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uando se habla de Quimica, lo mas comun es imaginar a alguien

dentro de un laboratorio, portando goggles, vistiendo una bata

y trabajando con matraces (el llamado “laboratorio hiumedo”

o wet lab). Sin embargo, también existen hombres y mujeres
que estan detrds de una computadora haciendo experimentos, pero
con algoritmos (el llamado “laboratorio seco” o dry lab). La Quimica
Computacional es una disciplina que se nutre en gran medida de da-
tos experimentales generados en un laboratorio hiimedo. La idea de
usar computadoras es transformar estos datos quimicos (lldmense re-
acciones quimicas, compuestos quimicos, datos de actividad bioldgica,
etc.) en informacion y ésta en conocimiento, lo cual permite reducir
costos y eficientar procesos. Por esa razén ha tenido un gran impacto
en la sociedad y cada vez hay un mayor niumero de aplicaciones que se
ven reflejadas en un incremento de articulos y publicaciones cientificas
(Damm-Ganamet et al., 2020).

Pero, {por qué es necesario enfatizar la labor que han hecho las mujeres
en la Quimica Computacional y no s6lo hablar de esta disciplina? La baja
representacién de mujeres en espacios STEM (del inglés ciencia, tecnologia,
ingenieria y Matematicas) es un problema multifactorial que no sélo afecta
a nivel social, sino que también repercute en la forma en la que se hace y se
piensa la ciencia. De acuerdo con el Instituto de Estadistica de la UNESCO,
menos de 30% de los investigadores de STEM en todo el mundo son mujeres
(Emambokus ez al., 2016). El hecho de que las nifias y mujeres no se sientan
capaces en ciertas dreas, o incluso ni las consideren a la hora de elegir ca-
rrera, es una situacion que requiere nuestra atencién. Resaltar las contribu-
ciones de mujeres en la Quimica Computacional y discutir tanto los factores
que han influido en la participacién de mujeres en ella, como los factores que
siguen obstaculizando su éxito en todos los niveles, nos permite identificar
los retos, las oportunidades y las dreas de desarrollo que tienen actualmente
las mujeres que quieren orientar su carrera profesional hacia alld. También
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es importante dar difusidn a este tema para avanzar en la construcciéon
de una ciencia con perspectiva de género en la que las aplicaciones
cientificas beneficien a una mayor parte de la sociedad.

¢QUE ES LA QUIMICA COMPUTACIONAL Y QUE APLICA-
CIONES TIENE?

Existen tantas definiciones de Quimica Computacional que pueden lle-
gar a ser confusas, debido a que, por mucho tiempo, el término fue usa-
do para describir lo que ahora representa la Quimica Tedrica. Otras de-
finiciones se enfocan demasiado en los métodos utilizados, excluyendo
campos como la Quimioinformadtica. Para usos practicos, y para dar una
vision mas amplia de lo que representan los métodos computacionales
en Quimica, utilizaremos la definiciéon del Dr. Gabriel Cuevas, quien la
menciona como una disciplina que comprende todos aquellos aspectos
de la investigacion en Quimica que se benefician de la aplicacion de las
computadoras (Cuevas, 2005). La figura 1 resume algunas areas que
comprende y sus principales aplicaciones. Como podemos ver, aborda
cuestionamientos desde el nivel electrénico y atdmico hasta el nivel
macroescala. Por ejemplo, en la Quimica Tedrica, los métodos compu-
tacionales se usan en la validaciéon de métodos quimico-cudnticos, para
el cédlculo de estructuras tridimensionales, y también para predecir o
explicar la estructura y reactividad de las moléculas (Lu, Deng y Shuai,
2021).

En el descubrimiento y desarrollo de farmacos, los métodos compu-
tacionales (tanto derivados de la Quimioinformatica como de la Bioin-
formatica) han tenido un impacto sustancial en la identificacién y el
disefio de nuevos compuestos, ademas de la elucidacion de mecanis-
mos de accion de farmacos (Saldivar-Gonzéalez, Prieto-Martinez y Me-

CIENCIA UANL / ANO 26, No.121, septiembre-octubre 2023

11


https://paperpile.com/c/mYlmGT/FAe5
https://paperpile.com/c/mYlmGT/VQje
https://paperpile.com/c/mYlmGT/VQje
https://paperpile.com/c/mYlmGT/0OHv

