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Datos Generales

INSTITUCIÓN PRINCIPAL

Universidad de la República/ Facultad de Química / DETEMA / Uruguay

DIRECCIÓN INSTITUCIONAL

Institución: Universidad de la República / Facultad de Química / Sector Educación Superior/Público
Dirección: Isidoro de María 1614, piso 4 esq. José L. Terra / 11800 
País: Uruguay / Montevideo / Montevideo 
Teléfono: (2) 9241860 
Correo electrónico/Sitio Web: mauryvg@gmail.com https://exportcvuy.anii.org.uy/pdf/?
672abfaee668d8143a7b356856ae2d1b3876cb1cb1c28383aef4dbd8dbc4cdfa469351307b069733b0b4f90bb0616b9bcaaad88bf8c2b817274a4dc98aa1ae9a

Formación

Formación académica

CONCLUIDA

DOCTORADO

Doutorado em Química - FísicoQuímica (1999 - 2003)

Universidade Federal de São Carlos , Brasil 
Título de la disertación/tesis/defensa: Simulação Computacional: formação de complexos proteína-
ligante aplicadaao estudo das flavoenzimas glutationa redutasee tripanotiona redutase,
importantes em doenças parasitárias. 
Tutor/es: Julio Zukerman-Schpector 
Obtención del título: 2003 
Financiación: 
Fundação de Amparo à Pesquisa do Estado de São Paulo , Brasil 
Palabras Clave: docking Modelado Molecular Tripanosoma cruzi nitrofuranos naftoquinonas 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Modelado
Molecular

MAESTRÍA

Maestría en Química (UDELAR-PEDECIBA) (1996 - 1999)

Universidad de la República - Facultad de Química , Uruguay 
Título de la disertación/tesis/defensa: Aplicaciones del modelado y la simulación dinámica
molecular en sistemas biomoleculares. Estudio de propiedades estructurales e implicancias
biológicas: EgDf1 de Echinococcus granulosus y CreA de Aspegillus nidulans. 
Tutor/es: Margot Paulino 
Obtención del título: 1999 
Palabras Clave: Dinámica Molecular Echinococcus granulosus Aspegillus nidulans Proteínas ADN
Factores de transcripción 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Dinámica
Molecular y Modelado

ESPECIALIZACIÓN/PERFECCIONAMIENTO

(2007 - 2010)

Universidad Estadual Paulista , Brasil 
Título de la disertación/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 
Obtención del título: 2010 
Palabras Clave: docking telúrio catepsina B cisteino proteasas artritis cancer 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Modelado
Molecular

(2003 - 2006)

Universidade Federal de São Carlos , Brasil 
Título de la disertación/tesis/defensa: COMPOSTOS ORGANOTELÚRICOS: ESTUDOS
CRISTALOGRÁFICOS, ANÁLISE CONFORMACIONAL E MODELAGEM MOLECULAR DAS
SUAS INTERAÇÕES COM CISTEÍNO-PROTEASES. 
Tutor/es: Supervisor: Julio Zukerman-Schpector 
Obtención del título: 2006 
Palabras Clave: docking telúrio catepsina B cisteino proteasas artritis cancer 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Modelado
Molecular y docking

GRADO

Química Farmacéutica (1993 - 1998)

Universidad de la República - Facultad de Química , Uruguay 
Título de la disertación/tesis/defensa: 
Obtención del título: 
Palabras Clave: Química Farmacéutica 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Química Orgánica / Núcleo Básico de Facultad
de Química

PREGRADO

Bachiller en Química (1988 - 1996)

Universidad de la República - Facultad de Química , Uruguay 
Título de la disertación/tesis/defensa: 
Obtención del título: 1996 
Palabras Clave: Química Farmacéutica 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Química Orgánica / Núcleo Básico de Facultad
de Química

Formación complementaria

CONCLUIDA

CURSOS DE CORTA DURACIÓN

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

Sector Educación Superior/Privado / Universidad ORT Uruguay / Universidad ORT Uruguay -
Instituto de Educación , Uruguay 
Palabras Clave: Pedagogía Universitaria 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Sociales / Ciencias de la Educación / Educación General / Tecnología educativa

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

Sector Educación Superior/Privado / Universidad ORT Uruguay / Universidad ORT Uruguay -
Instituto de Educación , Uruguay 
Palabras Clave: Pedagogía Universitaria 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Sociales / Ciencias de la Educación / Educación General / Tecnología educativa
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La evaluación de los aprendizajes en la universidad (01/2012 - 01/2012)

Sector Educación Superior/Privado / Universidad ORT Uruguay / Universidad ORT Uruguay -
Instituto de Educación , Uruguay 
Palabras Clave: Pedagogía Universitaria 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Sociales / Ciencias de la Educación / Educación General / Tecnología educativa

La tecnología educativa en la educación superior (01/2011 - 01/2011)

Sector Educación Superior/Privado / Universidad ORT Uruguay / Universidad ORT Uruguay -
Instituto de Educación , Uruguay 
Palabras Clave: tecnología educativa 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Sociales / Ciencias de la Educación / Educación General / Tecnología 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 Científico-Tecnológicas / Institut
Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo , Uruguay 
49 horas 
Palabras Clave: Modelado Molecular 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Métodos
Teóricos de Modelado Molecular

Carpe Diem: curso de pedagogía en cursos en línea. (01/2010 - 01/2010)

Sector Educación Superior/Privado / Universidad ORT Uruguay / Universidad ORT Uruguay -
Instituto de Educación , Uruguay 
6 horas 
Palabras Clave: clases en línea 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Sociales / Ciencias de la Educación / Educación General / Clases en línea

Química Quântica: A Solução Ideal para os Problemas Reais (01/2003 - 01/2003)

, Uruguay 
10 horas

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

Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química , Uruguay 
10 horas

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

, Uruguay 
10 horas

Análise Multivariadas de Dados de Química (01/2001 - 01/2001)

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

Introdução à Química Supramolecular (01/2000 - 01/2000)

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidade Federal de São Carlos , Brasil 
10 horas

Bases Moleculares, Bioquímicas e Inmunológicas de la Interacción hospedero-parásito (01/1997 -

01/1997)

Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química , Uruguay 
60 horas

Idiomas

Español

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

3



Portugués

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

Inglés

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

Areas de actuación

CIENCIAS NATURALES Y EXACTAS

Ciencias Químicas /Físico-Química, Ciencia de los Polímeros, Electroquímica /Modelado Molecular
de Biomoléculas y Ligantes

CIENCIAS NATURALES Y EXACTAS

Ciencias Biológicas /Biofísica /Biofísica Estructural

CIENCIAS NATURALES Y EXACTAS

Ciencias Físicas /Física Atómica, Molecular y Química /Química Cuántica aplicada al Modelado
Molecular

Actuación profesional

SECTOR EDUCACIÓN SUPERIOR/PÚBLICO - UNIVERSIDAD DE LA REPÚBLICA - URUGUAY

Facultad de Química / CCBG/DETEMA

VÍNCULOS CON LA INSTITUCIÓN

Funcionario/Empleado (07/2014 - a la fecha) Trabajo relevante

Investigador y Docente 35 horas semanales 
Cargo de Prof. Ajunto 30hs/sem con Extensión a 35hs/sem asociado a la investigación y dictado del
curso de Cálculo Numérico y Computación, Fisicoquímica Molecular Básica y Principios de
Fisicoquímica Molecular aplicados a sistemas biológicos. Profesor Efectivo desde febrero 2020 y en
vías de alcanzar la Dedicación Total. 
Escalafón: Docente 
Grado: Grado 3 
Cargo: Efectivo

Colaborador (08/2013 - 03/2021)

Educ. a Distancia Maest. Bioinfor/PEDECIBA 4 horas semanales 
Participación como colaborador con la Lic. Ivana Núñez en el proyecto ganador del llamado para
implementar la modalidad semi-presencial y a distancia de todos los cursos de la Maestría en
Bioinformática/PEDECIBA. Actualmente cumplo el rol de gestor de apoyo en la plataforma de
Facultad de Química donde están localizados estos cursos. 
Escalafón: Docente 
Grado: Grado 3 
Cargo: Interino

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

Investigador y Docente 20 horas semanales 
El cargo docente Profesor Adjunto (Esc. G, Grado 3, 20 hs. sem.) está asociado a trabajos de
investigación científica en el Computational Chemistry and Biology Gruop- DETEMA. Tiene una
extensión horaria a 30hs semanales con fondos de la Maestría en Bioinformática/PEDECIBA. 
Escalafón: Docente 
Grado: Grado 3 
Cargo: Interino

Profesor visitante (07/2010 - 05/2011)

Profesor Asociado 20 horas semanales 
Este vínculo es una primera etapa de relacionamiento con la institución en que estamos tramitando
nuestro retorno al pais para continuar desarrollando nuestra carrera científica como participante
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activo en el desarrollo y la enseñanza de la ciencia en Uruguay. 
Escalafón: Docente 
Grado: Grado 3 
Cargo: Honorario

ACTIVIDADES

LÍNEAS DE INVESTIGACIÓN

Estudio computacional, comparación experimental y prospectiva de colorantes tipo BODIPY

conteniendo calcógenos (S, Se, Te). (07/2017 - a la fecha )

Este proyecto forma parte de una nueva línea de investigación que hemos iniciado a instancias del
proyecto de doctorado del Ing. Gabriel Estévez. Actualmente la estudiante de la carrera de
Químico, opción Materiales, Lucía Suárez ha estado participando en su entrenamiento y en el
desarrollo de actividades de investigación dentro de este proyecto. El 17 de octubre próximo será
presentado por dicha estudiante un E-poster resumiendo algunos estudios de esta línea de
investigación. Es una línea que requerirá de bastante tiempo de estudio y cálculos por lo que
tenemos la idea de transformarlo en un proyecto más amplio y de largo alcance en el tiempo. 
Fundamental 
4 horas semanales , Coordinador o Responsable 
Equipo: Mauricio Angel VEGA TEIJIDO

Modelado Molecular y estudios teórico-computacionales de inhibición de cisteína proteasas por

compuestos formadores de puentes disulfuro (07/2010 - a la fecha )

El objetivo de este proyecto es la realización de un trabajo teórico-computacional integrado
aplicado al modelado molecular y estudio teórico 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, será necesario un
modelado adecuado de los ligandos y el estudio detallado de su estructura molecular y propiedades
físicas y químicas. Estas informaciones son fundamentales para tener una visión más amplia del
mecanismo de inhibición y complementar así el análisis de los resultados de docking. En la
construcción y estudio de los complexos con la catepsina B, serán utilizadas todas las informaciones
físicas, químicas e bioquímicas que dispongamos, de forma a garantizar resultados realísticos que
sustenten las proyecciones futuras. Eventualmente, sistemas moleculares reducidos derivados dos
complexos de inhibición y sistemas polimoleculares que incluyan a interacción química de interés,
podrán ser estudiados en detalle utilizando para esta etapa un nivel cuántico de la teoría aplicada.
De forma geral, se pretende realizar un abordaje computacional múltiple que permita estudiar este
tipo de complejos, así como, lograr un mayor entendimiento de los fenómenos relacionados con la
inhibición de las cisteína proteasas, y por lo tanto, obtener informaciones que deriven en la
optimización estructural de inhibidores de la catepsina B. 
20 horas semanales 
CCBG, DETEMA, Facultad de Química , Coordinador o Responsable 
Equipo: VEGA-TEIJIDO, MA 
Palabras clave: docking Modelado Molecular catepsina B 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Métodos
Teóricos de Modelado Molecular

Modelado, simulación molecular de complejos y estudios químico cuánticos del mecanismo de acción

de enzimas de los fitopatógenos, Xanthomonas spp: Metionina sulfóxido reductasa B (MsrB) y cysteína

proteasas (CysP). (03/2014 - a la fecha )

Las metionina-sulfóxido reductasas (Msr) son una familia de enzimas que reducen metionina
sulfóxido (Met-SO), libre o en cadenas proteicas. Estas últimas pueden ser producto del estrés
oxidativo o formar parte de mecanismos de señalización intracelular (Kim and Gladyshev, PLoS
Biology, 2005. 3(12): 1-10.). La reducción de Met-SO, es considerada una importante vía de
reparación proteica que ofrece protección contra el estrés oxidativo, retarda el envejecimiento y en
algunos casos funciona como etapa de señalización 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 patógenos, en particular existen enzimas del tipo MsrB en
bacterias como Neisseria meningitidis (patógeno en humanos) y Xanthomonas campestris
(fitopatógeno), cuyas diferencias estructurales han sido blanco de un reciente estudio
cristalográfico (Ranaivoson et al., J. Mol. Biol. 2009. 394: 83 ​93). Se ha reportado recientemente
(del Campo et al., FEMS Microbiol Lett. 2009. 298: 143-148) que por la acción de agentes químicos
que contienen Cu(2+), los cuales catalizan la formación de especies de oxígeno reactivo (ROS), las
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Xanthomonas axonopodis pv. citri (la subespecie causante del chancro cítrico más 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 teórico-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 función catalítica (Ranaivoson et al., J. Mol. Biol. 2009. 394: 83 ​93). 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 químico-
cuánticos nos proponemos estudiar los detalles de los cambios químico-electrónicos del mecanismo
de catálisis desde su inicio en la preactivación de la Cys117 a la forma tiolato hasta su forma
sulfénico, una vez que el ligando fue reducido de metionina sulfóxido a metionina. Adicionalmente,
esta línea de investigación incluye la generación de modelos de cisteína proteasas (CysP) de
Xanthomonas spp y de sus complejos de inhibición. Las cisteína proteasas son una amplia familia de
proteasas, bien conocidas por estar relacionadas a todos los procesos de degradación de proteínas.
En mamíferos y humanos han sido relacionadas a enfermedades de degradación tisular, en
patógenos (virus y bacterias) han sido relacionadas a los procesos de invasión de los hospederos. La
conjunción de los datos obtenidos con el abordaje químico-cuántico sobre los modelos obtenidos en
la simulación dinámica nos permitirá un sinergismo entre ambos para construir y estudiar
adecuadamente dichos complejos moleculares. Simular correctamente requiere una evaluación
detallada del estado de protonación, de los enlaces químicos y de la solvatación, al mismo tiempo
requiere de un desarrollo metodológico que asiente las bases de estudios posteriores. 
Mixta 
20 horas semanales 
CCBG, DETEMA, Facultad de Química , Coordinador o Responsable 
Equipo: VENTURA O.N. , KIENINGER M. 
Palabras clave: docking Dinámica Molecular Xanthomonas campestris 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química Computacional

