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Muchos autores coinciden en que
fundamento del desarrollo de un produc
biotecnológico terapéutico o de diagnós
co es la capacidad de identificación del m
canismo molecular de la enfermeda
Cuando se comprenden las característ
moleculares de los mecanismos fisioló
cos y fisiopatológicos es posible imagin
la posibilidad de una estrategia prevent
y el desarrollo de medios de diagnóstic1

lo que a su vez provee un nuevo enfoqu
los centros  evaluadores, acerca de la
trategia que se debe seguir para evalua
nes posteriores, y constituye además,
argumento para los mecanismos de tox
dad manifiesta; lográndose a partir de a
lisis REA teóricos realizados en potent
computadoras, mediante software especí-
ficos, capaces de determinar caracterí
cas físicas y químicas, que pudieran es
de una forma u otra relacionados con
actividad biológica.
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OBJETIVOS

Descripción de técnicas más utiliz
das y discusión de algunos resultados m
relevantes obtenidos a partir de éstas, 
permitan la explicación de resultados e
perimentales.

DISCUSIÓN

Existen 2 métodos generales para
cálculo teórico de estructuras molecula
que permitan deducir propiedades físic
químicas útiles en la predicción de la tox
cidad: la Mecánica molecular y la Mec
nica cuántica, esta última es un méto
que enfrenta mayores dificultades para
realización. Utilizando métodos d
conectividad molecular,2 se obtuvieron va-
lores bastante aproximados a la realid
para la LOAEL oral en ratas.
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En otras experiencias3,4 se obtuvo
ecuaciones que correlacionaban muy b
(r=0,900) la actividad genotóxica (test de
Ames)5,6 con parámetros como l
hidrofobicidad y energía LUMO, así com
otros que influyen aunque en menor cu
tía, en nitrocompuestos policiclícos arom
ticos y heteroaromáticos. Los resultad
demuestran que es factible, dentro de c
tos límites, dar un cambio favorable en
toxicología a favor de una toxicología cada v
más predictiva7 con basamento en la estructu
molecular de sustancias a evaluar y el cúm
de información que sobre estructuras rela
nadas se posee de forma experimental,
menoscabar los protocolos estándar de exp
mentación legislados internacionalmente, p
sí como un factor a tener en cuenta alternat
mente en el momento de elaborar una estr
gia de evaluación a nuevos fármacos.
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