

Siguiendo con las colaboraciones con esta revista en este periodo fui invitado a hacer el referato de
un articulo de mi experticia en marzo de 2021.

Journal of Molecular Modeling, Springer. (2017 / 2019)
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Tipo de publicacion: Anales
Cantidad: De 5220
Referato de 6 articulos cientificos en teméticas de Quimica Computacional.

Journal of the Brasilian Chemical Society, Sociedade Brasileira de Quimica. (2014 /2019)

Tipo de publicacion: Anales
Cantidad: Menos de 5
Referato de 4 articulos cientificos en tematicas de Quimica Computacional.

EVALUACION DE EVENTOS Y CONGRESOS

ENAQUI7, Montevideo, Uruguay (2021 /2021)

Comité programa congreso
Uruguay
Arbitrado

PEDECIBA
https://enaqui.fg.edu.uy/comite/ Fui parte del Comité Organizador y junto a la Dra, Andrea De

Ledn, organizamos todas las evaluaciones y presentaciones de los E-posters del drea Fisicoquimica
de PEDECIBA.

ENAQUI6, Montevideo, Uruguay (2019 /2019)

Revisiones
Uruguay

6to Encuentro Nacional de Quimica. Evaluador de E-pdsters y presentaciones orales para la
selecciéon de premios y menciones del evento.

X International Conference on Bioinformatics (Oct 28 - Nov 1, 2019) Uruguay (2019 )

Comité programa congreso
Uruguay
Arbitrado

Participacion como miembro del Steering Committee de este evento. Hemos contribuidos ademas
con a través del Programa Movilidad e intercambios académicos CSIC (llamado 2019). Hemos
obtenido la aprobacion de fondos para financiar el pasaje y la estadia del Dr. Julio R. Sambrano.
Nuestro colega daréd una ponencia en este evento y para el periodo 31/10 al 06/11 tenemos
programadas visitas a nuestros laboratorios en Facultad de Quimica. Alli nuestro invitado hara
charlas/taller sobre sistemas moleculares periddicos y sobre el estudio tedrico de materiales
usando la Teoria del Funcional de la Densidad. En esos dias de su visita los estudiantes tendran
oportunidad de conversar sobre sus proyectos. En paralelo, podremos programar estudios en
cooperaciéon con miras en la presentacion de proyectos de investigacion futuros. Ver
https://sites.google.com/view/soibio19/home

XLII Congress of Theoretical Chemists of the Latin Expression QUITEL 2016. 20-25/11/2016,
Montevideo, Uruguay. (2016)

Comité programa congreso
Uruguay
Arbitrado

Participacion en la organizacién de este evento. Durante la realizacion de Simpdsio Brasileiro de
Quimica Tedrica? SBQT 2015 asistimos como representante de la organizacién del QUITEL 2016,
el cual se llevé a cabo del 20-25/11/2016 en Montevideo. La idea fue la de promocionar y difundir
nuestro evento frente a toda la comunidad brasilefia y extranjera, dado que SBQT, al dia de hoy, es
un evento con una alta participacion de extranjeros (invitados y participantes) de todas partes del
mundo. El resultado fue un alto porcentaje de participantes brasilefios finalmente en el evento.
También colaboramos dentro de las tareas asignadas por el comité local que incluyé a gran parte de
la comunidad de quimica computacional nacional.

ENAQUI4, Montevideo, Uruguay. (2015 /2015)



Revisiones
Uruguay

4to Encuentro Nacional de Quimica. Evaluador de Pdsters para la seleccion de premios y
menciones del evento.

QUITEL 2012, Natal, RN, Brasil. (2012 /2012)

Revisiones
Brasil

Congreso de Quimicos Teodricos de Expresion Latina. Evaluador de Posters para la seleccion de
premios y menciones del evento.