La química de los compuestos con calcógenos (S, Se, Te) en la atmósfera y el medio ambiente (03/2018 -

a la fecha )

La temática de investigación involucra estudios computacionales de las reacciones de compuestos y
especies radicales de calcógenos (S, Se, Te) con otras especies presentes en la atmósfera, el agua y
el medio ambiente en general. 
Fundamental 
8 horas semanales , Coordinador o Responsable 
Equipo: VEGA-TEIJIDO MA 
Palabras clave: Selenio Telurio atmósfera medio ambiente radicales

Nanotransductores en procesos celulares de señales redox efectuados por especies reactivas de

oxígeno (07/2014 - 03/2022 )

Óxido-reducción de residuos con azufre y selenio en proteinas, inhibidores y biomiméticos
involucrados en los procesos de regulación redox. 
20 horas semanales 
CCBG, DETEMA, Facultad de Química , Integrante del equipo 
Equipo: OSCAR N. VENTURA , MARTINA KIENINGER , K. IRVING , RAÚL E. CACHAU , ALINE
KATZ , FIORENTINA BOTTINELLI , EDUARDO BERMÚDEZ 
Palabras clave: telúrio Química Cuántica redox selenio peroxidasa selenoproteínas 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química Computacional

Primeros pasos hacia una comprensión molecular de las semejanzas estructurales y diferencias

mecanísticas de las dioxigenasas de escisión de carotenoides del tipo 4 (CCD4) en especies cítricas

(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 investigación. Este proyecto ha rendido una
publicación en noviembre de 2018 y tiene otra en camino. Los trabajos de la Maestría en
Bioinformática de Jorge Cantero pertenecen a esta línea de investigación. 
Mixta 
4 horas semanales , Integrante del equipo 

6



Equipo: Mauricio Angel VEGA TEIJIDO , Margot PAULINO , Jorge Cantero

PROYECTOS DE INVESTIGACIÓN Y DESARROLLO

Enfoque termodinámico y cinético de la quimiodiversidad, reacciones y evolución de la química del

selenio y otros calcógenos en la atmósfera y el medio ambiente. (01/2024 - a la fecha)

Proyecto CSIC I+D (2024) La quimiodiversidad de la atmósfera y de la tropósfera en particular, es
una red de reacciones concatenadas mucho más compleja de lo que a priori puede parecer. Si bien
en al aire como tal, existen especies químicas gaseosas preponderantes como el O2, N2, vapor de
agua, CO2, neón, helio, la diversidad de compuestos volátiles provenientes de fuentes geológicas
naturales y antropogénicas es enorme. Los compuestos volátiles de calcógenos, excluyendo el
oxígeno, llegan a la atmósfera a través de fuentes naturales (volcánicas y de otras formas de
emisión, incendios, etc.) y fuentes derivadas de la actividad humana, industrial y de la forma de vida
moderna. Si bien la química de los compuestos volátiles del azufre ha sido más ampliamente
estudiada, aunque aún es incompleta, la química de los volátiles de otros miembros del grupo,
selenio y telurio, no ha sido tan explorada. En particular, este proyecto se plantea tomar como
elemento pivote al selenio y explorar de forma amplia su evolución química desde sus fuentes
primordiales a sus compuestos más complejos y que pueden ser formas de acumulación en contacto
con la biodiversidad. Con esta finalidad nos proponemos utilizar toda nuestra experiencia y
experticia en el campo de la termodinámica y la cinética computacional para realizar un mapeo muy
amplio de reacciones ya conocidas experimentalmente, desarrollar metodología y utilizarla en la
predicción de compuestos finales de deposición o de compuestos inestables que generen nuevas
ramificaciones reactivas de la red. Para esto usaremos estrategias de química cuántica (Teoría del
Funcional de la Densidad-DFT, Coupled cluster-CC y otras técnica de correlación electrónica) y de
análisis de la densidad electrónica calculada (Quantum Theory of Atoms in Molecules-QTAIM,
Natural Bond Orbitals-NBO) para el estudio termodinámico de los mecanismos moleculares por
sus diversos pathways. Con estos resultados realizaremos la estimación de los parámetros cinéticos
de la reactividad y la velocidad de reacción. Estimamos que con la generación de conocimiento en
este campo se podrán estimular iniciativas de análisis y mediciones de la presencia de estas
especies químicas en nuestra atmósfera y medio ambiente en general y alertar sobre sus influencias
con la biodiversidad, aguas, cultivos, etc. 
10 horas semanales 
DETEMA , Computational Chemistry and Biology Group 
Investigación 
Coordinador o Responsable 
En Marcha 
RRHH formados en el proyecto: 
Especialización:1 
Doctorado:1 
Financiación: 
Facultad de Química, Uruguay, Apoyo financiero 
Equipo: VEGA-TEIJIDO MA (Responsable) , Anabela Martínez , Menéndez F. , KATZ, A. , VENTURA,
O.N. 
Palabras clave: Selenio Química atmosférica radicales libres

Desarrollo y Caracterización de Agentes de Diagnóstico para Infecciones Ocultas a través de

Imagenología 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 precisa y temprana es crucial, ya que los
retrasos pueden tener consecuencias graves. Las imágenes moleculares basadas en cambios
fisiológicos ofrecen una herramienta valiosa para este propósito, pero la búsqueda de
radiofármacos específicos y sensibles sigue siendo un desafío y esto lleva al problema de
investigación planteado: ¿ Es posible desarrollar un radiofármaco de diagnóstico de infecciones
oportunistas ocultas para imagenología molecular con adecuadas características de especificidad y
sensibilidad? El grupo de trabajo integrado por investigadores del Área Radioquímica,
Microbiología, Química Computacional y CUDIM cuenta con experiencia previa en el desarrollo de
potenciales radiofármacos para el diagnóstico de infecciones. En esta propuesta se busca
desarrollar agentes que cubran las necesidades aún pendientes, enfocada en el diseño de nuevos
radiofármacos basados en péptidos antimicrobianos derivados de la flora autóctona como vectores
de reconocimiento de infecciones. En particular, se profundizará el estudio de los péptidos EcgDf1
y Midf6 derivados de las plantas Ceibo y Congorosa respectivamente. Los objetivos generales
incluyen la generación de una biblioteca de trazadores utilizando estos péptidos derivatizados con
el agente quelante NOTA (ácido 1,4,7-triazaciclononano-1,4,7-triacético) y radiomarcados con
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68Ga, 18F y 99mTc para evaluar su capacidad de generar imágenes de calidad diagnóstica
empleando radionucleidos emisores de positrones (PET) y emisores gamma puros (SPECT). A
través del modelado computacional se complementarán los enfoques experimentales tradicionales
con información de conformaciones posibles y las características de estabilidad termodinámica y
cinética de los complejos propuestos y su interacción con modelos de membranas fúngicas. de los
complejos péptido-radionucleido y su interacción con modelos de membranas de microorganismos.
Los objetivos específicos abarcan desde la optimización de las condiciones de marcación hasta la
caracterización del perfil fisicoquímico de los compuestos marcados estudiando la estabilidad en
diferentes medios, la lipofilicidad y la unión a proteínas plasmáticas. Se llevarán a cabo estudios
biológicos in vitro para evaluar la capacidad de permanencia en los sitios de unión con cultivos de
microorganismos, así como estudios in vivo en modelos animales normales y con lesiones inducidas.
Además, se buscará establecer, a través de herramientas de modelado computacional, las
características de estabilidad termodinámica y cinética de los complejos propuestos para contribuir
a la creación de una biblioteca de datos que correlacionen las estructuras químicas con las
estructuras de membranas de agentes patógenos como C.albicans y A.niger, los cuales tienen gran
incidencia en las infecciones oportunistas y presentan alta unión in vitro a los péptidos propuestos
Se espera que este trabajo conduzca a la caracterización completa de las moléculas propuestas, así
como los estudios de biodistribución e imagenología. Complementariamente, se contará con un
estudio completo de las características de estabilidad termodinámica y cinética de los complejos
propuestos y su interacción con modelos de membranas fúngicas. A largo plazo, se busca un
impacto positivo tanto en la salud humana como en el ámbito económico, al mejorar las técnicas de
diagnóstico, tratamiento y seguimiento de infecciones oportunistas ocultas. 
5 horas semanales 
DETEMA , Computational Chemistry and Biology 
Investigación 
Integrante del Equipo 
En Marcha 
RRHH formados en el proyecto: 
Maestría/Magister:1 
Doctorado:1 
Equipo: VEGA-TEIJIDO MA , Mariella TERÁN (Responsable) , JAVIER GIGLIO , CECCHETTO, G. , J.
Osorio , Menéndez F. , REYES-ÁBALOS AL 
Palabras clave: Radiotrazadores galio infecciones PET Imagenología

Proyecto de Inserción PEDECIBA/Química (12/2012 - a la fecha)

Coordinador Responsable: Mauricio A. Vega Teijido Fuimos seleccionados para recibir apoyo
económico de $U 100.000 para equipamiento e infraestructura de trabajo de investigación. Con los
fondos fueron adquiridos: a) 2 computadoras con procesadores Intel i7 (8 cores) y 1TB de HD para
desarrollo de investigación, b) un notebook y cañon proyector para difusión de los trabajos y
docencia, c) software de estudio de la densidad electrónica. 
20 horas semanales 
DETEMA, Facultad de Química , CCBG 
Investigación 
Coordinador o Responsable 
En Marcha 
Financiación: 
Programa de Desarrollo de las Ciencias Básicas, Uruguay, Apoyo financiero 
Equipo: VEGA-TEIJIDO MA 
Palabras clave: Química Computacional 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química Computacional

Nanotransductores en procesos celulares de señales redox efectuadas por especies reactivas de

oxígeno (07/2014 - 01/2024 )

En este proyecto se procura obtener información detallada de los mecanismos de reacción de
enzimas involucradas en la transmisión de señales redox donde el H2O2 funciona como mensajero
secundario, enzimas todas que funcionan mediante óxido-reducción de tioles y selenoles o sus
óxidos, investigando no sólo las enzimas nati-vas sino mutaciones teóricas (i.e. generadas
computacionalmente) donde las Cys o Sec catalíticas o resolvedoras son mutadas por aminoácidos
estructuralmente similares (incluyndo los ortólogos generados por intercambio de ambos ami-
noácidos y sustituciones por HCys). También, se intenta comprender los mecanismos de inhibición
de enzimas por compuestos de calcógenos superiores (S, Se, Te) así como el diseño y
comportamiento de biomiméticos que simulen eficientemente la actividad de las enzimas
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estudiadas. 
20 horas semanales 
CCBG, DETEMA , Facultad de Química 
Investigación 
Integrante del Equipo 
Concluido 
RRHH formados en el proyecto: 
Pregrado:1 
Doctorado:1 
Financiación: 
Comisión Sectorial de Investigación Científica, Uruguay, Apoyo financiero 
Equipo: OSCAR N. VENTURA (Responsable) , MARTINA KIENINGER , K. IRVING , RAÚL E.
CACHAU , ALINE KATZ , FIORENTINA BOTTINELLI , EDUARDO BERMÚDEZ , MAURICIO A.
VEGA-TEIJIDO 
Palabras clave: telúrio Química Cuántica peróxidos selenio peroxidasa selenoproteínas 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química Computacional

Implementación de Cursos Semi-presenciales de la Maestría en Bioinformática/PEDECIBA (07/2014 -

03/2020 )

Responsables: Ivana Núñez y Mauricio A. Vega Teijido Este proyecto fue el ganador del proceso de
selección de la coordinación de la Maestría en Bioinformática/PEDECIBA para llevar adelante el
desarrollo y la implementación de todas las materias de la maestría en un formato semi-presencial
(y en algunos casos totalmente a distancia). 
4 horas semanales 
Facultad de Química , Maestría en Bioinformática/PEDECIBA 
Desarrollo 
Integrante del Equipo 
Concluido 
Financiación: 
Programa de Desarrollo de las Ciencias Básicas, Uruguay, Cooperación 
Equipo: VEGA-TEIJIDO MA , NÚÑEZ, I. (Responsable) 
Palabras clave: Educación a Distancia 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Sociales / Ciencias de la Educación / Educación General / Educación a Distancia

DOCENCIA

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

Grado
Asistente 
Asignaturas: 
Matemática 06 (Cálculo Numérico y Computación), 4 horas, Práctico

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

Grado
Responsable 
Asignaturas: 
Fisicoquímica Molecular Básica, 4 horas, Teórico-Práctico 
Principios de Fisicoquímica Molecular aplicados a sistemas biológicos, 5 horas, Teórico-Práctico

(10/2011 - 10/2011 )

Doctorado
Responsable 
Asignaturas: 
Métodos de simulação de complexos moleculares em Materiais Biológicos: algoritmos e funções de
energia, 8 horas, Teórico 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química Computacional

(11/2010 - 12/2010 )

9



Doctorado
Responsable 
Asignaturas: 
Curso de Profundización PEDECIBA-Química. Modelado de complejos Receptor-Ligando a través
de métodos de docking con Algoritmos Genéticos., 4 horas, Teórico-Práctico 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química Computacional

SECTOR EDUCACIÓN SUPERIOR/PRIVADO - UNIVERSIDAD ORT URUGUAY - URUGUAY

Facultad de Ingeniería

VÍNCULOS CON LA INSTITUCIÓN

Funcionario/Empleado (03/2011 - a la fecha) Trabajo relevante

Prof.Adj. Fisicoquímica Ingeniería y Liciatura en Biotecnología 8 horas semanales 
Actividades docentes como responsable de los cursos Fisicoquímica I y II de ambas titulaciones.

