
ResultadosɱyɱDiscusión

ConclÖsiones
LaɱpredicciónɱdeɱHotɱspotsɱrevelóɱun
motivoɱlinearɱcortoɱqueɱpodríaɱdefinir
laɱespecificidadɱJAZnɘMYC3.
Seɱlogróɱintegrarɱtérminos
termodinámicosɱdeɱdeltaɱdeltaɱGɱen
baseɱaɱconformacionesɱcalculadasɱpor
dinámicaɱmolecularɱcomoɱdescriptores
paraɱmodelosɱdeɱaprendizaje
automáticoɱsupervisado.ɱ
Pequeñasɱdiferenciasɱenɱlaɱafinidadɱde
unionɱconɱelɱdominioɱJasɱversusɱel
dominioɱJasɘlikeɱenɱproteínasɱPPDɱse
debenɱaɱlaɱpresenciaɱdeɱresiduos
específicos,ɱɪhotspotsɪ,ɱqueɱenɱeste
casoɱinfluenciaɱprofundamenteɱel
reconocimientoɱproteínaɘproteína.ɱ

Ejemploɱdeɱmodeloɱdeɱaprendizaje
automáticoɱentrenadoɱ(Random
Forest).ɱDondeɱNDMɱ(mutaciones
noɱdeletereas)ɱyɱDMɱ(mutaciones
deletéreas)ɱ

Tabla.ɱParteɱdelɱsetɱparaɱentrenamientoɱyɱvalidaciónɱcruzadaɱusadosɱenɱlaɱgeneraciónɱdeɱlosɱmodelosɱde
aprendizajeɱautomáticoɱsupervisadoɱ(Oñaɱetɱal,ɱ2020)

TantoɱlasɱsimulacionesɱcomoɱelɱmétodoɱinɱvitroɱY2H
mostraronɱqueɱlaɱɪrestauraciónɪɱdelɱmotivoɱlineal
induciaɱartificialmenteɱaɱPPD1ɱyɱPPD2ɱaɱreconocerɱa
MYC3ɱ
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DominioɱJasɱenɱproteínaɱJAS
(colorɱgris,ɱribbon).ɱDominio
JIDɘTADɱenɱMYC3
(representaciónɱenɱfullɘatoms)
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Según Wikipediaل en el
ámbito de la edición
académicaل una revista
científica es una publicación
periódica cuyo propósito es
expandir el progreso de la
cienciaل en general
mediante la presentación
de nuevas investigacionesى
Se editan miles de revistas
científicas y se han
publicado muchas más en
varios momentos en el
pasado ٛconsulta la lista de
revistas científicasٜى La
mayoría de las revistas
tienen un alto nivel de
especializaciónل aunque en
algunas de las más
antiguasل como Natureل se
publican artículos y
documentos científicos de
una amplia variedad de
temasى

AB675AC7
Introdɐcciónك La exploración de los mecanismos moleculares de la defensa de plantas nos ha llevado a
entender mejor estos sistemas fascinantesل sin embargo la dinámica completa de los procesos de
reconocimiento y de acoplamiento proteína٧proteína puede profundizarse con el uso de herramientas de
modelación y aprendizaje automáticoى En particular nos interesa entender los mecanismos con que las
plantas se adaptan a las amenzas bióticas y del medioambienteى La capacidad vegetal de respuesta ante
estrés es de fundamental importancia para la agricultura y la seguridad alimentaria considerando que hay
un riesgo real de cambios bruscos en el medio ambienteى El entender cómo las plantas responden al estres
será clave para desarrollos biotecnológicosل y agroquímicos futurosى Los experimentos in silico nos permiten
a partir de las estructuras moleculares disponibles predecir aquellas que no se han resuelto aunل así como
estudiar las interacciones y mecanismos de función con detalle atómicoى En particularل reportamos la
interacción entre miembros de la familia de proteínas JAZ con un factor de transcripción helice٧lazo٧helice
MYCى Esta interacción es clave en la vía del ácido jasmónicoل una molécula pequeña que modula la
transcripción de genes relacionados a la respuesta de las plantas a estimulos ambientales ٛPauwels and
Goossensى2011ٜ ل
Resɐltados ɯ Conclɐsionesك Se desarrollaron modelos moleculares de todas las proteínas de la familia JAZ
ٛdoce proteínasٜ y de PPD1 y PPD2 también miembros de la familia TIFYى  Se desarrolló un flujo de trabajo
que hace uso de estas estructurasل y de datos experimentales de mutagénesis puntual que indican la
importancia de residuos individuales en la interacción proteína٧proteína para mediante la integración de
simulaciones de dinámica molecular ٛ0נ ns por complejoٜ y análisis de datos a traves de algoritmos de
aprendizaje automático mapear todas las proteínas e identificar y cuantificar la importancia de cada
residuo ٛidentificación de hot spotsٜ en la interacción proteína٧proteína con el factor de transcripción MYCىמ  
Se verificaron las predicciones coputacionales mediante la realización de experimentos Y2H ٛyeast٧two٧
hybridٜ donde se observó que la introducción de los aminoácidos clave ٛpara incorporar el motivo
SLؿؿFLؿؿؿRٜ indujo artificialmente en proteínas PPD la capacidad de interactuar con el factor de
trasncripción MYCىמ Se realizaron mutaciones in silico de esos residuos en proteínas PPD1 y PPD2 y la
cuantificación teórica de la energía de interacción está en correspondencia con los experimentos de Y2H
realizados ٛOñaى2020ٜ ل

