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Hipótesis Central

Las isoformas de la Glutatión Peroxidasa (GPX 2, 4, 6 y L1) y 

la Glutatión S-Transferasa U17 (GST U17) de Neltuma alba 

poseen arquitecturas tridimensionales y funciones catalíticas 

que determinan la adaptabilidad vegetal al estrés abiótico 

sistemático mediante la regulación de la capacidad 

antioxidante y la apertura/cierre de estomas.



OBJETIVOS

General

Analizar la estructura y funcionalidad de las isoformas 

GPX 4, GPX L1 y GST U17 en respuesta al estrés 

abiótico en plantas de Neltuma alba



Específicos

1.  Obtener las isoformas recombinantes.

2.  Obtener información estructural de dichas isoformas de N. alba.

3.  Estimar los parámetros cinéticos de la reacción catalizada por las isoformas 
recombinantes de GPX y GST.

4.  Valorar la expresión de las isoformas GPX/GST en plantas de N. alba 
sometidas a estrés vía qPCR.

5.  Correlacionar la expresión de las isoformas de GPX/GST con los parámetros 
bioquímicos y la dinámica de los estomas en N. alba durante el estrés 
abiótico.





Elucidar la estructura y los parámetros in silico de las GPX y 
GST

Entrada Procesamiento Validación

Bases Estructurales:

Selección y curación de 

templados cristalográficos de alta 

resolución para el modelado de 

isoformas homólogas de 

Neltuma alba.

HDOCK, SWISS-MODEL,
ClusPro

Modelado y Acoplamiento:

Generación automatizada de 

modelos tridimensionales por 

homología, ensamble 

macromolecular proteína-

proteína y docking flexible 

ligando-receptor.

Automatización:

Validación con script de Python 

para verificar la interacción y 

evitar falsos positivos en ligandos 

largos, según el método de 

Gfeller et al. (2013).

Gfeller, D., y colaboradores (2013); Chen, J., y colaboradores, (2022); Li, W., y colaboradores (2021).



Algoritmo para Verificación de Contacto Real entre Proteína-Ligando

Scripts en Python miden la distancia atómica real entre el ligando y el sitio activo. Este 

método es más preciso para ligandos elongados que los cálculos basados en centroides, 

usando un umbral de 5.0 Å.

d = [ (x − X√ T)2 + (y − YT)2 + (z − ZT)2 ]          Gfeller y colaboradores, 2013

Criterio de Éxito: Interacción atómica real ≤ 5.0 Å con el residuo Serina 16.



ISOFORMA GPX 4 (Neltuma alba)
Homología 3D · NCBI: XP_028792674.1 · Cys42 Catalítica

 Plataforma Interactoma 🌐
Modular 14



ISOFORMA GST U17 (Neltuma alba)
Homología 3D · NCBI: XP_028793106.1 · Ser16 Catalítica

 Plataforma Interactoma 🌐
Modular 15



Avances In Silico: Arquitectura Estructural 3D del Sitio 
H



Afinidad Química y Capacidad de Biorremediación 
Multiligando



PROTOCOLO DE TRANSFORMACIÓN BACTERIANA:
Inserción del Plásmido en E. coli BL21 (DE3) mediante Choque Térmico

1. MEZCLA EN HIELO

Incubar mezcla (plásmido + 

células) en hielo por 20 min. 

Agitar suavemente.

2. CHOQUE TÉRMICO (42°C) - 
CRÍTICO

Transferencia rápida: 42°C por 

EXACTAMENTE 30 s, luego retorno 

inmediato al hielo.

3. RECUPERACIÓN 
(OUTGROWTH)

Añadir medio LB. Incubar con 

agitación a 37°C, 220 rpm para 

expresión de resistencia.

4. SELECCIÓN CON 
AMPICILINA

Sembrar en placa selectiva. 

Las colonias visibles a 37°C 

(16-20 h) han incorporado el 

plásmido.