ACTIVIDADES

DOCENCIA

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

Grado
Responsable 
Asignaturas: 
Fisicoquímica I, 4 horas, Teórico 
Fisicoquímica II, 4 horas, Teórico 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Fisicoquímica Biológica

SECTOR EXTRANJERO/INTERNACIONAL/ENSEÑANZA SUPERIOR - BRASIL

VÍNCULOS CON LA INSTITUCIÓN

Profesor visitante (06/2007 - 05/2010)

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

ACTIVIDADES

PROYECTOS DE INVESTIGACIÓN Y DESARROLLO

Modelagem Molecular e estudos teórico-computacionais da inibição 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 cisteíno-
proteasa catepsina B. El estudio teórico-computacional podrá ofrecer una mayor comprensión del
mecanismo de inhibición, lo que debería resultar en informaciones valiosas para la sugerencia y
diseño de nuevos compuestos potencialmente más activos. La importancia de la inhibición de la
catepsina B está dada por la relación que existe entre su sobreactividad y afecciones como a artritis
reumática, osteoporosis, distrofia muscular e metástasis tumoral. Las metodologías a ser utilizadas
son parte de un estudio teórico integrado que incluye modelado molecular de la serie de ligandos,
estudios de docking para la construcción y estudio de los complejos y finalmente un estudio
químico-cuántico de un posible mecanismo de inhibición de este tipo de compuestos. Proyecto
CNPq 473265/2008-7 con recursos en un total de R$ 12.000. 
40 horas semanales 
Faculdade de Ciências , BioMat, Capus de Bauru 
Investigación 
Coordinador o Responsable 
En Marcha 
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RRHH formados en el proyecto: 
Pregrado:2 
Financiación: 
Institución 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 Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / docking y
Modelado Molecular

​Estudos estruturais, de docking e de Dinâmica Molecular aplicados à inibição enzimática de cisteino-

proteases por organocalcogênios ​ (06/2007 - 05/2010 )

Este proyecto apunta a la realización, en paralelo, de dos abordajes computacionales que confluyen
en un estudio mas amplio: a) el modelado de los complejos de inhibición de organocalcógenos con la
cisteino proteasa catepsina B, b) estudios teóricos quimico-cuánticos aplicados a compuestos
organo-calcógenicos (principalmente S, Se y Te) con énfasis en aquellos derivados halogenados. La
línea de investigación referente a los organocalcógenos tiene su foco en estudios químico-cuánticos
buscando una mejor descripción de las propiedades electrónicas de este tipo de sistemas
moleculares con gran número de electrones. El proyecto incluye estudios teóricos de la densidad
electrónica, los cuales son muy útiles para caracterizar las interacciones entre los átomos
(covalentes, iónicas, secundarias, etc). Este tipo de compuestos presenta capacidades especiales de
interacción tales como interacciones secundarias, hipervalencia o hiperconjugación; estas
propiedades son de gran interés científico por su comportamiento electrónico diferenciado, así
como por las aplicaciones al modelado de los complexos con la catepsina B, la química
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
inhibición seria provechosa son: artritis reumática, osteoporosis, distrofia muscular e metástasis
tumoral. Los trabajos de modelado de los complexos de organocalcógenos con la catepsina B
tendrán estudios de docking, como tema inicial, y un posterior estudio das propiedades dinámicas
da enzima e dos complexos estudiados. En los estudios de docking de los compuestos orgánicos de
calcógenos la transferencia de informaciones que puedan surgir de los trabajos de química-
cuántica, dará una visión mas amplia de los eventos que ocurren en la inhibición 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 Ciências , BioMat, Campus de Bauru 
Investigación 
Coordinador o Responsable 
En Marcha 
RRHH formados en el proyecto: 
Pregrado:2 
Financiación: 
Institución del exterior, Apoyo financiero 
Institución del exterior, Beca 
Equipo: VEGA-TEIJIDO MA (Responsable) , BONTURI C , EL CHAMY MALUF S 
Palabras clave: docking Modelado Molecular telúrio catepsina B cisteino proteasas ab initio 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / docking y
Modelado Molecular

DOCENCIA

(06/2010 - 06/2010 )

Doctorado
Responsable 
Asignaturas: 
Tópicos em Modelagem Molecular: Aplicações com GAUSSIAN e GAMESS., 4 horas, Teórico-
Práctico 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Métodos
Teóricos de Modelado Molecular

(06/2007 - 12/2009 )

Grado
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Responsable 
Asignaturas: 
Curso de Física General con enfoque en temas de interés de las Ciencias Biológicas, 4 horas,
Teórico-Práctico 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Física
Clasica, Electromagnetismo, Hidrostática y Radiaciones

(03/2008 - 05/2008 )

Grado
Responsable 
Asignaturas: 
Física Geral para Matematica, 4 horas, Teórico-Práctico 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química /
Electromagnetismo

(05/2008 - 05/2008 )

Grado
Asistente 
Asignaturas: 
Mini-Curso "Bioinformática" (Resp. Ignez Caracelli; Asist. Mauricio Vega-Teijido) en la XV Semana
da Biologia, FC, UNESP/Bauru / 8 hs sem. / Teórico-Práctico, 8 horas, Teórico-Práctico 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Estructura
de Biomoléculas y Modelado Molecular

EXTENSIÓN

Simulação Molecular: fazendo ciência in silico (Seminário de divulgacíón docente en el Programa de

Seminários del Departamento de Física, DF, UNESP/Bauru) (11/2008 - 11/2008 )

Faculdade de Ciências, UNESP/Bauru, Departamento de Física
1 horas 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Métodos
Teóricos de Modelado Molecular

SECTOR EXTRANJERO/INTERNACIONAL/OTROS - BRASIL

Universidade Federal de São Carlos / Departamento de Química

VÍNCULOS CON LA INSTITUCIÓN

Otro (06/2003 - 05/2007)

Posdoctorado 40 horas semanales / Dedicación total 
Con beca FAPESP de Posdoctorado hasta 05/2006 y un año más como Colaborador honorário.

ACTIVIDADES

PROYECTOS DE INVESTIGACIÓN Y DESARROLLO

Compostos organotelúricos: estudos cristalográficos, análise conformacional e modelagem molecular

das suas interações com cisteíno-proteases. (06/2003 - 05/2007 )

Título: Compostos organotelúricos: estudos cristalográficos, análise conformacional e modelagem
molecular das suas interações com cisteíno-proteases. Processo 02/14194-7. Proyecto realizado
en el Laboratório de Cristalografia, Estereodinâmica e Modelagem Molecular - LaCrEMM que tuvo
aprobadas dos renovaciones anuales hasta la finalización del período máximo (05/2006) y un año
más de trabajo honorario. Paralelamente tuvimos la aprobación de un proyecto del ​Programa
Primeiros Projetos ​ del emprendimiento FAPESP/CNPq, para la compra de equipos
computacionales. 
40 horas semanales 
Departamento de Química , Lab. de Cristalografía, Estereodinâmica e Modelagem Molecular -
LaCrEMM 
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Investigación 
Coordinador o Responsable 
Concluido 
Financiación: 
Institución del exterior, Apoyo financiero 
Institución del exterior, Beca 
Equipo: VEGA-TEIJIDO MA (Responsable) 
Palabras clave: docking Modelado Molecular telúrio catepsina B cisteino proteasas ab initio 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / docking y
Modelado Molecular

DOCENCIA

Posgraduación en Química (05/1997 - 05/1997 )

Especialización
Asistente 
Asignaturas: 
Mini-Curso de Modelagem Molecular (2 semanas) Resp. Margot Paulino, Asist. Mauricio Vega-
Teijido., 30 horas, Teórico-Práctico 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Estructura
de Biomoléculas, Mecánica Molecular, Dinámica Molecular

SECTOR EDUCACIÓN SUPERIOR/PÚBLICO - UNIVERSIDAD DE LA REPÚBLICA - URUGUAY

Facultad de Química

VÍNCULOS CON LA INSTITUCIÓN

Becario (01/1995 - 12/1998)

Ayudante Grado 1 20 horas semanales 
Período en que fuimos alumno de Iniciación Científica y Magister bajo la orientacion de la Profa.
Dra. Margot Paulino, Cátedra de Química Cuántica. 
Escalafón: Docente 
Grado: Grado 1 
Cargo: Interino

ACTIVIDADES

GESTIÓN ACADÉMICA

Miembro de la Comisión de Magíster (01/1997 - 12/1998 )

Participación en cogobierno

Miembro del Cláustro de la Facultad de Química (representante estudiantil) (01/1998 - 12/1998 )

Participación en cogobierno

CARGA HORARIA

Carga horaria de docencia: 4 horas 
Carga horaria de investigación: 20 horas 
Carga horaria de formación RRHH: 16 horas 
Carga horaria de extensión: Sin horas
Carga horaria de gestión: Sin horas

Producción científica/tecnológica

Mauricio A. Vega-Teijido trabaja actualmente en la Facultad de Química de la Universidad de la
República, como profesor adjunto efectivo junto al Computational Chemistry and Biology Group
(coordinado por el Dr. Oscar N. Ventura) perteneciente al Departamento de Experimentación y
Teoría de la Estructura de la Materia y sus Aplicaciones-DETEMA. Desde agosto de 2010 es
Investigador Grado 3 de PEDECIBA/Química. Retornó a Uruguay luego de 11 años en San Pablo,
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Brasil (Doctorado y Post-doctorado) en julio de 2010 y desde entonces trabaja como Investigador
Asociado al CCBG. El primer año 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 Fisicoquímica Molecular Básica-FQMB (Grado) (una introducción a
la Química Cuántica) y de Principios de Fisicoquímica Molecular aplicada a sistemas biológicos-
PFMASB (Postgrado). También es docente de Mat06 (Cálculo Numérico y Computación) (Grado)
junto al Ing. Kenneth Irving y la ayudante Elena Vuan. Junto a esta última, desde hace 2 años
participa en el novedoso curso ?Trabajo Experimental Grupal - Análisis de muestras ambientales
utilizando equipos portátiles? coordinado por la Dra. Mariela Pistón y la Lic. Ivana Núñez. Aquí nos
encargamos de los talleres de análisis de datos usando planillas y programación en Scilab. 

En la Maestría en Bioinformática/PEDECIBA, se desempeña como miembro titular de la Comisión
Académica de Postgraduación y como miembro actuante del Diploma de Especialización en
Bioinformática. Actúa como gestor del ramal de cursos de PECECIBA y de la Maestría en el
servidor de Facultad de Química, participando en la implementación técnica de todos los cursos de
dicha maestría en la plataforma de educación a distancia (moodle) de Facultad de Química. En
paralelo, desde marzo de 2011, se desempeña como docente en la Universidad ORT, Uruguay,
asociado a las disciplinas Fisicoquímica I y II de Ingeniería en Biotecnología y de la Licenciatura,
actualmente es el docente referente.
Tiene experiencia en el área de Química Computacional de Biomoléculas e moléculas orgánicas,
actuando principalmente en los siguientes temas: Química Cuántica, estudios de la Densidad
Electrónica, Modelado Molecular de sistemas complejos, Docking y Dinámica 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 visión multidisciplinaria siempre
colaboró con especialistas de diversas áreas de la ciencia, sea ella teórica o experimental, y siempre
procuró buscar el enfoque teórico más adecuado dentro de las posibilidades y necesidades del
estudio, recurriendo a sus colegas con experticia en determinados puntos de interés. Es por esta
razón que, con mucho respeto a los especialistas de cada área teórica, se define como un Químico
Computacional y un Modelador Molecular. Desde el punto de vista docente cree que lo que tiene
para ofrecer es justamente una visión amplia de interconexión teórico-experimental y así ayudar a
experimentalistas a encontrar respuestas y a teóricos a encontrar preguntas.

Es este último período los puntos de destaque serían:  A.1) 8 publicaciones en revistas
internacionales desde 2019 a 2024, 3 de ellas en pandemia y 5 en postpandemia. A.2)  Segovia, M.
E., Martínez, 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 Cl ? atom and the ? OH
radical, and differences with the behavior of other hydrogen  chalcogenides. Con doble
recomendación y en etapa de envío de correcciones y comentarios al The Journal of Physical
Chemistry  B) durante este período, en RRHH: B.1) se desarrolló y culminó un Diploma de
Especialización de Bioinformática, B.2) Se desarrolló y culminó una Licenciatura en Química (con
eventual postgrado), B.3) Se concretó la inscripción de una estudiante de postgrado en
Química/PEDECIBA, B.4) se completó un Trabajo Especial y ahora una Pasantía final en la Carrera
de Químico con la misma estudiante. C) en el ítem de proyectos científicos aprobados debemos
mencionar de CSIC I+D: C.1) Enfoque termodinámico y cinético de la quimiodiversidad, reacciones
y evolución de la química del selenio y otros calcógenos en la atmósfera y el medio ambiente. MA
Vega Teijdo que incluye horas docentes para la estudiante de postgrado Anabela Martínez  y C.2)
Desarrollo y Caracterización de Agentes de Diagnóstico para Infecciones Ocultas a través de
Imagenología Molecular. Mariella Terán, en donde nos encargaremos de la parte computacional.
D.1) Presentación oral en el congreso QUITEL 2023 D.2) Pasantía de trabajo MIA224 en Bauru,
con presentación de Seminario y miembro de tribunal  de defensa de Tesis de Maestría. 

Producción bibliográfica

ARTÍCULOS PUBLICADOS

ARBITRADOS

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 (Completo, 2025)

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

14



Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química atmosférica 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química Computacional 
Lugar de publicación: United states 
ISSN: 10895639 
E-ISSN: 15205215 
DOI: 10.1021/acs.jpca.4c07002 
https://doi.org/10.1021/acs.jpca.4c07002 

  

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
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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
[68Ga]Ga-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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other composite methods (Completo, 2023)

VEGA-TEIJIDO MA , MARC SEGOVIA , VENTURA, O.N. , KIENINGER M. 
The Journal of Chemical Thermodynamics, v.: 189 107197 , 2023 
Palabras clave: Hydrocarbons SVECV-f12 CCSD(T)-F12 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Termoquímica y Cinética computacional 
Medio de divulgación: Internet 
E-ISSN: 10963626 
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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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Chemosphere, v.: 336 139500 , 2023 
Palabras clave: Biomass pyrolisis Oxolan-3-one Dihydro-2-methyl-3(2H)-furanone 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química Atmosférica 
Medio de divulgación: Internet 
ISSN: 00456535 
E-ISSN: 18791298 
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Gas-phase kinetics of the overall reactions of ?OH 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 in a 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 (in cm3 molecule? 1 s? 1) were: k1 = (1.86 ±0.29) × 10? 11, k2 = (2.64 ± 0.47)
× 10? 11, k3= (1.15 ± 0.28) × 10 ? 10, and k4 = (1.33 ± 0.32) × 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 ?OH 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, CCD4c y 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: β-carotene, zeaxanthin and β-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> β-cryptoxanthin> β-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 β-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> β-
cryptoxanthin> β-carotene with the values: -126, -110(-107) and -87, β-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) Trabajo relevante

VEGA-TEIJIDO MA , EL CHAMY MALUF S , BONTURI CR , SAMBRANO JR , VENTURA ON 
Journal of Molecular Modeling, v.: 20 2254, p.:1 - 14, 2014 

18

https://doi.org/https://doi.org/10.1080/07391102.2018.1477619
https://doi.org/https://doi.org/10.1515/zkri-2017-2079
http://eprints.sunway.edu.my/752/1/Tiekink Crystallographic and docking.pdf
https://doi.org/http://riquim.fq.edu.uy/archive/files/ec3de5ccd5ff


Palabras clave: docking catepsina B Química Cuántica tiadiazoles cisteína proteasas 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / 
Medio de divulgación: Papel 
Lugar de publicación: Springer Berlin Heidelberg 
E-ISSN: 09485023 
DOI: 10.1007/s00894-014-2254-0 
http://link.springer.com/article/10.1007/s00894-014-2254-0?no-access=true 
Abstract Several cellular disorders have been related to the overexpression of the cysteine
protease cathepsin B (CatB), such as rheumatic arthritis, muscular dystrophy, osteoporosis,
Alzheimer ​s 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-teórico: síntesis, cristalografía, espectroscopía Raman, Química Cuántica, modelado
molecular, docking y finalmente evaluación 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 Te ​O(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. 

