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Ciencias Básicas y Biomédicas

Conocimiento Deductivo
Usar teoría para obtener conclusiones

Inteligencia Artificial

Conocimiento Inductivo
Aprender de los datos para obtener conclusiones

Borges RM et al. Quantum Chemistry Calculations for Metabolomics. Chem Rev. 2021;121(10):5633-5670. doi: 10.1021/acs.chemrev.0c00901.
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Investigación Activa

> Inteligencia Artificial y Descubrimiento 

de Fármacos en Moléculas Pequeñas

> $6M en Fondos para el Programa 

The Structural Genomics 

Consortium (SGC) - 2009
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Búsqueda y Diseño de Fármacos

> Resistencia Antimicrobiana (AMR)
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Investigación Activa

Toxicología Computacional
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Toxicología Computacional
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-Factor Bio-concentración (BCF)

-Factor Bio-accumulación (BAF)

-Factor Biomagnificación (BMF) 

B-assessment 

“Air” “n-octanol”

logPo/wlogKo/a

> Potencial de bioacumulación de diferentes sustancias.

Hydrophobic (Hpho)

Lipophilicity (Lip)

Hydrophilic (Hphi)

Lip = Hpho - Hphi
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Toxicología Computacional
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Toxicología Computacional

Antonio 

Piedra
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Toxicología Computacional
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AMD

PCZ

BA

IMZ

TBC

CYP

PPC

FLZ



¡GRACIAS! 
THANKS!
¿Alguna pregunta? Any questions?

william.zamoraramirez@ucr.ac.cr
william.zamora.ramirez@una.ac.cr
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