1 ى       G R U P O  D E  Q U Í M I C A  C O M P U T A C I O N A L  Y  T E Ó R I C A ل  D E P A R T A M E N T O  D E  I N G E N I E R Í A
Q U Í M I C A ل  U N I V E R S I D A D  S A N  F R A N C I S C O  D E  Q U I T O ل  Q U I T O ل  E C U A D O R
2 ى       D E P A R T M E N T  O F  P L A N T  B I O T E C H N O L O G Y  A N D  B I O I N F O R M A T I C S ل  G H E N T  U N I V E R S I T Y ل
G H E N T ل  B E L G I U M
מ ى       L A B O R A T O R I O  D E  B I O T E C N O L O G Í A  A G R Í C O L A  Y  D E  A L I M E N T O S ل  I N G E N I E R Í A  E N
A G R O N O M Í A ل  U N I V E R S I D A D  S A N  F R A N C I S C O  D E  Q U I T O ل  Q U I T O ل  E C U A D O R
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InƤrodƬcción

JAZµĲMYC
EƘƤƐƬcƤƬƐaɱmodeladaɁɱEnɱdoƐadoɱelɱdominioɱJIDɘTADɱdelɱfacƤoƐɱdeɱƤƐanƘcƐipciónɱbHIHɱMYCǰɁɱ
EnɱƐojoɱelɱdominioɱJAZɱdeɱlaɱpƐoƤeínaɱƐepƐeƘoƐaɱmiembƐoɱdeɱlaɱfamiliaɱclaƘeɱǯɱTIFYɁ

ɉCƬáleƘɱaminoɱácidoƘɱapoƐƤanɱmáƘɱaɱla
eneƐgíaɱdeɱƬniónɱenƤƐeɱlaƘɱdoƘ
pƐoƤeínaƘɈ
ɉEƘƤoƘɱaminoɱácidoƘɱclaǃeɱɒhoƤɱƘpoƤƘɓ
ƘonɱloƘɱmiƘmoƘɱpaƐaɱƤodaɱlaɱfamilia
TIFYɱɈ

AƐabidŪƍƘiƘɰƤhaliana
PlanƤaɱmodeloɱ
ɱampliamenƤeɱƬƘada
paƐaɱeƘƤƬdioƘɱen
planƤaƘ

Proteļnas

Aѵ Arbol filogenético en Aѵ Thalianaѵ
җpreparado en MEGA цҘ
 Bѵ Secuencias del dominio JAS de las proteínas
 de la familia TIFY clase с
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Ob«eÒiáº
ElɱpƐincipalɱobjeƤiǃoɱeƘɱidenƤificaƐɱlaƘ
baƘeƘɱmolecƬlaƐeƘɱdelɱacoplamienƤo
JAZnɘMYC

EjemploɃɱǃíaɱdel
ácidoɱjaƘmónico

AcƤiǃadoɱƘolo
comoɱƐeƘpƬeƘƤa
aɱƬnɱaƤaƏƬeɱo
ƘƤƐeƘƘ
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