  

ChemInform Abstract: Two Intermediates in the Synthesis of Decahydroisoquinolines with NMDA and

AMPA Receptor Antagonist Activity (Resumen, 2010)

19

https://doi.org/10.1007/s00894-014-2254-0
https://doi.org/10.1016/j.molstruc.2012.01.008


ZUKERMAN SCHPECTOR J , VEGA-TEIJIDO MA , CARACELLI I , DIAS LC , FERNANDES AMAP 
Acta Crystallographica Section C Crystal Structure Communications, v.: 33 1 , p.:159 - 159, 2010 
Palabras clave: cristalografia 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química Computacional 
Medio de divulgación: Internet 
Lugar de publicación: WILEY-VCH Verlag GmbH & Co 
ISSN: 01082701 
E-ISSN: 16005759 
DOI: 10.1002/chin.200201022 
http://onlinelibrary.wiley.com/doi/10.1002/chin.200201022/abstract 
Artículo original de 2001, seleccionado para ser reeditado y publicado su resumen
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2005)

ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. , CARACELLI, I. , VEGA-TEIJIDO MA , GARCÍA, A.L.L , COSTENARO,
E.R. , CORREIA, C.R.D. 
Zeitschrift für Kristallographie, v.: 220 p.:45 - 49, 2005 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: Papel 
E-ISSN: 00442968 
DOI: 10.1524/zkri.220.1.45.58888 
http://www.oldenbourg-wissenschaftsverlag.de 

  

Dichloro(cyclohexilidene-1-methylene)(phenyl)Te(IV).Looking for the theoretical treatment.

(Completo, 2004) Trabajo relevante

VEGA-TEIJIDO MA , ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. , VENTURA, O.N. , CAMILLO, R. L. ,
CARACELLI, I. , GUADAGNIN, R.C. , BRAGA, A.L. , SILVEIRA, C.C. 
Zeitschrift für Kristallographie, v.: 219 p.:652 - 658, 2004 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: Papel 
E-ISSN: 00442968 
DOI: 10.1524/zkri.219.10.652.50816 
http://www.oldenbourg-wissenschaftsverlag.de/olb/de/1.c.335324.de 

  

Dichloro [(E)-2-chloro-1-vinyl-cyclohexanol ](4methoxy-phenyl)Te(IV). A case of conformational

polymorphism. (Completo, 2003)

VEGA-TEIJIDO MA , ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. , CAMILLO, R. L. , CARACELLI, I. , STEFANI, H.
A. , CHIEFFI, A.E. , COMASSETO, J.V. 
Zeitschrift für Kristallographie, v.: 218 p.:636 - 641, 2003 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: Papel 
E-ISSN: 00442968 
DOI: 10.1524/zkri.218.9.636.20679 
http://www.oldenbourg-wissenschaftsverlag.de/olb/de/1.c.335324.de 

  

Structure characterization of molecular complexes for non-linear optical materials. X-ray analysis and

AM1 calculations of 1:1 complexes of 8-hydroxiquinoline (1) and isonicotinamide (2) with 2,4,6-

trinitrophenol. (Completo, 2003)

CARVALHO, C.C. , CAMARGO, A.J . , VEGA-TEIJIDO MA , ISOLANI, P.C. , VICENTINI, G. ,
ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. 
Zeitschrift für Kristallographie, v.: 218 p.:575 - 580, 2003 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
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Medio de divulgación: Papel 
E-ISSN: 00442968 
DOI: 10.1524/zkri.218.8.575.20683 
http://www.oldenbourg-wissenschaftsverlag.de/olb/de/1.c.335324.de 

  

Modelling CreA protein-DNA recognition determinants. A molecular dynamics study of fully charged

CreA-DNA model in water. (Completo, 2002)

PAULINO, M. , ESPERON, P. , VEGA-TEIJIDO MA , SCAZZOCCHIO, C. , TAPIA, O. 
Journal of Molecular Structure THEOCHEM, v.: 580 p.:225 - 242, 2002 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Dinámica
Molecular 
Medio de divulgación: Papel 
ISSN: 01661280 
DOI: 10.1016/S0166-1280(01)00619-4 

  

Computer assisted design of potentially active anti-trypanosomal compounds (Completo, 2002)

PAULINO, M. , IRIBARNE, F. , HANSZ, M. , VEGA-TEIJIDO MA , SEOANE, G. , CERECETTO, H. , DI
MAIO, R. , CARACELLI, I. , ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. , OLEA, C. , STOPPANI, A.O.M. ,
BERRIMAN, M. , FAIRLAMB, A.H. , TAPIA, O. 
Journal of Molecular Structure THEOCHEM, v.: 584 p.:95 - 105, 2002 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Química Orgánica / 
Medio de divulgación: Papel 
ISSN: 01661280 
DOI: 10.1016/S0166-1280(02)00009-X 

  

Crystal structure of 4-aza-2-(hydroxyimino)-3-methyl-5-(2-pyridyl)pent-3-ene, C10H13N3O

(Completo, 2001)

IULEK, J. , ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. , STADLER, C.C. , TOZETTO, A. , VEGA-TEIJIDO MA 
Zeitschrift für Kristallographie - New Crystal Structures, v.: 216 p.:585 - 586, 2001 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: Papel 
ISSN: 14337266 
E-ISSN: 21974578 

  

Two intermediates in the synthesis of decahydroisoquinolines with NMDA and AMPA receptor

antagonist activity (Completo, 2001)

ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. , VEGA-TEIJIDO MA , CARACELLI, I. , DIAZ, L.C. , FERNANDES,
A.M.A.P. 
Acta Crystallographica Section C Crystal Structure Communications, v.: 57 9 , p.:1089 - 1091, 2001
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: Papel 
ISSN: 01082701 
E-ISSN: 16005759 

  

Two polycyclic compounds derived from a Diels-Alder reaction (Completo, 2001)

ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. , CARACELLI, I. , VEGA-TEIJIDO MA , CONSTATINO, M.G. ,
BEATRIZ, A. , DA SILVA, G.V. 
Acta Crystallographica Section C Crystal Structure Communications, v.: 57 6 , p.:646 - 648, 2001 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: Papel 
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ISSN: 01082701 
E-ISSN: 16005759 

  

Modelling a 3D structure for EgDf1 from Echinococcus granulosus: putative epitores, phosphorylation

motifs ans ligand. (Completo, 1998)

PAULINO, M. , ESTEVES, A. , VEGA-TEIJIDO MA , TAVARES, G. , EHRLICH, R. , TAPIA, O. 
Journal of Computer-Aided Molecular Design, v.: 12 p.:351 - 360, 1998 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Dinámica
Molecular 
Medio de divulgación: Papel 
ISSN: 0920654X 
E-ISSN: 15734951 

  

LIBROS

​Introducción a los métodos y equipos analíticos en biotecnología ​ ( Participación , 2013)

VEGA-TEIJIDO MA Publicado

Editor/Compilador: Lorena Betancor y Carlos Sanguinetti 
Editorial: Ediciones Universidad ORT Uruguay , Montevideo, Uruguay 
Tipo de puplicación: Material didáctico 
Palabras clave: biotecnología 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Métodos de Investigación en Bioquímica /
métodos espectroscópicos 
Medio de divulgación: Papel 
ISSN/ISBN: 0 
Se trata de un libro especializado en ofrecer las bases teóricas y prácticas de los métodos analíticos
usados en biotecnología. Esta iniciativa se focaliza en reunir en un único texto una variedad de
métodos analíticos y así facilitar el acceso a la información. Los usuarios/diana de este libro son los
estudiantes de graduación y postgraduación de las carreras de biotecnología, bioquímica y química. 

Capítulos: 
Ondas electromagnética y fluorescencia 
Página inicial , Página final

Traducción al Castellano del libro «Gestión de la Cadena de Suministros" de los autores Silvio R.I. Pires

y Luis E. Carretero Díaz ( Completo , 2007)

VEGA-TEIJIDO MA , PIREZ LUZARDO, M.D. Publicado

Editorial: McGraw-Hill/Interamericana de España, S.A.U , Madrid, España. 
Palabras clave: Ingeniería de Producción 
Areas de conocimiento: 
Ingeniería y Tecnología / Otras Ingenierías y Tecnologías / Otras Ingenierías y Tecnologías /
Ingeniería de Producción 
Medio de divulgación: Papel 
ISSN/ISBN: 
http://www.amazon.co.uk/Gesti%C3%B3n-cadena-suministros-Spanish-Edition-
ebook/dp/B0096R8RCG 
A inicios de 2007, junto con Maira D. Pírez Luzardo fuimos contratados por el Prof. Silvio R.I. Pires y
a pedido del propio autor realizamos la traducción de su libro ​Gestão da Cadeia de Suprimentos ​
originalmente editado en portugués por la editora Atlas, SP, Brasil, para que fuera editado en
Madrid, España por la editora McGraw-Hill/Interamericana de España, S.A.U., bajo el título ​Gestión
de la Cadena de Suministros ​ en coautoría entre el Prof. Silvio R.I. Pires y el Prof. Luis E. Carretero
Díaz. 

PUBLICACIÓN DE TRABAJOS PRESENTADOS EN EVENTOS

Uma abordagem computacional de reações radicalares atmosféricas: quimiodiversidade e degradação

de compostos voláteis e selenetos orgânicos. (2024)
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VEGA-TEIJIDO MA 
Publicado 
Resumen 
Evento: Regional 
Descripción: Seminarios de la Posgraduação em Ciências de Materiais, UNESP, campus de Bauru 
Ciudad: Bauru 
Año del evento: 2024 
Escrita por invitación 
Medio de divulgación: Otros 
En esta presentación (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 últimos 4 años. Los 3
puntos discutidos fueron: a) Mecanismo das reações concatenadas do oxolan-3-ona com radicais
atmosféricos, b) Mecanismos e cinética das reações do seleneto de hidrogênio como os radicais OH
e Cl, c) Modelagem de radiotrazadores emissores de pósitrons para o diagnóstico de infecções
ocultas. 

Estudios cinéticos y de QTAIM de la reacción entre H2Se y rCl (Presentación oral) (2023)

Anabela Martínez , MARC SEGOVIA , VEGA-TEIJIDO MA , VENTURA, O.N. 
Publicado 
Resumen expandido 
Evento: Nacional 
Descripción: Octavo Encuentro Nacional de Química - ENAQUI8 
Ciudad: Montevideo 
Año del evento: 2023 
Publicación arbitrada 
Palabras clave: Selenio QTAIM Química atmosférica 
Medio de divulgación: Internet 
Los compuestos de selenio, liberados a la atmósfera por quemas de campos, la actividad volcánica y
otras fuentes, presentan una reactividad compleja y son relevantes en la química atmosférica y la
bioquímica ambiental [1]. Sin embargo, no han sido tan estudiados como los compuestos análogos
de azufre [2]. En este trabajo se estudiaron las barreras de potencial y la cinética de la reacción
entre H2Se y ?Cl que da lugar a HCl y HSe?. Para ello, se aplicó el método SVECV-f12 [3],
desarrollado en nuestro laboratorio, el cual involucra cálculos del nivel de teoría CCSD(T)-F12/CBS
e incorpora efectos de correlación núcleo-valencia en su calibración. El estudio mostró la formación
de un aducto pre-reactivo que luego transfiere un átomo de H al ?Cl. El valor calculado del
coeficiente de velocidad de reacción, mediante el programa Polyrate, fue de 4.4 x 10-10 cm3
molecula-1 s-1, en buena concordancia con el valor experimental de 5.5 x 10-10 cm3 molecula-1 s-
1. Se realizó un análisis de la densidad electrónica de las estructuras obtenidas, usando el método
QTAIM. El aducto inicial parece formarse a través de una interacción del tipo ?-hole entre H2Se y ?
Cl. Posteriormente se generaron diversos dímeros de HCl y HSe? que se optimizaron mediante
M062X/6-311++G(3df,3pd) y luego fueron estudiados por QTAIM. Se observó la formación de
distintos complejos donde predominan dos formaciones finales: a) H2Se + HSeCl + HCl, y b) H2Se2
+ 2HCl. Los complejos optimizados mostraron la presencia de una red compleja de contactos que
combinan interacciones secundarias Cl?Se, Cl?Cl, Se?Se, Cl?H y Se?H, algunas de la cuales pueden
clasificarse como interacciones ?-hole y otras como enlaces de hidrógeno. 