Workshop em Modelagem Molecular e Simulacdo Computacional Aplicada a Materiais. 27-29 de abril
2010. Bauru, SP, Brasil. (2010)

Comité programa congreso
Brasil

Junto al Prof. Dr. Julio Sambrano DM, UNESP/Bauru tuvimos el placer de organizar el ?Workshop
em Modelagem Molecular e Simulacdo Computacional Aplicada a Materiais? entre los dias 27-29
de abril 2010, en el edificio de la P6s-Graduacdo em Materiais ? POSMAT, Faculdade deCiéncias,
UNESP, Bauru, SP, Brasil. Los cientificos que participaron en el evento fueron: -Prof. Dr. Armando
Beltran, Universitat Jaume |, Castellon, Espaia - (Quimica Computacional Aplicada al estudio de
superficies); - Prof. Dr. Juan Andrés, Universitat Jaume |, Castellén, Espana -(Reacciones Quimicas:
Funciones de localizacion Electrénicay Teoria de Catastrofes); - Prof. Dr. Oscar Ventura -
Universidad de la Republica, Montevideo, Uruguay - (i-Métodos Moleculares en el estudio de
sistemas biolégicos vy (ii-Interacciones de moléculas sobre superficies) - Prof. Dr. Aguinaldo Robson
de Souza, Depto. de Quimica, Unesp/ Bauru (GridUNESP e aplicagdes no estudo de materiais).
http://www.fc.unesp.br/noticiencias/materia/1334 (28/07/2010).

JURADO DE TESIS

Postgraduacio em Ciéncias dos Materiais, UNESP/Bauru, SP, Brasil (2024 / 2024)

Jurado de mesa de evaluacién de tesis

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidade Estadual Paulista "Julio de Mesquita Filho" /
Faculdade de Ciéncias, campus de Bauru, SP. , Brasil

Nivel de formacion: Maestria

En miestadiade julio de 2024 en esta universidad, financiada por el llamado MIA224, el 18 de julio
participé como integrante del tribunal de defensa de Disertacion (tesis) de Maestria del estudiante
Nicolas F. Martins, alumno del Dr Julio R. Sambrano, titulada "Performance da adsorcao de CO no
grafenileno inorganico a base de SiC" y que también conté con la participacion del Dr. Augusto
Batagin Neto. En el horario de la tarde ofreci una conferencia en portugués para el Programa de
Postgraduacdo em Materiais de la Facultad de Ciencias de la UNESP/Bauru, SP, titulada ?Uma
abordagem computacional de reacées radicalares atmosféricas: quimiodiversidade e degradacdo de
compostos volateis e selenetos organicos?.

Maestria en Quimica (pasaje a Doctorado) (2022 )

Jurado de mesa de evaluacién de tesis

Sector Educacién Superior/Publico / Programa de Desarrollo de las Ciencias Basicas / Area
Quimica (PEDECIBA) / Facultad de Ciencias, Uruguay

Nivel de formacion: Maestria

Tribunal de Maestria en Quimica/PEDECIBA para el pasaje a Doctorado de Fabiana Salazar, bajo la
tutoria de Dra. Laura Coitifo.

Doctorado en Quimica (Defensa Oral Intermedia) (2021)

Jurado de mesa de evaluacién de tesis

Sector Educacion Superior/Publico / Programa de Desarrollo de las Ciencias Béasicas / Area
Quimica (PEDECIBA) / Facultad de Quimica, Uruguay

Nivel de formacion: Doctorado

Defensa Oral Intermedia de la estudiante de Doctorado Natalia Diaz, bajo la tutoria del Dr. Danilo
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Davyty el Dr. Gonzalo Hernandez.

Licenciatura en Quimica(2021)

Jurado de mesa de evaluacién de tesis

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
Nivel de formacion: Grado

Evaluacion de la Monografia final del titulo de Licenciado en Quimica, bajo la tutoria del Dr. Oscar
Ventura.

Doctorado en Quimica (evaluacién del ingreso al programa de Posgrado) (2020 )

Jurado de mesa de evaluacién de tesis

Sector Educacion Superior/Publico / Programa de Desarrollo de las Ciencias Béasicas / Area
Quimica (PEDECIBA) / Facultad de Quimica, Uruguay

Nivel de formacion: Doctorado

Evaluacién delingreso al programa de Posgrado e inscripcion de la propuesta de Tesis del
estudiante Andrés Ballestero, bajo la tutoria de la Dra. Margot Paulino.

