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El potencial electroestatico molecular (MEP) como
alternativa para la diferenciacion de isdGmeros.
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La diferenciacién de compuestos que comparten elementos constitucionales y conectividad, pero difieren en
su disposicion tridimensional, continda siendo un desafio para representaciones quimicas clasicas como los
descriptores topolégicos y SMILES. En este contexto, el potencial electrostatico molecular (MEP) emerge como
una alternativa prometedora, al incorporar informacién electrénica y espacial derivada de la distribucién de
cargas en un sistema molecular. En este trabajo, se realiz6 un analisis comparativo mediante técnicas de
agrupamiento (clustering) sobre un conjunto de isdmeros con quiralidad axial y planar, empleando tanto de-
scriptores tradicionales como MEP. Los resultados muestran que este campo escalar posee un poder discrim-
inante superior para diferenciar estereoisémeros de alta complejidad estructural, evidenciando su potencial
en aplicaciones biocientificas que requieren una caracterizacion precisa a nivel molecular.
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