Diseño de nuevos radiotrazadores para diagnóstico PET: un enfoque computacional. (Presentación

oral) (2023)

MENÉNDEZ F. , VEGA-TEIJIDO MA , CECCHETTO, G. , Mariella TERÁN , VENTURA, O.N. 
Publicado 
Resumen expandido 
Evento: Nacional 
Descripción: Octavo Encuentro Nacional de Química - ENAQUI8 
Ciudad: Montevideo 
Año del evento: 2023 
Publicación arbitrada 
Palabras clave: radiotrazadores Galio defensinas 
Medio de divulgación: Internet 
Una de las primeras etapas en el desarrollo de un potencial radiotrazador es el diseño de una
molécula plausible de ser radiomarcada. Los estudios computacionales, permiten evaluar con éxito
y de forma conveniente la estabilidad cinética y termodinámica, así como algunas de las
propiedades fisicoquímicas de los complejos a formar. El objetivo de este trabajo es presentar el
estudio computacional de la estructura y dinámica molecular de un potencial radiofármaco para
tomografía de emisión de positrones (PET) utilizando 68Ga como emisor, con el fin de diagnosticar
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focos de infecciones ocultas. El farmacóforo es un péptido de 11 aminoácidos (KGHCRGFRRRC)
análogo al péptido antimicrobiano EcgDf1 que fue derivatizado con ácido 1,4,7-triazaciclononano-
1,4,7-triacético (NOTA) como agente quelante bifuncional. La estructura propuesta del complejo
[68Ga]Ga-NOTA se optimizó en solvente acuoso implícito (IEFPCM) utilizando métodos DFT.
Inicialmente B3LYP con 6-31G* como conjunto de funciones de base en los átomos no metálicos y
LANL2DZ ECP para el galio. Se confirmó la geometría utilizando el método M062X con cc-pVTZ
(para la función de base orbital y el ECP). En cuanto al péptido, se realizó una dinámica molecular de
50 ns en medio acuoso explícito a 37ºC utilizando AMBER10: EHT como campo de fuerza. Se
comprobó que el péptido mantiene una estructura del tipo loop estable en el tiempo. A la geometría
hallada se le unió el complejo con Ga en la cadena lateral de la lisina y se realizó una nueva
optimización DFT del radiotrazador completo. Se trabaja en la evaluación de las interacciones entre
la estructura propuesta con distintos componentes de la pared y membrana celular de dos
microorganismos para los cuales ya se determinó la unión específica experimentalmente. 

On the kinetics of the reaction between H2Se and .Cl and the electronic structure of the species

involved. (2023)

Anabela Martínez , VEGA-TEIJIDO MA , MARC SEGOVIA , VENTURA, O.N. 
Publicado 
Resumen expandido 
Evento: Internacional 
Descripción: XLVI International Congress of Theoretical Chemists of Latin Expression - QUITEL
2023 
Ciudad: Montevideo 
Año del evento: 2023 
Publicación arbitrada 
Palabras clave: Selenio QTAIM Química atmosférica 
Medio de divulgación: Internet 
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 coefficient is 5.5 x 10-10 cm3 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 M062X/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. (Presentación oral) (2023)

VEGA-TEIJIDO MA , BAPTISTA A. , TERUEL M.A. , VENTURA, O.N. 
Publicado 
Resumen expandido 
Evento: Internacional 
Descripción: XLVI International Congress of Theoretical Chemists of Latin Expression 
Ciudad: Montevideo 
Año del evento: 2023 
Palabras clave: Furanonas Química atmosférica 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química computacional 
Medio de divulgación: Otros 

Application of the theoretical SVECV-f12 protocol to the prediction of energy barriers, enthalpies of
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atomization and formation, and special problems related to the N-F bond in high-energy species. (2022)

VENTURA, O.N. , M. KIENINGER , VEGA-TEIJIDO MA , MARC SEGOVIA , KATZ, A. , K. IRVING 
Publicado 
Resumen expandido 
Evento: Internacional 
Descripción: 26th International Symposium on Gas Kinetics and Related Phenomena ? GK2022
Rennes 
Ciudad: Rennes, Francia. 
Año del evento: 2022 
Publicación arbitrada 
Palabras clave: SVECV-f12 Quantum Chemistry 
Medio de divulgación: Otros 

Dipolar 1,3-cycloaddition of thioformaldehyde S-methylide (CH2SCH2) to ethylene and acetylene. A

comparison with (valence) isoelectronic O3, SO2, CH2OO and CH2SO (2022)

Zoi Salta , VEGA-TEIJIDO MA , KATZ, A. , Nicola Tasinato , Vincenzo Barone , VENTURA, O.N. 
Publicado 
Resumen expandido 
Evento: Internacional 
Descripción: 26th International Symposium on Gas Kinetics and Related Phenomena ? GK2022
Rennes 
Ciudad: Rennes, Francia. 
Año del evento: 2022 
Publicación arbitrada 
Palabras clave: SVECV-f12 Quantum Chemistry 
Medio de divulgación: Otros 

Correcting the experimental enthalpies of formation of some members of the biologically significant

sulfenic acids family. (2022)

VENTURA, O.N. , MARC SEGOVIA , VEGA-TEIJIDO MA , KATZ, A. , M. KIENINGER , Nicola
Tasinato , Zoi Salta 
Publicado 
Resumen expandido 
Evento: Internacional 
Descripción: 26th International Symposium on Gas Kinetics and Related Phenomena ? GK2022
Rennes 
Ciudad: Rennes, Francia. 
Año del evento: 2022 
Publicación arbitrada 
Palabras clave: sulfenic acids Quantum Chemistry 
Medio de divulgación: Otros 

Propiedades electrónicas de quelatos de quercetina y luteolina con Zn(2+) en solución acuosa. (2021)

VEGA-TEIJIDO MA , Alejandro Olgiatti 
Publicado 
Resumen expandido 
Evento: Nacional 
Descripción: Séptimo Encuentro Nacional de Química - ENAQUI7 
Ciudad: Montevideo 
Año del evento: 2021 
Anales/Proceedings:Libro Digital de Resúmenes 
Publicación arbitrada 
Palabras clave: quercetina AIM densidad electrónica 
Trabajo presentado en forma de E-poster, en formato de video grabado y siendo evaluado por
referentes del área de forma oral y sincrónica por videoconferencia. 

Estudios computacionales de la Absorción UV y la Fluorescencia de compuestos tipo BODIPY con

sustituyentes halógenos (F, Cl, Br y I) (2021)

VEGA-TEIJIDO MA , Lucía Suárez 
Publicado 
Resumen expandido 
Evento: Nacional 
Descripción: Séptimo Encuentro Nacional de Química - ENAQUI7 
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Ciudad: Montevideo 
Año del evento: 2021 
Anales/Proceedings:Libro de Resúmenes Digital 
Publicación arbitrada 
Palabras clave: BODIPY AIM densidad electrónica 
Medio de divulgación: Otros 
Trabajo presentado en forma de E-poster, en formato de video grabado y siendo evaluado por
referentes del área de forma oral y sincrónica por videoconferencia. 

In silico study of Carotenoid Cleavage Dioxygenases CCD4 family in citrus in the interaction with

membranes (2019)

Jorge Cantero , VEGA-TEIJIDO MA , María Jesús Rodrigo , M. PAULINO 
Publicado 
Resumen 
Evento: Internacional 
Descripción: X International Conference on Bioinformatics -2019 
Ciudad: Montevideo 
Año del evento: 2019 
Anales/Proceedings:X International Conference on Bioinformatics -2019. Book of Abstracts. 
Pagina inicial: 48 
Publicación arbitrada 
Palabras clave: carotenoides Dinámica Molecular 
Medio de divulgación: Internet 
https://sites.google.com/view/soibio19/home 

Computational simulations applied to drug delivery and material science (2019)

Júlio Ricardo Sambrano , VEGA-TEIJIDO MA 
Publicado 
Resumen 
Evento: Internacional 
Descripción: X International Conference on Bioinformatics -2019 
Ciudad: Montevideo 
Año del evento: 2019 
Anales/Proceedings:X International Conference on Bioinformatics -2019. Book of Abstracts. 
Pagina inicial: 26 
Pagina final: 27 
Publicación arbitrada 
Palabras clave: nanotubos grafeno cisplatina 
Medio de divulgación: Internet 
https://sites.google.com/view/soibio19/home 
Se trató de una conferencia invitada para el evento, donde el Dr, Sambrano expuso los trabajos
llevados adelante por su grupo de investigación de la Faculdade de Ciências da UNESP/Bauru, SP,
Brasil. Uno de los trabajos expuestos, relativo al modelado y estudio químico-cuántico de complejos
de cisplatina y nanotubos de carbón solvatados, es el estudio que estamos realizando en
cooperación desde 2019. 

Modelado y Fluorescencia de colorantes tipo BODIPY con Cl, Se y Te. (2019)

VEGA-TEIJIDO MA , Lucía Suárez Cuitiño 
Publicado 
Resumen 
Evento: Nacional 
Descripción: 6to Encuentro Nacional de Química - ENAQUI6 
Ciudad: Montevideo 
Año del evento: 2019 
Publicación arbitrada 
Palabras clave: BODIPY Selenio Telúrio 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / 
Medio de divulgación: Otros 
https://sites.google.com/view/enaqui6/p%C3%A1gina-principal/posters 
El compuesto 4,4-difluoro-4-bora-3a,4a-diaza-s-indaceno (BODIPY) fue reportado por primera
vez en 1968 [1]. Al igual que la mayoría de sus derivados presenta una fluorescencia relativamente
intensa, y por esta razón, esta familia de compuestos ha sido utilizada como colorantes de lasers,
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quimiosensores y sondas fluorescentes en sistemas biológicos [1,2]. Fron et al. (2009) [2] reportó
una serie de derivados de BODIPY usando como Cl, Se, Te, O y S. Esta serie de compuestos se tomó
como punto de partida para los trabajos de modelado y de estudio químico-cuántico de sus
propiedades estructurales, electrónicas y de florescencia que estamos abordando en este trabajo. 

Influence of Alpha Helices in the Membrane Interaction of Carotenoid Cleavage Dioxygenases CCD4

Family Substrates in Citrus. (2018)

Cantero, J. , VEGA-TEIJIDO MA , Rodrigo, MJ. , M. PAULINO ZUNINI 
Publicado 
Resumen 
Descripción: XLIV Congress of Theoretical Chemists of the Latin Expression QUITEL 
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ARTICULO YA ENVIADO al Journal of Molecular Modeling (Springer) con el título: 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 Lópeza 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 (β-
citraurin and 8-β-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
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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,
β-cryptoxanthin and β-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 β-
cryptoxanthin could be catalysed by the enzyme besides lycopene has not a good interaction
energy to predict it as a good substrate and that β- and α-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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título: 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 M06- 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
(HSe ​SeOH) from which a Cis-HSeSeOH product is obtained after surmounting the TS1 transition
state. A lower 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 H2O 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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presencia de conferencistas invitados y participantes de varios países sudamericanos, docentes y
estudiantes de postgraduación. 

A theoretical study of CCD4a dioxygenase of citrus, a cleavage enzyme of carotenoids in plants. SBQT
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Medio de divulgación: Papel 
La coloración externa e interna de los frutos cítricos es uno de los mayores atributos de calidad
comercial y organoléptica. Esta coloración es debida a la acumulación de carotenoides, pigmentos
isoprenoides de 40 carbonos (C40), y sus derivados. En particular, en la piel de los cítricos existe
una importante presencia de apocarotenoides de 30 carbonos (C30) que les confiere una intensa
pigmentación naranja. Recientemente, Rodrigo et al.,1 reportaron la caracterización molecular y
bioquímica de CCD4b1 de cítricos, junto con un primer modelo de dicha enzima. CCD4b1 es la
primera dioxigenasa descrita que fragmenta carotenoides C40 (beta -caroteno, zeaxantina y beta-
criptoxantina) en el doble enlace 7 ​, 8 ​ ó 7, 8 para generar los correspondientes C30, responsables de
la intensa coloración anaranjada de algunas variedades de cítricos. Adicionalmente, en cítricos 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 homología 2 de 3 dioxigenasas de carotenoides de cítricos de la subfamilia CCD4: CCD4a,
CCD4b1 y CCD4c (Figura 1). Untilizando el programa MOE[2] versión 2009.10, estas estructuras
fueron modeladas a partir de la estructura de código PDB 2biw[3], una dioxigenasa de maíz, y
optimizadas por minimización de energía y Dinámica Molecular (DM) con el ligando de la estructura
referencia. Actualmente están 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 cisteína proteasa humana de la superfamilia de la papaína que actúa en
proteólisis y activación de otras proteasas. Su sobreactividad ha sido asociada a diversas
patologías[1] como enfermedad de Alzheimer, esclerosis múltiple y cáncer. Los derivados de 2-
tiopiridina inhiben covalentemente las cisteína proteasas[2]. En este trabajo presentamos un
estudio mediante docking[3] de una serie de 6 compuestos (A-F) y cálculos DFT usando B3LYP/6-
31+G** para estudiar la reactividad y selectividad por CatB. Los resultados de docking de la serie
muestran un escore de unión aumentando en correlación con el tamaño del ligando (con valores
entre 37,78 y 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 - 3,96Å) entre el S de la Cys29 y el S del ligando que
reaccionará covalentemente. Los cálculos cuánticos de optimización 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 nucleofílico del tiolato de la
Cys29. En todos los casos se protona el N de R3 (en A un anillo 2-piridil). Estos resultados son una
base para la compresión de las características químicas y estructurales que pueden guiar el
modelado y optimización 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 cisteína proteasas relacionadas con los
procesos de digestión y renovación de las proteínas celulares humanas. La expresión de CatK es
particularmente alta en osteoclastos y está asociada con la reabsorción ósea.[1] Su sobreactividad
se ha asociado con enfermedades degenerativas como esclerosis ósea, osteoporosis y fragilidad
ósea en general,[2] en fibroblastos, ha sido asociada con la erosión de cartílagos y artrosis.[3] El
pasaje de los residuos de Cys de tiol a ácido sulfénico (sulfenilación) es actualmente considerado un
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paso importante en la formación de disulfuros proteicos, como mensajero en la señalización celular
y regulador de actividad de algunas enzimas.[4] Recientemente Godat et al.(2008)[5] estudiaron la
inactivación de CatK por peróxido de hidrógeno (H2O2) y determinaron la formación reversible de
ácido sulfénico en un tercio de los residuos Cys25. En este trabajo se presenta un abordaje teórico
de la sulfenilación de este residuo modelado a tres niveles de aproximación: a) un sistema
molecular, sI, formado por H2O2 y 5-metil-1,3-imidazolio (en representación de His162
protonada); b) un sistema molecular, sII, formado por H2O2, 5-metil-1,3-imidazolio y metiltiolato
(en representación de Cys25 aniónica); c) un sistema molecular, sIII, con H2O2 y la tríada catalítica
de CatK (Cys25, His162 y Asn182) bajo la forma de par iónico; a los tres residuos se les preservó
ambos enlaces peptídicos y la orientación cristalográfica de la cadena principal. El estudio fue
realizado dentro de la Teoría del Funcional de la Densidad con el funcional híbrido B3LYP y
funciones de base 6-311+G* para sI y sII y 6-31+G* para sIII, el solvente acuoso fue simulado por el
método PCM; todos los cálculos fueron realizados con el programa Gaussian09. Los resultados con
sI permiten observar que la protonación del peróxido de hidrógeno, H3O2+, es estable en el estado
triplete del sistema, mientras que el catión imidazolio lo es en el estado singulete. Similarmente, en
sII el estado triplete es el que permite una energía más favorable para el complejo precursor del
estado de transición, siendo a la vez, coherente con el avance de la sulfenilación. El estado singulete
es aquel mayormente favorecido una vez que el grupo sulfénico es formado. Los cálculos con sIII
confirman la orientación coherente de las especies formadas en los pasos de la reacción dentro del
entorno enzimático representado por la tríada catalítica. [1] Tezuka, K.; Tezuka, Y.; Maejima, 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] Brömme, 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.;
Brömme, 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
cisteína proteasa catepsina B (CatB) son la artritis reumática, la osteoporosis, la distrofia muscular y
las metástasis 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
químico cuántico de los posibles pasos de la reacción de inhibición de las cisteína 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 cálculos fueron realizados usando la Teoría de
Funcionales de la Densidad con el funcional híbrido B3LYP y las funciones de base 6-31++G**.
Fueron evaluados todos los posibles estados de protonación del ligando y de los residuos del sitio
activo, y se determinaron las condiciones estructurales que harían posible la apertura del anillo del
1,2,4-TDZ. 
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Editorial: XIV Simpósio Brasileiro de Química Teórica SBQT 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química /
cristalografia, docking y Química Cuántica 
Medio de divulgación: Papel 

Facts and artifacts in the Te...ð-aryl interactions (2007)

ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. , VEGA-TEIJIDO MA , CARACELLI, I. , HAIDUC, I. 
Publicado 
Resumen 
Evento: Nacional 
Descripción: XIV Simpósio Brasileiro de Química Teórica SBQT 
Ciudad: Poços de Caldas, MG, Brasil. 
Año del evento: 2007 
Anales/Proceedings:Livro de Resumos do XIV Simpósio Brasileiro de Química Teórica SBQT 
Pagina inicial: 53 
Publicación arbitrada 
Editorial: Comité Organizador do XIV Simpósio Brasileiro de Química Teórica SBQT 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: Papel 

Simulação computacional para estudo da formação de complexos entre DNA e compostos de crômio.