Doctorado en Quimica (2 instancias, a) el pasaje de Maestria a Doctorado b) defensa de la Tesis de
Doctorado (2020 / 2022)

Jurado de mesa de evaluacién de tesis

Sector Educacion Superior/Publico / Programa de Desarrollo de las Ciencias Basicas / Area
Quimica (PEDECIBA) / Instituto Pasteur Montevideo, Uruguay

Nivel de formacion: Doctorado

Tesis de Doctorado de Florencia Klein, bajo la tutoria del Dr. Sergio Pantano y el Dr. Matias
Machado (Dir.Acad. Dra. Margot Paulino) La evaluacion tuvo 2 instancias, inicialmente con la

evaluacion para el pasaje directo de Maestria a Doctorado, ocurrido en 2020 v luego la defensa final

de su Tesis de Doctorado en 2022.

Formacion de RRHH

TUTORIAS CONCLUIDAS
POSGRADO

Caracterizacion genémica y protedémica de dioxigenasas responsables del clivaje de carotenoides de
especies de citrus (2016 - 2021)

Tesis de maestria

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
Programa: Maestria en Bioinformatica - PEDECIBA

Tipo de orientacién: Asesor

Nombre del orientado: Jorge Cantero Piflanez

Pais: Uruguay

Palabras Clave: Modelado Molecular Dindmica Molecular carotenoides CCD4 dioxigenasas
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Ciencias de las Plantas, Botanica

El alumno Jorge Cantero finalizé su Tesis de Maestria en Bioinformatica (PEDECIBA) bajo la
tutoria de la Dra. Margot Paulino. Dado que es una linea temética que iniciamos en 2013 en una
colaboracion con su tutora, linea de la cual hemos presentado varios trabajos y 2 publicaciones, he
cumplido el rol de asesoriay colaboracion cientifica relacionados a esta maestria.

GRADO

Estudios de capilaridad en nanotubos de carbono con xantinas y otros compuestos naturales (2024 -
2025)

Docente adscriptor/Practicantado

Sector Educacién Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
Programa: Carrera de Quimico

Tipo de orientacion: Cotutor en pie de igualdad ( VEGA-TEIJIDO MA, VENTURA, O.N.)

Nombre del orientado: Lucia Suédrez

Pais: Uruguay

Palabras Clave: Nanotubos capilaridad xantinas resveratrol quercetina

Es este trabajo de pasantia recientemente aprobado por el Consejo de la Facultad de Quimica la
estudiante estd desarrollando metodologia computacional y aplicandola a la simulacién de
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fendmenos de capilaridad en solvente explicito dentro de nanotubos de carbono de diversos
didmetros. Como pasantia tiene al Dr Oscar N Ventura, como tutor académicoy a mi como
supervisory proponente de su plan de trabajo. Esta pasantia es la etapa final para la obtencién de su
titulo de grado de "Quimico en Materiales"

Desarrollo computacional y evaluacién experimental de un potencial radiotrazador para diagnéstico
de infecciones ocultas mediante imagenologia SPECT. (2024 - 2024)

Tesis/Monografia de grado

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica/
Computational Chemistry and Biology Group, Uruguay

Programa: Licenciado en Quimica

Tipo de orientacién: Cotutor en pie de igualdad ( VEGA-TEIJIDO MA, Mariella TERAN )
Nombre del orientado: Florencia Menéndez

Pais: Uruguay

Palabras Clave: Tecnecio radiotrazadores defensinas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Quimica Inorganicay Nuclear / Sintesis y
Modelado Molecular

Estatesina para la Licenciatura en Quimica esta relacionada con los estudios computacionales
iniciales que fueron incluidos en el articulo recientemente publicado (
https://doi.org/10.1111/cbdd.14578). Esta linea de investigacion multidisciplinaria,
experimental/computacional serd la base del proyecto de posgrado que estaremos presentando a
fines de 2024, inicios de 2025.

Estudios tedricos de colorantes fluorescentes tipo BODIPY (2019 - 2024)

Tesis/Monografia de grado

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica /
Computational Chemistry and Biology Group - CCBG, Uruguay

Programa: Carreras de Facultad de Quimica

Tipo de orientacién: Tutor Unico o principal

Nombre del orientado: Lucia Sudrez

Pais: Uruguay

Palabras Clave: TD-DFT BODIPY Fluorescence

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Ciencias Quimicas

La estudiante presenté oralmente sus resultados en el ENAQUI6 (2019) y en el ENAQUI7 (2021).
La opcién de la estudiante fue iniciar tempranamente sus trabajos de pasantia a la par de ir
realizando los cursos de su carrera de Quimico, opcidon Materiales.