Análisis de la GST U17 de Neltuma alba por SDS-PAGE

La proteína NaGSTu17 presenta 229 aminoácidos, un peso molecular teórico de 25.34 kDa y un 
pI teórico de 5.98.
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Simulación In Sillico 96 Pozos y Análisis de Monte Carlo



Cinética In Vitro: Monitoreo a 340 nm y Curado de Microturbidez



Estabilidad Temporal de NaGST u17 en Eluato Crudo (Mesada de Trabajo)



Validación Cruzada In Silico vs. In Vitro: Cinética Bi-Sustrato (CDNB y 
GSH)



Diagnóstico Mecanístico Bi-Bi (Lineweaver-Burk)



Validación Ortogonal de Varianza Homogénea (Hanes-Woolf)





DIFUSIÓN CIENTÍFICA, DIVULGACIÓN Y ACCESO ABIERTO | DCQB — UACJ

Plataforma Web Interactoma Modular (interactomamodular.com)

● ● ●   https://interactomamodular.com  —  Navegación Dinámica en Vivo Acceso a página web
Escanea el código QR con tu dispositivo 

móvil

• Divulgación y 3D: Estructuras 
moleculares interactivas, docking y 
andamiajes de enzimas redox.

• Recursos Académicos: Protocolos y 
guías de laboratorio para licenciatura y 
posgrado.

• Acceso Abierto: Bitácora científica y 
datos reproducibles de la tesis doctoral.



TRANSPARENCIA ÉTICA Y METODOLOGÍA COMPUTACIONAL | DCQB — UACJ

Declaración sobre el Uso de Inteligencia Artificial

Google Antigravity
• Entorno Científico Asistivo: Empleo de 

agentes computacionales para la 
aceleración de tareas técnicas repetitivas.

• Conformidad Normativa: Alineación 
estricta con las políticas de ética 
académica de la UACJ y el CONAHCYT.

• Integridad Intelectual: La IA operó como 
herramienta de cálculo y procesamiento, 
sin sustituir la autoría ni el juicio crítico.

1. Minería y Curación Bioinformática In Silico
• Recuperación de Datos Genómicos: Asistencia en la extracción y comparación de secuencias 

homólogas (NCBI RefSeq, UniProtKB, AlphaFold DB).

• Alineamientos Estructurales: Verificación automatizada de conservación de andamiajes tioredoxina 
entre familias vegetales y cianobacterianas.

2. Automatización de Scripts y Cálculos Cinéticos
• Flujo de Acoplamiento GPU: Automatización y control de calidad de scripts de preparación para 

AutoDock Vina y análisis de poses.

• Metrología Experimental: Ajustes lineales de regresión para microplaca Bradford (BMG SPECTROstar 
Omega) y calibración de dilución a [E] = 0.10 µM.

3. Supervisión Humana y Validación Empírica Estricta
• Criterio Científico del Investigador: Las hipótesis, selección de dianas y diseño experimental son 

autoría directa de Carlos Montejo y codirectores.

• Validación en Mesa de Laboratorio: Toda inferencia in silico fue confirmada empíricamente mediante 
expresión en TB, purificación Ni² -NTA y cinética UV-Vis.⁺



LITERATURA CIENTÍFICA FUNDAMENTAL | DOCTORADO EN CIENCIAS QUÍMICO-BIOLÓGICAS

Referencias Bibliográficas Clave por Área Temática

BIOINFORMÁTICA & IN SILICO
ÁREA: MODELADO 3D • DOCKING • FILOGENIA

▪ Trott, O. & Olson, A. J. (2010). AutoDock Vina: 
improving speed & accuracy of docking. J. Comput. 
Chem., 31(2), 455–461. [Dianas: Acoplamiento 
flexible en Sitio G (GSH) y Sitio H (CDNB).]