(2007)
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CAMILO DOS REIS, E. , CABRAL DE MELO, C. , VEGA-TEIJIDO MA , CARACELLI, I. 
Publicado 
Resumen 
Evento: Nacional 
Descripción: XIV Simpósio Brasileiro de Química Teórica SBQT 
Ciudad: Poços de Caldas, MG, Brasil. 
Año del evento: 2007 
Anales/Proceedings:Livro de Resumos do XIV Simpósio Brasileiro de Química Teórica SBQT 
Pagina inicial: 258 
Publicación arbitrada 
Editorial: Comité Organizador do XIV Simpósio Brasileiro de Química Teórica SBQT 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / docking y
Modelado Molecular 
Medio de divulgación: Papel 

Supramolecular arrangements in (organo) tellurium compounds: crystallographic and theoretical

studies. (2007)

ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. , VEGA-TEIJIDO MA , CARACELLI, I. , HAIDUC, I. 
Publicado 
Resumen 
Evento: Internacional 
Descripción: Supramolecular Chemistry from design to applications - SUPCHEM, 2007 
Año del evento: 2007 
Anales/Proceedings:SUPCHEM - Book of abstracts 
Pagina inicial: 21 
Publicación arbitrada 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: Papel 
http://www.chem.ubbcluj.ro/romana/conferinte/supchem/index.html 

Estruturas cristalinas e moleculares de algumas Teluro dipnonas (2006)

VEGA-TEIJIDO MA , ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. , CARACELLI, I. , CUNHA, R.L.O.R. ,
COMASSETO, J.V. 
Publicado 
Resumen 
Evento: Nacional 
Descripción: I Encontro sobre Selênio e Telúrio-Brasil 
Ciudad: Bento Gonçalves, RS, Brasil. 
Año del evento: 2006 
Anales/Proceedings:Livro de Resumos do I Encontro sobre Selênio e Telúrio-Brasil 
Publicación arbitrada 
Editorial: Comité Organizador do I Encontro sobre Selênio e Telúrio-Brasil 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química /
cristalografia, docking y Química Cuántica 
Medio de divulgación: Papel 
http://w3.ufsm.br/esete/Resumos%20I%20ESeTe.pdf 

Telurooxetanas: um estudo molecular e supramolecular (2006)

ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. , CARACELLI, I. , VEGA-TEIJIDO MA , CUNHA, R.L.O.R. ,
COMASSETO, J.V. 
Publicado 
Resumen 
Evento: Nacional 
Descripción: I Encontro sobre Selênio e Telúrio-Brasil 
Ciudad: Bento Gonçalves, RS, Brasil. 
Año del evento: 2006 
Anales/Proceedings:Livro de Resumos do I Encontro sobre Selênio e Telúrio-Brasil 
Publicación arbitrada 
Editorial: Comité Organizador do I Encontro sobre Selênio e Telúrio-Brasil 
Areas de conocimiento: 
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Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
Medio de divulgación: Papel 
http://w3.ufsm.br/esete/Resumos%20I%20ESeTe.pdf 

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

VEGA-TEIJIDO MA , ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. , CARACELLI, I. , CUNHA, R.L.O.R. ,
COMASSETO, J.V. 
Publicado 
Resumen 
Evento: Nacional 
Descripción: I Encontro sobre Selênio e Telúrio-Brasil 
Ciudad: Bento Gonçalves, RS, Brasil. 
Año del evento: 2006 
Anales/Proceedings:Livro de Resumos do I Encontro sobre Selênio e Telúrio-Brasil 
Publicación arbitrada 
Editorial: Comité Organizador do I Encontro sobre Selênio e Telúrio-Brasil 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / docking y
Modelado Molecular 
Medio de divulgación: Papel 
http://w3.ufsm.br/esete/Resumos%20I%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, R.L.O.R. ,
COMASSETO, J.V. , URANO, M.E. , TERSARIOL, I.L.S. 
Publicado 
Resumen 
Evento: Internacional 
Descripción: 1st European Chemistry Congress 
Ciudad: Budapest, Hugría. 
Año del evento: 2006 
Anales/Proceedings:1st European Chemistry Congress - Book of Abstracts 
Publicación arbitrada 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química /
cristalografia, docking y Química Cuántica 
Medio de divulgación: 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 
Descripción: XIII Simpósio Brasileiro de Química Teórica 
Ciudad: São Pedro, SP, Brasil. 
Año del evento: 2005 
Anales/Proceedings:Livro de Resumos do XIII Simpósio Brasileiro de Química Teórica 
Publicación arbitrada 
Editorial: XIII Simpósio Brasileiro de Química Teórica 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: 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, R.L.O.R. ,
COMASSETO, J.V. 
Publicado 
Resumen 
Evento: Nacional 
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Descripción: XIII Simpósio Brasileiro de Química Teórica 
Ciudad: São Pedro, SP, Brasil. 
Año del evento: 2005 
Anales/Proceedings:Livro de Resumos do XIII Simpósio Brasileiro de Química Teórica 
Editorial: Comité Organizador do XIII Simpósio Brasileiro de Química Teórica 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: Papel 

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

VEGA-TEIJIDO MA , VENTURA, O.N. , ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. 
Publicado 
Resumen 
Evento: Regional 
Descripción: XIV Encontro Regional da SBQ (Araraquara-Ribeirão Preto-São Carlos) 
Ciudad: São Carlos, SP, Brasil. 
Año del evento: 2003 
Anales/Proceedings:Livro de Resumos do XIV Encontro Regional da SBQ (Araraquara-Ribeirão
Preto-São Carlos) 
Editorial: Comité Organizador do XIV Encontro Regional da SBQ (Araraquara-Ribeirão Preto-São
Carlos) 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: Papel 

Estudo teórico do polimorfismo conformacional de dicloro[(E)-2-cloro-1-vinilcicloexanol](4-

metoxifenil) Te(IV) (2002)

VEGA-TEIJIDO MA , CAMILLO, R. L. , CARACELLI, I. , ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. 
Publicado 
Resumen 
Evento: Internacional 
Descripción: XXVIII Congreso de Químicos Teóricos de Expresión Latina - QUITEL2002 
Ciudad: Montevideo, Uruguay. 
Año del evento: 2002 
Anales/Proceedings:XXVIII Congreso de Químicos Teóricos de Expresión Latina - QUITEL2002 
Publicación arbitrada 
Editorial: XXVIII Congreso de Químicos Teóricos de Expresión Latina - QUITEL2002 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: 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 
Descripción: 3rd. Workshop on Chemical Structure and Biological Activity: Perspectives in QSAR 
Ciudad: São Paulo, SP, Brasil. 
Año del evento: 2001 
Anales/Proceedings:Livro de Resumos do 3rd. Workshop on Chemical Structure and Biological
Activity: Perspectives in QSAR 
Publicación arbitrada 
Editorial: 3rd. Workshop on Chemical Structure and Biological Activity: Perspectives in QSAR 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / docking y
Modelado Molecular 
Medio de divulgación: 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 
Descripción: 24a Reunião Anual da Sociedade Brasileira de Química (24RASBQ) 
Ciudad: Poços de Caldas, MG, Brasil. 
Año del evento: 2001 
Anales/Proceedings:Livro de Resumos do 24a Reunião Anual da Sociedade Brasileira de Química
(24RASBQ) 
Publicación arbitrada 
Editorial: 24a Reunião Anual da Sociedade Brasileira de Química (24RASBQ) 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: Papel 

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

VEGA-TEIJIDO MA , CAMILLO, R. L. , CARACELLI, I. , LEMOS, F.C.D. , CUNHA, R.L.O.R. ,
COMASSETO, J.V. , ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. 
Publicado 
Resumen 
Evento: Internacional 
Descripción: 8th International Conference on the Chemistry of Selenium and Tellurium (8thICCST)
Ciudad: Aguas de São Pedro, SP, Brasil 
Año del evento: 2000 
Anales/Proceedings:8th International Conference on the Chemistry of Selenium and Tellurium
(8thICCST) 
Publicación arbitrada 
Editorial: 8th International Conference on the Chemistry of Selenium and Tellurium (8thICCST) 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: 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,
A.E. , ZUKERMAN-SCHPECTOR, J. 
Publicado 
Resumen 
Evento: Internacional 
Descripción: 8th International Conference on the Chemistry of Selenium and Tellurium (8thICCST)
Ciudad: Aguas de São Pedro, SP, Brasil 
Año del evento: 2000 
Anales/Proceedings:8th International Conference on the Chemistry of Selenium and Tellurium
(8thICCST) 
Publicación arbitrada 
Editorial: 8th International Conference on the Chemistry of Selenium and Tellurium (8thICCST) 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / cristalografia
y Química Cuántica 
Medio de divulgación: 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 
Descripción: 23a Reunião Anual da Sociedade Brasileira de Química (23RASBQ) 
Ciudad: Poços de Caldas, MG, Brasil. 
Año del evento: 2000 
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Anales/Proceedings:23a Reunião Anual da Sociedade Brasileira de Química (23RASBQ) 
Publicación arbitrada 
Editorial: 23a Reunião Anual da Sociedade Brasileira de Química (23RASBQ) 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química /
cristalografia, docking y Química Cuántica 
Medio de divulgación: 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 
Descripción: VII Congreso Ibero-Americano de Biología Celular 
Ciudad: Montevideo, Uruguay. 
Año del evento: 1998 
Anales/Proceedings:VII Congreso Ibero-Americano de Biología Celular 
Publicación arbitrada 
Editorial: VII Congreso Ibero-Americano de Biología Celular 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Dinámica
Molecular 
Medio de divulgación: 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 
Descripción: Technical Report Uppsala University 
Ciudad: Uppsala, Suecia. 
Año del evento: 1997 
Anales/Proceedings:Technical Report Uppsala University 
Volumen:97 
Publicación arbitrada 
Editorial: Uppsala University 
Ciudad: Uppsala, Suecia. 
Palabras clave: Modelado Molecular 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / modelado molecular 
Medio de divulgación: 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 
Descripción: 6o COST/ACRIVAL/IOCD, Congress on Antiparasitic Chemoterapy 
Ciudad: Leuven, Bélgica. 
Año del evento: 1997 
Anales/Proceedings:6o COST/ACRIVAL/IOCD, Congress on Antiparasitic Chemoterapy 
Editorial: 6o COST/ACRIVAL/IOCD, Congress on Antiparasitic Chemoterapy 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Dinámica
Molecular 
Medio de divulgación: 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 
Descripción: XXIICongreso Internacional de Químicos Teóricos de Expresión Latina (QUITEL) 
Ciudad: Pucón, Chile. 
Año del evento: 1995 
Anales/Proceedings:XXIICongreso Internacional de Químicos Teóricos de Expresión Latina
(QUITEL) 
Editorial: XXIICongreso Internacional de Químicos Teóricos de Expresión Latina (QUITEL) 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Dinámica
Molecular 
Medio de divulgación: Papel 

XXIICongreso Internacional de Químicos Teóricos de Expresión Latina (QUITEL) (1993)

PAULINO, M. , IRIBARNE, F. , VEGA-TEIJIDO MA , BUGARIN, G. , TAPIA, O. 
Publicado 
Resumen 
Evento: Internacional 
Descripción: 2do.Congreso de Ciencias Farmacéuticas del Cono Sur 
Ciudad: Montevideo, Uruguay. 
Año del evento: 1993 
Anales/Proceedings:2do.Congreso de Ciencias Farmacéuticas del Cono Sur 
Publicación arbitrada 
Editorial: 2do.Congreso de Ciencias Farmacéuticas del Cono Sur 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física Atómica, Molecular y Química / Dinámica
Molecular 
Medio de divulgación: 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 Martínez , VEGA-TEIJIDO MA , Alejandro L. Cardona , Luna Cartayrade ,
Sonia Taamalli , Florent Louis , VENTURA, O.N. 

Palabras clave: Selenium ROS atmospheric chemistry free radicals chalcogens 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química Computacional 
Medio de divulgación: Internet 
https://pubs.acs.org/journal/jpcafh 
4. Segovia, M. E., Martínez, 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 Cl ? 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 están culminando para realizar el
envío a la brevedad. Trabajo relacionado a la línea de investigación que coordino en el proyecto
CSIC I+D y relacionado a la estudiante de posgrado Lic. Anabela Martínez.

