
Anexos 

Algunas definiciones de interés 

Glicósido: son compuestos formados por la unión entre un azúcar simple 

(como la glucosa) y otra molécula mediante un enlace glicosídico 

Enlace glicosídico: es un tipo de enlace covalente por el que se unen un 

azúcar y otra molécula, que puede ser o no un carbohidrato. Si bien el enlace 

más habitual incluye un átomo de oxígeno (enlace O-glucosídico) otros átomos 

como el de nitrógeno, azufre o carbono también ocurren de forma natural. 

Glicosiltransferasas: son un conjunto de enzimas que catalizan la formación 

del enlace glicosídico para generar un glicósido, utilizando azúcares fosfatados 

(activados) como donores y grupos nucleofílicos como aceptores. 

Efector: son proteínas secretadas por bacterias patogénicas al interior de la 

célula a la que infectan. 

Docking: método de la química computacional que tiene por finalidad predecir 

la conformación de una molécula y su posterior unión con otra para formar un 

complejo estable. 

Scoring function: son funciones matematicas usadas para predecir la afinidad 

de unión entre dos moléculas (enzima y sustrato) tras haberse realizado un 

docking. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



Anexos 

Tabla de los aminoácidos de acuerdo a su estructura 

 

 

No solo la polaridad es importante a la hora de observar las interacciones ente 

el inhibidor y los residuos que le rodean. Otros aspectos como los puentes 

salinos, interacciones electrostáticas o los apilamientos-π pueden producir 

uniones intensas. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



Anexos 

Entorno químico de los ligandos estudiados durante el docking. 

Ligando 2OH trans 

 

Ligando 2OH cis 

 

 

 



Anexos 

Ligando 3OH trans 

 

Ligando CicloO 

 

 

 

 

 

 


