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La reciente pandemia de Covid-19, causada por el virus SARS-CoV-2, ha resaltado la
urgente necesidad de desarrollar nuevos antivirales. Este proyecto se centra en la
sintesis y evaluacion in silico de nuevos compuestos antivirales contra SARS-CoV-2.
Utilizando un enfoque de reposicionamiento de farmacos, nuestro objetivo es disenar
y sintetizar analogos de una molécula lider, evaluando su interaccion con la proteina
Mpro delvirus.

Los objetivos especificos incluyen la modelacion molecular para predecir la
interaccion de los nuevos compuestos con la estructura de Mpro. Se estableceran los
parametros ADME-T (Absorcion, Distribucién, Metabolismo, Excrecién y Toxicidad) de
los compuestos sintetizados, comparandolos con los de la molécula modelo.

La metodologia se divide en tres partes: sintesis quimica, estudios computacionalesyy,
opcionalmente, evaluacién bioldgica. La sintesis quimica se realizara mediante una
estrategia de olefinacion desarrollada en el grupo de investigacion, mientras que la
evaluacion computacional incluira modelado molecular y analisis farmacocinético.

Se invitan estudiantes interesados en la quimica sintética y computacional a unirse a
este proyecto para contribuir al desarrollo de potenciales tratamientos contra SARS-
CoV-2.