▪ Waterhouse, A., et al. (2018). SWISS-MODEL: 
homology modelling of protein structures. Nucleic 
Acids Res., 46(W1), W296–W303. [Dianas: 
Modelado por homología 3D de NaGST U17 y 
tetrámero GPX4.]

▪ Gfeller, D., Michielin, O. & Zoete, V. (2013). 
SwissSidechain: molecular and structural database. 
Bioinformatics, 29(16), 2087–2089. [Dianas: 
Validación conformacional y microentornos de 
interacción ligando-residuo.]

▪ Bouckaert, R., et al. (2019). BEAST 2.5: 
advanced software platform for Bayesian analysis. 
PLoS Comput. Biol., 15(4), e1006650. [Dianas: 
Inferencia filogenética bayesiana y divergencia 
evolutiva interespecífica.]

▪ Pettersen, E. F., et al. (2021). UCSF ChimeraX: 
structure visualization for researchers. Protein Sci., 
30(1), 70–82. [Dianas: Mapeo electrostático y 
caracterización del bolsillo catalítico.]

ENZIMOLOGÍA REDOX & CATÁLISIS
ÁREA: CINÉTICA ESTACIONARIA • TIOLATO • 
MECANISMO

▪ Habig, W. H., Pabst, M. J. & Jakoby, W. B. 
(1974). Glutathione S-transferases: first enzymatic 
step in mercapturic acid formation. J. Biol. Chem., 
249(22). [Dianas: Estandarización del ensayo 
cinético con CDNB a 340 nm.]

▪ Deponte, M. (2013). Glutathione catalysis and 
reaction mechanisms of GSH enzymes. Biochim. 
Biophys. Acta, 1830(5). [Dianas: Activación 
nucleofílica de glutatión y química redox del 
tiolato.]

▪ Dixon, D. P., Lapthorn, A. & Edwards, R. 
(2002). Plant glutathione transferases. Genome 
Biol., 3(3), reviews3004.1–3004.10. [Dianas: 
Arquitectura dimérica y caracterización de 
clases vegetales Tau y Phi.]

▪ Bela, K., et al. (2015). Plant glutathione 
peroxidases: emerging role in stress responses. J. 
Plant Physiol., 176, 192–201. [Dianas: 
Mecanismos catalíticos redox acoplados a 
tioredoxina y peróxidos.]

▪ Axarli, I., et al. (2016). Structural & functional 
characterization of plant GSTs. Biochemistry, 
55(48), 6614–6628. [Dianas: Determinantes 
moleculares de afinidad y especificidad hacia 
xenobióticos.]

ESTRÉS ABIÓTICO & BIOPROCESO
ÁREA: FISIOLOGÍA • METROLOGÍA • APLICACIÓN

▪ Chen, J.-H., et al. (2012). Drought and salt 
stress tolerance of an Arabidopsis GST U17. Plant 
Physiol., 158(1), 340–351. [Dianas: Respuestas 
adaptativas a sequía/salinidad mediadas por 
ortólogos GSTU17.]

▪ Bradford, M. M. (1976). Rapid and sensitive 
method for quantitation of microgram quantities of 
protein. Anal. Biochem., 72. [Dianas: 
Cuantificación metrológica estandarizada en 
microplaca (BMG Omega).]

▪ Studier, F. W. (2005). Protein production by 
auto-induction in high-density cultures. Protein 
Expr. Purif., 41(1), 207–234. [Dianas: 
Optimización del bioproceso heterólogo en 
medio Terrific Broth (TB).]

▪ Bruneau, A., et al. (2021). New higher-level 
classification of legume family (Leguminosae). 
PhytoKeys, 178, 1–114. [Dianas: Reclasificación 
filogenética taxonómica del clado Neltuma (ex-
Prosopis).]

▪ Distéfano, A. M., et al. (2017). Heat stress 
induces ferroptosis-like cell death in plants. J. Cell 
Biol., 216(2), 463–476. [Dianas: Peroxidación 
lipídica, muerte celular regulada y rescate 
antioxidante.]
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