OTRAS

Propiedades electrénicas de quelatos de quercetinay luteolina con Zn2+ en solucién acuosa. (2021 -
2023)

Iniciacion a la investigacion

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica /
CCBG/DETEMA, Uruguay

Programa: Carreras de Facultad de Quimica

Tipo de orientacién: Tutor Unico o principal

Nombre del orientado: Alejandro Olgiatti

Pais: Uruguay

Palabras Clave: quercetina AIM Quantum Chemistry

Trabajo dentro de un trabajo de investigacion para la carrera de Quimico. El estudiante presenté
parte de los trabajo desarrollados en ENAQUI7.

Bioinformatica aplicada al modelado y estudio estructural de cisteina proteasas de fitopatégenos
bacterianos (Diploma de Especializacion en Bioinformatica) (2020 - 2022)

Otras tutorfas/orientaciones

Sector Educacién Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica/ CCBG,
DETEMA, Uruguay

Programa: Carreras de Facultad de Quimica

Tipo de orientacion: Tutor Unico o principal

Nombre del orientado: Verdnica Perna

Pais: Uruguay

Palabras Clave: Xanthomonas cisteina proteasas modelado molecular
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Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computacién e Informacién / Ciencias de la
Informacion y Bioinformética / Protedmicay simulacion molecular

La estudiante esté realizando sus Proyecto Integrador para la obtencién del Diploma de
Especializacion en Bioinformatica, que es una carrera multicentro que incluye Facultad de Ciencias,
Facultad de Quimicay Facultad de Ingenieria, la cual otorga el diploma una vez finalizadas las
etapas cursos, pasantiay presentacion (y correccion) de un informe final sobre su Proyecto
Integrador. Actualmente se encuentra esperando la emision del Diploma.

Pasantia en Introduccién al Modelado Molecular (2019 - 2021)

Iniciacion a la investigacion

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica /
CCBG/DETEMA, Uruguay

Programa: Carreras de Facultad de Ciencias

Tipo de orientacién: Asesor

Nombre del orientado: Ana Lima

Pais: Uruguay

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Quimica Cuantica'y Mecanica Molecular

Orientador en los trabajos de Pasantia en Investigacién de la estudiante de la Licenciaturaen
Bioquimica Ana Lima

Bioinformatica Il, Maestria en Bioinformatica/PEDECIBA (2013 - 2021)

Otras tutorias/orientaciones

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
Programa: Maestria en Bioinformatica - PEDECIBA

Tipo de orientacién: Asesor

Nombre del orientado: Estudiantes del Curso Biolnfoll

Pais: Uruguay

Palabras Clave: docking Modelado Molecular Bioinformatica estructural

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/ Bioinformatica Estructural

Los curso de Bioinformética Il y Taller de Simulaciones Biomoleculares de la Maestria en
Bioinforméatica/PEDECIBA cuenta con variosinscriptos anualmente. Dichos cursos involucran el
desarrollo de un miniproyecto donde los estudiantes son orientados en las herramientas
computacionales y los fundamentos tedricos y practicos para la realizacién de un trabajo de
investigacion en bioinformatica. Algunos de los alumnos reciben el tema de su miniproyecto dentro
de las lineas de investigacion del CenBiolnfo/DETEMA/Fac. de Quimicay otros alumnos inician y/o
desarrollan los trabajos de bioinformaética estructural que forman parte de sus tesis. Nuestra labor
docente en este curso tiene un perfil de formaciény orientacion en investigacion.

TEORIA DO FUNCIONAL DA DENSIDADE APLICADA AO ESTUDO DO MECANISMO DE INIBICAO
DE CISTEINO-PROTEASES POR LIGANTES DERIVADOS DO 1,2,4-TIDIAZOL (FAPESP 2009-2012)
Iniciacion a la investigacion

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Estadual Paulista, Brasil

Tipo de orientacion: Tutor Unico o principal

Nombre del orientado: Sarah El Chamy Maluf

Pais: Brasil

Palabras Clave: docking catepsina B 1,2,4-tiadiazoles

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica

La alumna Sarah El Chamy Maluf tuvo una Beca FAPESP de Iniciacdo Cientifica (Proceso
2009/52188-8), Tutorres: Mauricio A. Vega-Teijido y Julio R. Sambrano (2009-2012)

