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Enla segundamitad del siglo XIX, sehizo evidenteque el efectofisiologico
deuna moléeculaestaen funcion desu estructura.

Esta relacion de denomina SAR (Structure-Activity Relationship), si es
cualitativa, y QSAR (Quantitative Structure-Activity Relationship), si es
cuantitativo.

La actividad es consecuenciade una interaccion especifica entre el
farmaco como agonista o antagonista de dicho receptor En otros casos
hay otro tipo de fendmeno hablandose de farmacos estructuralmente
Inespecificosjos cualesalteran la estructura de determinadasmembranas
biologicas (anestésicosy salesdeamonio cuaternario)

La modificacion estructural tiene por objeto optimizar su actividad
farmacoldgica a fin de disponer de farmacos mas selectivosy menos
toxicos, con mejor farmacocinética o sin problemas de formulacion
farmaceuticadebidosa una solubilidad o estabilidadinadecuadas
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Grupo farmacoforo: la porcion de la estructura de
un farmaco gue interactla con su diana
farmacologicay, por tanto explica su accion
biologica a nivel molecular. Es esencial para el
disefio de farmacos.

Las interacciones de los farmacos con sus
receptores son muy especificas, por lo que es
frecuente que s6lo una pequeia parte de la
estructura del farmaco esté implicada en la
Interaccion.
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Farmacoforo propuesto

Mitoxantrona
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Modalidades del
Procedimiento de
Modificacion Molecular




Simplificacion del Prototipo

. Variacion estructural disyuntiva

Aplicacion:
-Productos naturales de estructura compleja

Simplificacion de la Estructura
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Pérdida de la Misma Actividad
actividad Biologica
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