Evaluaciones

EVALUACIÓN DE PUBLICACIONES

REVISIONES

Journal of Molecular Modeling - Springer ( 2021 )

Tipo de publicación: Anales
Cantidad: Menos de 5 
Siguiendo con las colaboraciones con esta revista en este período fui invitado a hacer el referato de
un artículo de mi experticia en marzo de 2021.

Journal of Molecular Modeling, Springer. ( 2017 / 2019 )
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Tipo de publicación: Anales
Cantidad: De 5 a 20 
Referato de 6 artículos científicos en temáticas de Química Computacional.

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

Tipo de publicación: Anales
Cantidad: Menos de 5 
Referato de 4 artículos científicos en temáticas de Química Computacional.

EVALUACIÓN DE EVENTOS Y CONGRESOS

ENAQUI7, Montevideo, Uruguay ( 2021 / 2021 )

Comité programa congreso 
Uruguay
Arbitrado

PEDECIBA 
https://enaqui.fq.edu.uy/comite/ Fui parte del Comité Organizador y junto a la Dra, Andrea De
León, organizamos todas las evaluaciones y presentaciones de los E-posters del área Fisicoquímica
de PEDECIBA.

ENAQUI6, Montevideo, Uruguay ( 2019 / 2019 )

Revisiones 
Uruguay

6to Encuentro Nacional de Química. Evaluador de E-pósters y presentaciones orales para la
selección de premios y menciones del evento.

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

Comité programa congreso 
Uruguay
Arbitrado

Participación como miembro del Steering Committee de este evento. Hemos contribuidos además
con a través del Programa Movilidad e intercambios académicos CSIC (llamado 2019). Hemos
obtenido la aprobación de fondos para financiar el pasaje y la estadía del Dr. Júlio R. Sambrano.
Nuestro colega dará una ponencia en este evento y para el período 31/10 al 06/11 tenemos
programadas visitas a nuestros laboratorios en Facultad de Química. Allí nuestro invitado hará
charlas/taller sobre sistemas moleculares periódicos y sobre el estudio teórico de materiales
usando la Teoría del Funcional de la Densidad. En esos días de su visita los estudiantes tendrán
oportunidad de conversar sobre sus proyectos. En paralelo, podremos programar estudios en
cooperación con miras en la presentación de proyectos de investigación 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

Participación en la organización de este evento. Durante la realización de Simpósio Brasileiro de
Química Teórica ? SBQT 2015 asistimos como representante de la organización del QUITEL 2016,
el cual se llevó a cabo del 20-25/11/2016 en Montevideo. La idea fue la de promocionar y difundir
nuestro evento frente a toda la comunidad brasileña y extranjera, dado que SBQT, al día de hoy, es
un evento con una alta participación de extranjeros (invitados y participantes) de todas partes del
mundo. El resultado fue un alto porcentaje de participantes brasileños finalmente en el evento.
También colaboramos dentro de las tareas asignadas por el comité local que incluyó a gran parte de
la comunidad de química computacional nacional.

ENAQUI4, Montevideo, Uruguay. ( 2015 / 2015 )
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Revisiones 
Uruguay

4to Encuentro Nacional de Química. Evaluador de Pósters para la selección de premios y
menciones del evento.

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

Revisiones 
Brasil

Congreso de Químicos Teóricos de Expresión Latina. Evaluador de Pósters para la selección de
premios y menciones del evento.

Workshop em Modelagem Molecular e Simulação Computacional Aplicada a Materiais. 27-29 de abril

2010. Bauru, SP, Brasil. ( 2010 )

Comité programa congreso 
Brasil

Junto al Prof. Dr. Júlio Sambrano DM, UNESP/Bauru tuvimos el placer de organizar el ?Workshop
em Modelagem Molecular e Simulação Computacional Aplicada a Materiais? entre los días 27-29
de abril 2010, en el edificio de la Pós-Graduação em Materiais ? POSMAT, Faculdade deCiências,
UNESP, Bauru, SP, Brasil. Los científicos que participaron en el evento fueron: -Prof. Dr. Armando
Beltrán, Universitat Jaume I, Castellón, España - (Química Computacional Aplicada al estudio de
superficies); - Prof. Dr. Juan Andrés, Universitat Jaume I, Castellón, España -(Reacciones Químicas:
Funciones de localización Electrónica y Teoría de Catástrofes); - Prof. Dr. Oscar Ventura -
Universidad de la República, Montevideo, Uruguay - (i-Métodos Moleculares en el estudio de
sistemas biológicos y (ii-Interacciones de moléculas sobre superficies) - Prof. Dr. Aguinaldo Robson
de Souza, Depto. de Química, Unesp/ Bauru (GridUNESP e aplicações no estudo de materiais).
http://www.fc.unesp.br/noticiencias/materia/1334 (28/07/2010).

JURADO DE TESIS

Postgraduação em Ciências dos Materiais, UNESP/Bauru, SP, Brasil ( 2024 / 2024 )

Jurado de mesa de evaluación de tesis
Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidade Estadual Paulista "Julio de Mesquita Filho" /
Faculdade de Ciências, campus de Bauru, SP. , Brasil 
Nivel de formación: Maestría 
En mi estadía de julio de 2024 en esta universidad, financiada por el llamado MIA224, el 18 de julio
participé como integrante del tribunal de defensa de Disertación (tesis) de Maestría del estudiante
Nicolas F. Martins, alumno del Dr Julio R. Sambrano, titulada "Performance da adsorção de CO no
grafenileno inorgânico à base de SiC" y que también contó con la participación del Dr. Augusto
Batagin Neto. En el horario de la tarde ofrecí una conferencia en portugués para el Programa de
Postgraduação em Materiais de la Facultad de Ciencias de la UNESP/Bauru, SP, titulada ?Uma
abordagem computacional de reações radicalares atmosféricas: quimiodiversidade e degradação de
compostos voláteis e selenetos orgânicos?.

Maestría en Química (pasaje a Doctorado) ( 2022 )

Jurado de mesa de evaluación de tesis
Sector Educación Superior/Público / Programa de Desarrollo de las Ciencias Básicas / Área
Química (PEDECIBA) / Facultad de Ciencias , Uruguay 
Nivel de formación: Maestría 
Tribunal de Maestría en Química/PEDECIBA para el pasaje a Doctorado de Fabiana Salazar, bajo la
tutoría de Dra. Laura Coitiño.

Doctorado en Química (Defensa Oral Intermedia) ( 2021 )

Jurado de mesa de evaluación de tesis
Sector Educación Superior/Público / Programa de Desarrollo de las Ciencias Básicas / Área
Química (PEDECIBA) / Facultad de Química , Uruguay 
Nivel de formación: Doctorado 
Defensa Oral Intermedia de la estudiante de Doctorado Natalia Díaz, bajo la tutoría del Dr. Danilo
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Davyt y el Dr. Gonzalo Hernández.

Licenciatura en Química ( 2021 )

Jurado de mesa de evaluación de tesis
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química , Uruguay 
Nivel de formación: Grado 
Evaluación de la Monografía final del título de Licenciado en Química, bajo la tutoría del Dr. Oscar
Ventura.

Doctorado en Química (evaluación del ingreso al programa de Posgrado) ( 2020 )

Jurado de mesa de evaluación de tesis
Sector Educación Superior/Público / Programa de Desarrollo de las Ciencias Básicas / Área
Química (PEDECIBA) / Facultad de Química , Uruguay 
Nivel de formación: Doctorado 
Evaluación del ingreso al programa de Posgrado e inscripción de la propuesta de Tesis del
estudiante Andrés Ballestero, bajo la tutoría de la Dra. Margot Paulino.

Doctorado en Química (2 instancias, a) el pasaje de Maestría a Doctorado b) defensa de la Tesis de

Doctorado ( 2020 / 2022 )

Jurado de mesa de evaluación de tesis
Sector Educación Superior/Público / Programa de Desarrollo de las Ciencias Básicas / Área
Química (PEDECIBA) / Instituto Pasteur Montevideo , Uruguay 
Nivel de formación: Doctorado 
Tesis de Doctorado de Florencia Klein, bajo la tutoría del Dr. Sergio Pantano y el Dr. Matías
Machado (Dir.Acad. Dra. Margot Paulino) La evaluación tuvo 2 instancias, inicialmente con la
evaluación para el pasaje directo de Maestría a Doctorado, ocurrido en 2020 y luego la defensa final
de su Tesis de Doctorado en 2022.

Formación de RRHH

TUTORÍAS CONCLUIDAS

POSGRADO

Caracterización genómica y proteómica de dioxigenasas responsables del clivaje de carotenoides de

especies de citrus (2016 - 2021)

Tesis de maestria
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química , Uruguay 
Programa: Maestría en Bioinformática - PEDECIBA 
Tipo de orientación: Asesor 
Nombre del orientado: Jorge Cantero Piñanez 
País: Uruguay 
Palabras Clave: Modelado Molecular Dinámica Molecular carotenoides CCD4 dioxigenasas 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Ciencias de las Plantas, Botánica 
El alumno Jorge Cantero finalizó su Tesis de Maestría en Bioinformática (PEDECIBA) bajo la
tutoría de la Dra. Margot Paulino. Dado que es una línea temática que iniciamos en 2013 en una
colaboración con su tutora, línea de la cual hemos presentado varios trabajos y 2 publicaciones, he
cumplido el rol de asesoría y colaboración científica relacionados a esta maestría.

GRADO

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

2025)

Docente adscriptor/Practicantado
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química , Uruguay 
Programa: Carrera de Químico 
Tipo de orientación: Cotutor en pie de igualdad ( VEGA-TEIJIDO MA , VENTURA, O.N. ) 
Nombre del orientado: Lucía Suárez 
País: Uruguay 
Palabras Clave: Nanotubos capilaridad xantinas resveratrol quercetina 
Es este trabajo de pasantía recientemente aprobado por el Consejo de la Facultad de Química la
estudiante está desarrollando metodología computacional y aplicándola a la simulación de
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fenómenos de capilaridad en solvente explícito dentro de nanotubos de carbono de diversos
diámetros. Como pasantía tiene al Dr Oscar N Ventura, como tutor académico y a mi como
supervisor y proponente de su plan de trabajo. Esta pasantía es la etapa final para la obtención de su
título de grado de "Químico en Materiales"

Desarrollo computacional y evaluación experimental de un potencial radiotrazador para diagnóstico

de infecciones ocultas mediante imagenología SPECT. (2024 - 2024)

Tesis/Monografía de grado
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química /
Computational Chemistry and Biology Group , Uruguay 
Programa: Licenciado en Química 
Tipo de orientación: Cotutor en pie de igualdad ( VEGA-TEIJIDO MA , Mariella TERÁN ) 
Nombre del orientado: Florencia Menéndez 
País: Uruguay 
Palabras Clave: Tecnecio radiotrazadores defensinas 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Química Inorgánica y Nuclear / Síntesis y
Modelado Molecular 
Esta tesina para la Licenciatura en Química está relacionada con los estudios computacionales
iniciales que fueron incluidos en el artículo recientemente publicado (
https://doi.org/10.1111/cbdd.14578). Esta línea de investigación multidisciplinaria,
experimental/computacional será la base del proyecto de posgrado que estaremos presentando a
fines de 2024, inicios de 2025.

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

Tesis/Monografía de grado
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química /
Computational Chemistry and Biology Group - CCBG , Uruguay 
Programa: Carreras de Facultad de Química 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Lucía Suárez 
País: Uruguay 
Palabras Clave: TD-DFT BODIPY Fluorescence 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Ciencias Químicas 
La estudiante presentó oralmente sus resultados en el ENAQUI6 (2019) y en el ENAQUI7 (2021).
La opción de la estudiante fue iniciar tempranamente sus trabajos de pasantía a la par de ir
realizando los cursos de su carrera de Químico, opción Materiales.

OTRAS

Propiedades electrónicas de quelatos de quercetina y luteolina con Zn2+ en solución acuosa. (2021 -

2023)

Iniciación a la investigación
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química /
CCBG/DETEMA , Uruguay 
Programa: Carreras de Facultad de Química 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Alejandro Olgiatti 
País: Uruguay 
Palabras Clave: quercetina AIM Quantum Chemistry 
Trabajo dentro de un trabajo de investigación para la carrera de Químico. El estudiante presentó
parte de los trabajo desarrollados en ENAQUI7.

Bioinformática aplicada al modelado y estudio estructural de cisteína proteasas de fitopatógenos

bacterianos (Diploma de Especialización en Bioinformática) (2020 - 2022)

Otras tutorías/orientaciones
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química / CCBG,
DETEMA , Uruguay 
Programa: Carreras de Facultad de Química 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Verónica Perna 
País: Uruguay 
Palabras Clave: Xanthomonas cisteína proteasas modelado molecular 
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Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computación e Información / Ciencias de la
Información y Bioinformática / Proteómica y simulación molecular 
La estudiante está realizando sus Proyecto Integrador para la obtención del Diploma de
Especialización en Bioinformática, que es una carrera multicentro que incluye Facultad de Ciencias,
Facultad de Química y Facultad de Ingeniería, la cual otorga el diploma una vez finalizadas las
etapas cursos, pasantía y presentación (y corrección) de un informe final sobre su Proyecto
Integrador. Actualmente se encuentra esperando la emisión del Diploma.

Pasantía en Introducción al Modelado Molecular (2019 - 2021)

Iniciación a la investigación
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química /
CCBG/DETEMA , Uruguay 
Programa: Carreras de Facultad de Ciencias 
Tipo de orientación: Asesor 
Nombre del orientado: Ana Lima 
País: Uruguay 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química Cuántica y Mecánica Molecular 
Orientador en los trabajos de Pasantía en Investigación de la estudiante de la Licenciatura en
Bioquímica Ana Lima

Bioinformática II, Maestría en Bioinformática/PEDECIBA (2013 - 2021)

Otras tutorías/orientaciones
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química , Uruguay 
Programa: Maestría en Bioinformática - PEDECIBA 
Tipo de orientación: Asesor 
Nombre del orientado: Estudiantes del Curso BioInfoII 
País: Uruguay 
Palabras Clave: docking Modelado Molecular Bioinformática estructural 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Bioinformática Estructural 
Los curso de Bioinformática II y Taller de Simulaciones Biomoleculares de la Maestría en
Bioinformática/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 teóricos y prácticos para la realización de un trabajo de
investigación en bioinformática. Algunos de los alumnos reciben el tema de su miniproyecto dentro
de las líneas de investigación del CenBioInfo/DETEMA/Fac. de Química y otros alumnos inician y/o
desarrollan los trabajos de bioinformática estructural que forman parte de sus tesis. Nuestra labor
docente en este curso tiene un perfil de formación y orientación en investigación.