TEORIA DO FUNCIONAL DA DENSIDADE APLICADA A COMPOSTOS DO TIPO 2-TIOPIRIDINA COM
CISTEINO-PROTEASES. (FAPESP 2009-2012)

Iniciacion a la investigacion

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Estadual Paulista, Brasil

Tipo de orientacién: Tutor Unico o principal

Nombre del orientado: Camila Ramalho Bonturi

Pais: Brasil
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Palabras Clave: docking catepsina B 2-tiopiridinas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica

La alumna Camila Ramalho Bonturi obtuvo una Beca FAPESP de Iniciacdo Cientifica (Proceso
2009/52189-4), Tutores Mauricio A. Vega-Teijido y Julio R. Sambrano. (2009-2012)

TUTORIAS EN MARCHA
POSGRADO

Selenio y calcégenos: reactividad y compuestos en la atmésfera y en el medio ambiente. (2024)

Tesis de maestria

Sector Educacién Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica/
Computational Chemistry and Biology Group, Uruguay

Programa: Posgrado em Quimica - UdelaR/PEDECIBA

Tipo de orientacién: Tutor Unico o principal

Nombre del orientado: Anabela Martinez

Pais/Idioma: Uruguay,

Palabras Clave: Selenio Quimica atmosférica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Quimica Computacional

Este trabajo de tesis ya tiene un avance en la linea de trabajos y en las presentaciones publicas de
resultados. Esté inscripto en el programa de Posgrado de Quimica de la Facultad de Quimica,
UdelaR y enel programa de PEDECIBA/Quimica. Su trabajo de investigacion estéa relacionado al
proyecto CSIC 1+D 2024 que esta bajo mi coordinacion y esta recientemente aprobado. De alli
tendra horas docentes complementarias a su cargo actual de G1 20hs/sem.

TUTORIAS DESISTIDAS

POSGRADO

Estudio computacional, comparacion experimental y prospectiva de colorantes tipo BODIPY
conteniendo calcégenos (S, Se, Te). (2019)

Tesis de doctorado

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
Programa: Carreras de Facultad de Quimica

Tipo de orientacién: Tutor Unico o principal

Nombre del orientado: Gabriel Esteves

Medio de divulgacioén: Internet

Pais/Idioma: Uruguay, Espafiol

Palabras Clave: teltrio selenio calcégenos DFT

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica

El Ing.Quim Gabriel Esteves colabord desde 2016 en estudios de quimica cuantica realizados por el
Dr, Mauricio Vega Teiido. Desde fines de 2019 sus trabajos de Tesis de Doctorado estan en pausa
por asuntos laborales debidos a la profesién del estudiante. Esta linea de trabajo estd siendo
parcialmente desarrollada por la estudiante de la carrera de Quimico, Lucia Suérez, en los trabajos
de su tesina.

Otros datos relevantes
JURADO/INTEGRANTE DE COMISIONES EVALUADORAS DE TRABAJOS ACADEMICOS

Tribunal de Defensa Oral Intermedia. (2019)

Candidato: Florencia Klein

Tipo Jurado: Tesis de Maestria

VEGA-TEIJIDO MA, Alvaro Diaz, M. PISTON

Maestria en Quimica (PEDECIBA) / Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades
Cientifico-Tecnologicas / Institut Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo /
Uruguay
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Pais: Uruguay
Idioma: Espanol

Mesa redonda ?Bioinformatica al 2050 (2018)

Candidato: Mesa Redonda con méas de 20 especialistas participantes.

Tipo Jurado: Otras

VEGA-TEIJIDO MA

Mesa Redonda "Bioinformatica al 2050" / Sector Educacion Superior/Privado / Universidad
Catdlica del Uruguay / Business School / Uruguay

Pais: Uruguay

Idioma: Espanol

31/10/2018 - Evento organizado por la Oficina de Planificaciony Presupuesto de la Presidencia de
las Republica. Escuela de Negocios de la UCU-ISEDE (Dr. José Brito Foresti 2952 ? salén 5). Dicho
evento reunion a cerca de 20 especialistas académicos y técnicos para desarrollar mesas redondas
y la elaboracion de visiones e ideas apuntando al desarrollo de la Bioinformatica en Uruguay
tomando como meta el afo 2050.

