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Identificacion de factores comunes en el MEP para

UBP’s en las cuales se ha observado el fendmeno de
replicacion
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El fenémeno de replicacién de pares de bases no naturales o UBP’s (por sus siglas en inglés) consiste en la
incorporacion espontanea de un trifosfato artificial en una cadena de ADN por medio de una enzima ADN
polimerasa. El fenémeno fue reportado inicialmente en 1989 y, desde entonces, se han desarrollado multiples
UBP’s con distinto potencial para ser replicadas.

El trabajo realizado consiste en el estudio del potencial electrostatico molecular (MEP), una propiedad observ-
able de las moléculas y calculable mediante técnicas de la quimica cuantica, de las distintas UBP’s reportadas
hasta la fecha en busqueda de una correlacién que permita predecir, en el mejor de los casos, el potencial de
replicacion de las moléculas.

La metodologia usada para este fin consiste en el uso de TARIS, un software disefiado por nuestro grupo, que
se encarga de representar el MEP como un grafo, esto es, una estructura matematica discreta bien estudiada y
que posibilita la comparacién del MEP segtin una distancia métrica. En el caso particular del estudio realizado
se empled la métrica de Zhang-Shasha o métrica de edicion.

Usando la métrica de edicién se calculdé una matriz de distancia involucrando los grafos correspondientes a
40 UBP’s identificadas en literatura. A partir de la matriz de distancias obtenida se realiz6 un analisis de agru-
pamiento en busqueda de patrones emergentes con algun significado quimico. Hasta el momento el modelo
ha logrado discriminar entre UBP’s hidrofébicas e hidrofilicas ademas de dsitinguir entre UBP’s heteroem-
parejadas y homoemparejadas.
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