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)

Iniciación a la investigación
Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Estadual Paulista , Brasil 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Sarah El Chamy Maluf 
País: Brasil 
Palabras Clave: docking catepsina B 1,2,4-tiadiazoles 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica 
La alumna Sarah El Chamy Maluf tuvo una Beca FAPESP de Iniciação Científica (Proceso
2009/52188-8), Tutorres: Mauricio A. Vega-Teijido y Júlio R. Sambrano (2009-2012)

TEORIA DO FUNCIONAL DA DENSIDADE APLICADA A COMPOSTOS DO TIPO 2-TIOPIRIDINA COM

CISTEINO-PROTEASES. (FAPESP 2009-2012)

Iniciación a la investigación
Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Estadual Paulista , Brasil 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Camila Ramalho Bonturi 
País: Brasil 
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Palabras Clave: docking catepsina B 2-tiopiridinas 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica 
La alumna Camila Ramalho Bonturi obtuvo una Beca FAPESP de Iniciação Científica (Proceso
2009/52189-4), Tutores Mauricio A. Vega-Teijido y Júlio R. Sambrano. (2009-2012)

TUTORÍAS EN MARCHA

POSGRADO

Selenio y calcógenos: reactividad y compuestos en la atmósfera y en el medio ambiente. (2024)

Tesis de maestria
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química /
Computational Chemistry and Biology Group , Uruguay 
Programa: Posgrado em Química - UdelaR/PEDECIBA 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Anabela Martínez 
País/Idioma: Uruguay, 
Palabras Clave: Selenio Química atmosférica 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica / Química Computacional 
Este trabajo de tesis ya tiene un avance en la línea de trabajos y en las presentaciones públicas de
resultados. Está inscripto en el programa de Posgrado de Química de la Facultad de Química,
UdelaR y en el programa de PEDECIBA/Química. Su trabajo de investigación está relacionado al
proyecto CSIC I+D 2024 que está bajo mi coordinación y está recientemente aprobado. De allí
tendrá horas docentes complementarias a su cargo actual de G1 20hs/sem.

TUTORÍAS DESISTIDAS

POSGRADO

Estudio computacional, comparación experimental y prospectiva de colorantes tipo BODIPY

conteniendo calcógenos (S, Se, Te). (2019)

Tesis de doctorado
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química , Uruguay 
Programa: Carreras de Facultad de Química 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Gabriel Esteves 
Medio de divulgación: Internet 
País/Idioma: Uruguay, Español 
Palabras Clave: telúrio selenio calcógenos DFT 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Químicas / Físico-Química, Ciencia de los Polímeros,
Electroquímica 
El Ing.Quim Gabriel Esteves colaboró desde 2016 en estudios de química cuántica realizados por el
Dr, Mauricio Vega Teiido. Desde fines de 2019 sus trabajos de Tesis de Doctorado están en pausa
por asuntos laborales debidos a la profesión del estudiante. Esta línea de trabajo está siendo
parcialmente desarrollada por la estudiante de la carrera de Químico, Lucía Suárez, en los trabajos
de su tesina.

Otros datos relevantes

JURADO/INTEGRANTE DE COMISIONES EVALUADORAS DE TRABAJOS ACADÉMICOS

Tribunal de Defensa Oral Intermedia. (2019)

Candidato: Florencia Klein
Tipo Jurado: Tesis de Maestría
VEGA-TEIJIDO MA , Álvaro Díaz , M. PISTÓN 
Maestría en Química (PEDECIBA) / Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades
Científico-Tecnológicas / Institut Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo /
Uruguay 
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País: Uruguay 
Idioma: Español

Mesa redonda ?Bioinformática al 2050 (2018)

Candidato: Mesa Redonda con más de 20 especialistas participantes.
Tipo Jurado: Otras
VEGA-TEIJIDO MA 
Mesa Redonda "Bioinformática al 2050" / Sector Educación Superior/Privado / Universidad
Católica del Uruguay / Business School / Uruguay 
País: Uruguay 
Idioma: Español
31/10/2018 - Evento organizado por la Oficina de Planificación y Presupuesto de la Presidencia de
las República. Escuela de Negocios de la UCU-ISEDE (Dr. José Brito Foresti 2952 ? salón 5). Dicho
evento reunión a cerca de 20 especialistas académicos y técnicos para desarrollar mesas redondas
y la elaboración de visiones e ideas apuntando al desarrollo de la Bioinformática en Uruguay
tomando como meta el año 2050.

Nuevos blancos para nuevos antibióticos: Diseño computacional y polifarmacología de inhibidores de

factores de virulencia bacterianos. (2016)

Candidato: Eduardo Bermúdez
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
VEGA-TEIJIDO MA , M. PAULINO , COITIÑO L. 
Doctor en Química / Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de
Química / Uruguay 
País: Uruguay 
Idioma: Español

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

Candidato: Candidatos a Grado 1 y/o 2
Tipo Jurado: Otras
VEGA-TEIJIDO MA 
Tribunales en Concursos / Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República /
Facultad de Química / Uruguay 
País: Uruguay 
Idioma: Español

Estudo da modelagem molecular do receptor canabinoide CB1 e suas interações 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 Química / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución Extranjera /
Universidade de São Paulo / Brasil 
País: Brasil 
Idioma: Portugués

Docking e análise do modo de ligação de três moléculas pequenas, um benzimidazol e dois compostos

de crômio, nos sulcos do DNA 5-CGCGAATTCGCG-3. (2008)

Candidato: Esther Camilo dos Reis
Tipo Jurado: Tesis de Maestría
VEGA-TEIJIDO MA , Caracelli I. , Almeida Santos RH 
Postgraduação em Ciências dos Materiais / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución
Extranjera / Universidade Estadual Paulista "Júlio de Mesquita Filho", Faculdade de Ciências,
Campus de Bauru. / Brasil 
País: Brasil 
Idioma: Portugués

Estudo de compostos quinônicos com potencial atividade contra a doença 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 Química / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución Extranjera /
Universidade de São Paulo / Brasil 
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País: Brasil 
Idioma: Portugués

CONSTRUCCIÓN INSTITUCIONAL

En la actualidad: Miembro del Claustro de Facultad de Química, Miembro de la Comisión de

Asesoramientos, Miembro de la Comisión del DETEMA.

Información adicional

En pocas palabras me autodefino como un químico computacional que utiliza diversas metodologías para el

modelado y el estudio de moléculas. Alguien que siempre ha tratado de diversificar sus aportes cooperando con

diferentes grupos teóricos y experimentales.

 En lo que respecta a los principales proyectos científicos en que planifico seguir trabajando en los años por venir,

ellos serían:

a) Reactividad y mecanismos moleculares relativos a compuestos radicales de calcógenos (S, Se y Te). Línea de

investigación. En desarrollo junto al Dr. Ventura. (Ver artículos publicados recientemente).

b) Estudio computacional, comparación experimental y prospectiva de colorantes tipo BODIPY conteniendo

calcógenos (S, Se, Te)?. Línea de Investigación. En desarrollo junto a la estudiante de la carrera de Químico Lucía

Suárez, quién está bajo mi orientación en su Trabajo de Fin de Carrera.

c) Trabajos en colaboración con otros grupos científicos que están en andamiento y que puedan surgir como parte

de nuestra actividad profesional.

   Estos proyectos pertenecen al área de Química Computacional, y más allá de los títulos usados
para puntualizarlos, la motivación general unificados ambos casos es el estudio de sistemas que
involucren calcógenos y especies con electrones desapareados, sea formando radicales o por
absorción y/o emisión de radiación UV/Visible. En estos sistemas moleculares buscar
metodologías de cálculo dentro de la Teoría del Funcional de la Densidad que nos permitan
realizar estudios de gran precisión. Resultados que sean comparables con los datos
experimentales, si es que están 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 razón que tanto nos interesa tener una base de experiencia a
través de su estudio computacional que pueda abrirnos caminos para aplicaciones prácticas,
estos pasos serían en colaboración con otros grupos de investigación. Finalmente, a través de las
líneas de cooperación pretendo seguir colaborando como lo he hecho siempre, y a la vez, seguir
ampliando mi experiencia en diversos tipos de sistemas moleculares y metodologías a ser
aplicadas.

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

Resumen de la Producción de este último período:

Considerando los últimos 5 años y entre paréntesis de 2020 a 2022, período de permanencia en
el SNI (y dentro de la pandemia):

- 7(4) artículos publicados en revistas Internacionales

- 11(5) trabajos publicados en congresos

- Formación de RRHH: a) Alejandro Olgiatti, grado, publicación en ENAQUI7, b) Lucía Suárez,
grado, publicación en ENAQUI7, c) Ana Lima, grado, publicación junto a Lucía Suárez, d)
Verónica Perna, posgrado, realización de Monografía para obtención del Diploma de
Especialización en Bioinformática.

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

- Participación en diversos Tribunales Académicos de Posgrado (5) y grado (1).

- Referato de un artículo científico en marzo de 2021 para la revista Journal of Molecular
Modeling (JMMO) 

HISTORIA PROFESIONAL: El período que dio inicio en 2010 se enmarca dentro de mi retorno
al país en julio/2010, luego de 11 años en SP, Brasil. Al llegar fui acogido en
CCBG/DETEMA/FQ y trabajé Honorariamente 1 año, hasta que el proyecto CSIC Grupos que
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presentamos fue aprobado. Dicho proyecto se inició en abril/2011 ( con el cargo de Prof.
Adjunto 20hs/sem) y hoy en día se ha continuado (desde julio de 2014) como Prof. Adjunto
35hs/sem asociado a la investigación y al dictado de los cursos de Cálculo Numérico y
Computación, Fisicoquímica Molecular Básica y recientemente Principios de Fisicoquímica
Molecular aplicados a sistemas biológicos.

En agosto/2013 fue cuando inicié mi colaboración con CeBioInfo/DETEMA/FQ en temas de
docencia e investigación. Tengo participación en el dictado de los cursos de la Maestría en
Bioinformática/PEDECIBA en colaboración con la Prof.Dra. Margot Paulino (Bioinformática II,
Taller de Simulaciones Biomoleculares y Diseño de Drogas Bioactivas). Mi relación con la
Maestría en Bioinformática/PEDECIBA dió inicio en 2013 cuando junto a la Lic. Ivana Núñez,
obtuvimos un proyecto para la implementación y administración de la plataforma de dictado a
distancia de todos lo cursos de la maestría, Desde el punto de vista docente participo en las
clases presenciales y en la orientación y evaluación de los alumnos que realizan sus mini-
proyectos en los cursos mencionados más arriba, algunos de ellos desarrollando investigaciones
de directa aplicación en sus trabajos de tesis. También soy miembro de la Comisión Académica
de Postgraduación de la Maestría en Bioinformática y de la del Diploma de Especialización en
Bioinformática.

Mantuve activa mi colaboración con UNESP/Bauru y continué colaborando en la formación de 2
alumnas de Iniciación Científica/FAPESP que trabajaron bajo mi orientación hasta mayo/2012.
Hoy en día ambas alumnas están realizando sus doctorados en la UNIFESP, San Pablo, en
estudios experimentales relacionados a las cisteína proteasas (que fue nuestro tema de trabajo).
Recientemente hemos retomado proyectos de investigación junto al Dr. Júlio R. Sambrano de
UNESP/Bauru relacionado al estudio de interacción de moléculas orgánicas con nanomateriales.

La decisión de retorno al país para tratar de convertirme en un científico residente en Uruguay,
sin duda fue una de las más arriesgadas que he tomado. Reconozco que al inicio de este salto en
la carrera hubo una disminución lógica en mi producción científica, sin embargo puse todo mi
esfuerzo por mantenerla activa y por poner en marcha todos los mecanismos de recuperación y
afianzamiento como científico nacional. Creo que al día de hoy hay muestras claras de mi
recuperación en la senda del crecimiento científico y docente en Facultad de Química.

Organización de Eventos: Junto al Prof. Dr. Júlio Sambrano DM, UNESP/Bauru tuvimos el
placer de organizar el Workshop em Modelagem Molecular e Simulação Computacional
Aplicada a Materiais entre los dias 27-29 de abril de 2010, en el edificio da Pós-Graduação em
Materiais/POSMAT, Faculdade de Ciências, UNESP, Bauru, SP, Brasil. Los científicos que
participaron en el evento fueron: - Prof. Dr. Armando Beltran, Universitat Jaume I, Castellon,
Espanha - (Química Computacional Aplicada ao estudo de superfícies); - Prof. Dr. Juan Andrés,
Universitat Jaume I, Castellon, Espanha - (Reações Químicas: Função de localização Eletrônica e
Teoria de Catástrofes); - Prof. Dr. Oscar Ventura - Universidad de la República, Montevideo,
Uruguay - (i-Métodos Moleculares no estudo de sistemas biológicos e (ii-Interações de
moléculas sobre superfícies) - Prof. Dr. Aguinaldo Robson de Souza, Depto. de Química, Unesp/
Bauru (Grid Unesp e aplicações no estudo de materiais). Participé de la organización del
Regional Workshop in Structural Bioinformatics (16-27 de março 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/soibio19/

Evaluador de artículos científicos del Journal of Molecular Modeling-Springer y del Journal of
the Brazilian Chemical Society: http://jbcs.sbq.org.br/

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

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

Indicadores de producción

ACTIVIDADES
27

Líneas de investigación 6
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Proyectos Investigación Desarrollo 8

Docencia 10

Extensión 1

Gestión Académica 2

PRODUCCIÓN BIBLIOGRÁFICA
113

Artículos publicados en revistas científicas 30

Completo 28

Resumen 2

Trabajos en eventos 80

Libros y Capítulos 2

Libro publicado 1

Capítulos de libro publicado 1

Preprints 1

EVALUACIONES
16

Evaluación de eventos 7

Evaluación de publicaciones 3

Jurado de tesis 6

FORMACIÓN RRHH
12

Tutorías/Orientaciones/Supervisiones concluidas 10

Tesis de maestria 1

Otras tutorías/orientaciones 2

Iniciación a la investigación 4

Tesis/Monografía de grado 2

Docente adscriptor/Practicantado 1

Tutorías/Orientaciones/Supervisiones en marcha 1

Tesis de maestria 1

Tutorías/Orientaciones/Supervisiones desistidas 1

Tesis de doctorado 1
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