Nuevos blancos para nuevos antibiéticos: Disefio computacional y polifarmacologia de inhibidores de
factores de virulencia bacterianos. (2016)

Candidato: Eduardo Bermudez

Tipo Jurado: Tesis de Doctorado

VEGA-TEIJIDO MA, M. PAULINO, COITINO L.

Doctor en Quimica/ Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de
Quimica/ Uruguay

Pais: Uruguay

Idioma: Espanol

Tribunales de Concursos de Facultad de Quimica. Desde 2014 a la fecha. (2014)

Candidato: Candidatos a Grado 1y/0 2

Tipo Jurado: Otras

VEGA-TEIJIDO MA

Tribunales en Concursos / Sector Educacién Superior/Publico / Universidad de la Republica /
Facultad de Quimica / Uruguay

Pais: Uruguay

Idioma: Espaniol

Estudo da modelagem molecular do receptor canabinoide CB1 e suas interagdes com o ?9-THC. (2009)

Candidato: Emmanuela Ferreira de Lima

Tipo Jurado: Tesis de Doctorado

VEGA-TEIJIDO MA, Borges Ferreira Da Silva A., Almeida Santos RH, Honorio KA, Homem de
Mello P.

Doctorado en Quimica/ Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institucion Extranjera/
Universidade de Sao Paulo / Brasil

Pais: Brasil

Idioma: Portugués

Docking e analise do modo de ligacao de trés moléculas pequenas, um benzimidazol e dois compostos
de crémio, nos sulcos do DNA 5-CGCGAATTCGCG-3.(2008)

Candidato: Esther Camilo dos Reis

Tipo Jurado: Tesis de Maestria

VEGA-TEIJIDO MA, Caracelli l., Aimeida Santos RH

Postgraduacao em Ciéncias dos Materiais / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institucion
Extranjera/ Universidade Estadual Paulista "Julio de Mesquita Filho", Faculdade de Ciéncias,
Campus de Bauru. / Brasil

Pais: Brasil

Idioma: Portugués

Estudo de compostos quinénicos com potencial atividade contra a doenca de Chagas. (2008)

Candidato: Janaina Gomes Ferreira

Tipo Jurado: Tesis de Doctorado

VEGA-TEIJIDO MA, Almeida Santos RH, Caracelli, I., Ananias SR , Borges Ferreira Da Silva A.
Doctorado en Quimica/ Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institucion Extranjera /
Universidade de Sao Paulo / Brasil
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Pais: Brasil
Idioma: Portugués

CONSTRUCCION INSTITUCIONAL

En la actualidad: Miembro del Claustro de Facultad de Quimica, Miembro de la Comision de
Asesoramientos, Miembro de la Comisién del DETEMA.

Informacion adicional

En pocas palabras me autodefino como un quimico computacional que utiliza diversas metodologias para el
modelado y el estudio de moléculas. Alguien que siempre ha tratado de diversificar sus aportes cooperando con
diferentes grupos tedricos y experimentales.

Enlo que respecta a los principales proyectos cientificos en que planifico seguir trabajando en los afios por venir,
ellos serian:

a) Reactividad y mecanismos moleculares relativos a compuestos radicales de calcégenos (S, Sey Te). Linea de
investigacion. En desarrollo junto al Dr. Ventura. (Ver articulos publicados recientemente).

b) Estudio computacional, comparacién experimental y prospectiva de colorantes tipo BODIPY conteniendo
calcdgenos (S, Se, Te)?. Linea de Investigacion. En desarrollo junto a la estudiante de la carrera de Quimico Lucia
Sudrez, quién esta bajo mi orientacion en su Trabajo de Fin de Carrera.

c) Trabajos en colaboracién con otros grupos cientificos que estan en andamiento y que puedan surgir como parte
de nuestra actividad profesional.

Estos proyectos pertenecen al drea de Quimica Computacional, y més alla de los titulos usados
para puntualizarlos, la motivacion general unificados ambos casos es el estudio de sistemas que
involucren calcogenos y especies con electrones desapareados, sea formando radicales o por
absorcién y/o emisién de radiacion UV/Visible. En estos sistemas moleculares buscar
metodologias de célculo dentro de la Teoria del Funcional de la Densidad que nos permitan
realizar estudios de gran precisién. Resultados que sean comparables con los datos
experimentales, si es que estan disponibles, o poder predecir comportamientos y/o proponer
nuevos compuestos. Los compuestos del tipo BODIPY reportados son muy variados, al igual que
sus aplicaciones, y es por esta razén que tanto nos interesa tener una base de experiencia a
través de su estudio computacional que pueda abrirnos caminos para aplicaciones practicas,
estos pasos serian en colaboracién con otros grupos de investigacion. Finalmente, a través de las
lineas de cooperacion pretendo seguir colaborando como lo he hecho siempre, y a la vez, seguir
ampliando mi experiencia en diversos tipos de sistemas moleculares y metodologias a ser
aplicadas.

Para finalizar, simplemente quiero decir que mi interés de desarrollo personal va de la mano con
la formacion de recursos humanos y con aportes al crecimiento y desarrollo de buena ciencia
con nuestros colaboradores.

Resumen de la Produccion de este Ultimo periodo:

Considerando los Ultimos 5 afos y entre paréntesis de 2020 a 2022, periodo de permanencia en
el SNI (y dentro de la pandemia):

- 7(4) articulos publicados en revistas Internacionales
- 11(5) trabajos publicados en congresos

- Formacion de RRHH: a) Alejandro Olgiatti, grado, publicacion en ENAQUI7, b) Lucia Suérez,
grado, publicacién en ENAQUI7, ¢) Ana Lima, grado, publicacion junto a Lucia Suarez, d)
Verdnica Perna, posgrado, realizacion de Monografia para obtencién del Diploma de
Especializacion en Bioinformatica.

- Organizacion de Eventos: fui parte del Comité Organizador y junto a la Dra, Andrea De Ledn
organizamos todas las evaluaciones y presentaciones de los E-posters del drea Fisicoquimica de
PEDECIBA. https://enaqui.fq.edu.uy/comite/

- Participacion en diversos Tribunales Académicos de Posgrado (5) y grado (1).
- Referato de un articulo cientifico en marzo de 2021 para la revista Journal of Molecular

Modeling (JMMO)

HISTORIA PROFESIONAL: El periodo que dio inicio en 2010 se enmarca dentro de mi retorno
al pais enjulio/2010, luego de 11 afos en SP, Brasil. Al llegar fui acogido en
CCBG/DETEMA/FQ Yy trabajé Honorariamente 1 afio, hasta que el proyecto CSIC Grupos que
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presentamos fue aprobado. Dicho proyecto se inicié en abril/2011 ( con el cargo de Prof.
Adjunto 20hs/sem) y hoy en dia se ha continuado (desde julio de 2014) como Prof. Adjunto
35hs/sem asociado a la investigacion y al dictado de los cursos de Calculo Numéricoy
Computacion, Fisicoguimica Molecular Bésica y recientemente Principios de Fisicoquimica
Molecular aplicados a sistemas bioldgicos.

En agosto/2013 fue cuando inicié mi colaboracion con CeBiolnfo/DETEMA/FQ en temas de
docencia e investigacion. Tengo participacion en el dictado de los cursos de la Maestria en
Bioinformatica/PEDECIBA en colaboracion con la Prof.Dra. Margot Paulino (Bioinformatica ll,
Taller de Simulaciones Biomoleculares y Disefo de Drogas Bioactivas). Mi relacion con la
Maestria en Bioinformatica/PEDECIBA di¢ inicio en 2013 cuando junto a la Lic. lvana Nunez,
obtuvimos un proyecto para la implementacion y administracion de la plataforma de dictado a
distancia de todos lo cursos de la maestria, Desde el punto de vista docente participo en las
clases presenciales y en la orientacion y evaluacion de los alumnos que realizan sus mini-
proyectos en los cursos mencionados mas arriba, algunos de ellos desarrollando investigaciones
de directa aplicacion en sus trabajos de tesis. También soy miembro de la Comision Académica
de Postgraduacién de la Maestria en Bioinformatica y de la del Diploma de Especializacion en
Bioinformatica.

Mantuve activa mi colaboracion con UNESP/Bauruy continué colaborando en la formacion de 2
alumnas de Iniciacion Cientifica/FAPESP que trabajaron bajo mi orientacion hasta mayo/2012.
Hoy en dfa ambas alumnas estan realizando sus doctorados en la UNIFESP, San Pablo, en
estudios experimentales relacionados a las cisteina proteasas (que fue nuestro tema de trabajo).
Recientemente hemos retomado proyectos de investigacién junto al Dr. Julio R. Sambrano de
UNESP/Bauru relacionado al estudio de interaccién de moléculas orgéanicas con nanomateriales.

La decisiéon de retorno al pais para tratar de convertirme en un cientifico residente en Uruguay,
sin duda fue una de las més arriesgadas que he tomado. Reconozco que al inicio de este salto en
la carrera hubo una disminucion logica en mi produccién cientifica, sin embargo puse todo mi
esfuerzo por mantenerla activay por poner en marcha todos los mecanismos de recuperaciony
afianzamiento como cientifico nacional. Creo que al dia de hoy hay muestras claras de mi
recuperacion en la senda del crecimiento cientifico y docente en Facultad de Quimica.

Organizacién de Eventos: Junto al Prof. Dr. Julio Sambrano DM, UNESP/Bauru tuvimos el
placer de organizar el Workshop em Modelagem Molecular e Simulacdo Computacional
Aplicada a Materiais entre los dias 27-29 de abril de 2010, en el edificio da Pds-Graduacdo em
Materiais/POSMAT, Faculdade de Ciéncias, UNESP, Bauru, SP, Brasil. Los cientificos que
participaron en el evento fueron: - Prof. Dr. Armando Beltran, Universitat Jaume |, Castellon,
Espanha - (Quimica Computacional Aplicada ao estudo de superficies); - Prof. Dr. Juan Andrés,
Universitat Jaume |, Castellon, Espanha - (Reacoes Quimicas: Funcdo de localizacdo Eletronica e
Teoria de Catéstrofes); - Prof. Dr. Oscar Ventura - Universidad de la Republica, Montevideo,
Uruguay - (i-Métodos Moleculares no estudo de sistemas biolégicos e (ii-Interaces de
moléculas sobre superficies) - Prof. Dr. Aguinaldo Robson de Souza, Depto. de Quimica, Unesp/
Bauru (Grid Unesp e aplicacbes no estudo de materiais). Participé de la organizacion del
Regional Workshop in Structural Bioinformatics (16-27 de marco de 2015, Montevidéu,
Uruguai) organizado por la Profa.Dra. Paulino y del XLII QUITEL 2016 que realizamos en 20-25
de noviembre de 2016, organizado por el Prof.Dr. Ventura. Miembro del Steering Committee
del X International Conference of Bioinformatics 28-30 de octubre de 2019.
https://sites.google.com/view/soibio 19/

Evaluador de articulos cientificos del Journal of Molecular Modeling-Springer y del Journal of
the Brazilian Chemical Society: http://jbcs.sbqg.org.br/

Claustrista suplente de Facultad de Quimica electo en 2014, 2016, 2018 y 2021. Miembro de la
Comision de Asesoramientos y de la Comision de Biblioteca de Facultad de Quimica.

Representante Suplente por los docentes Grados 3,4 y 5 del DETEMA/Fac. de Quimica,
durante el periodo reglamentario 2013-2016.

Indicadores de produccion

ACTIVIDADES 27

Lineas de investigacion 6
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Proyectos Investigacion Desarrollo 8

Docencia 10
Extension 1
Gestion Académica 2

PRODUCCION BIBLIOGRAFICA L
Articulos publicados en revistas cientificas 30
Completo 28
Resumen 2
Trabajos en eventos 80
Libros y Capitulos 2
Libro publicado 1
Capitulos de libro publicado 1
Preprints 1
EVALUACIONES ge
Evaluacion de eventos 7
Evaluacién de publicaciones 3
Jurado de tesis 6
- 12
FORMACION RRHH
Tutorias/Orientaciones/Supervisiones concluidas 10
Tesis de maestria 1
Otras tutorias/orientaciones 2
Iniciacion a la investigacion 4
Tesis/Monografia de grado 2
Docente adscriptor/Practicantado 1
Tutorias/Orientaciones/Supervisiones en marcha 1
Tesis de maestria 1
Tutorias/Orientaciones/Supervisiones desistidas 1
Tesis de doctorado 1