CIENCIA Y SOCIEDAD

12

QuiMica TEORICA Quimica COMPUTACIONAL

Plantear situaciones que Simular en computadora
no han sido observadas experimentos reales
experimentalmente
~ ) '™ - 4 BWIGNm> simulacién
3‘ ¢ "? = } - = " molecular
L4 ] J
.'. 4
Predecir y explicar la
estructura y reactividad Calentodsestructuras
de las moléculas tridimensionales
—
Representacion Creacion de bases de datos -
molecular moleculares o
QUIMIOINFORMATICA
Desarrollar y aplicar codigos y algoritmos Desarrollo de programas
informaticos para la resolucion de problemas computacionales

quimicos

Gestores de informacidn

Figura 1. Areas de la Quimica Computacional y sus principales aplicaciones.

dina-Franco, 2017). A nivel industrial, la Quimica Computa-
cional se usa para caracterizar y disefiar nuevos materiales,
asi como en el desarrollo de rutas de sintesis quimica mas
eficientes a través de herramientas de inteligencia artificial
(IA) (Lu, Deng y Shuai, 2021).

¢ QUE PAPEL JUEGAN LAS MUJERES EN LA QUI-
MICA COMPUTACIONAL?

Histéricamente, las mujeres han tenido una presencia muy
activa en sectores como la informadtica y las telecomunicacio-

" nes. En la década de los sesenta, las mujeres constituian la
mayor parte de la fuerza laboral informdtica. Sin embargo,
esto cambid con la aparicion de las computadoras de escri-
torio, que popularizaron esta actividad como algo exclusivo
para hombres. Tan s6lo en EUA, el nimero de mujeres gra-
duadas en informdtica paso de 37% en 1984 a 18% en 2017
(White, 2017). Esta disparidad entre hombres y mujeres es
aun mas grande conforme va aumentando el nivel educati-
® . vo. A pesar de las barreras de su época, mujeres como las
doctoras Margaret Dayhoff, Yvonne Martin y Arianna Wright

Rosenbluth, lograron posicionarse dentro del circulo compu-

-
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tacional, abriendo camino para la aplicacién de la computa-
cién en dreas de la ciencia como Biologia y Quimica. La Dra.
Dayhoff sent6 las bases de la Bioinformatica (Gauthier et al.,
2019), mientras que la Dra. Martin fue una de las primeras
defensoras de la Quimica Computacional y su uso en el dise-
flo de farmacos (Stouch, 2009). Por su parte, la Dra. Wright
Rosenbluth ayudé a crear Metrépolis, uno de los algoritmos
mas importantes que se usa en modelado molecular.

Afortunadamente, el panorama actual en la Biologia y
la Quimica Computacional es mejor que en los sectores ex-
clusivamente computacionales. En los ultimos 40 afios, el
numero de afiliaciones y la presencia de mujeres en con-
gresos en esta division y en disefio de farmacos asistido por
computadora (DIFAC) ha aumentado a 25% (Holloway y
McGaughey, 2018). En particular, en el DIFAC se estima que
esta cifra ha aumentado a 38% (hasta 2017), comparado
con 13% en 1989 y 1% en 1975. Esto se debe en gran par-
te a que son divisiones relativamente nuevas, ademas de la
disminucién de limitaciones por normas sociales obsoletas
respecto a roles de género. También, la naturaleza multidis-
ciplinaria, en donde convergen egresados de carreras como
Quimica, Biologia, Bioquimica, Farmacia e incluso algunas
ingenierias, ha disminuido esta brecha. Otros factores que
contribuyen a un crecimiento del nimero de mujeres son
la mayor flexibilidad que permite el trabajo via remota y
las mentorias positivas. Estas ultimas pueden proporcionar
perspectivas importantes en el area de trabajo, estilos de
vida y valores reflejados.

Recientemente, las revistas cientificas han tomado iniciativas
para reconocer y celebrar el trabajo de mujeres en la Quimica
Computacional y han organizado conversatorios y volumenes
o colecciones especiales (ver en linea: Women in Computational
Chemistry y Women in Artificial Intelligence in the Life Sciences),
que exponen investigaciones, cifras, opiniones y experiencias
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personales de mujeres en esa especialidad. Entre los retos
que aun quedan por afrontar se recalcan: obstaculos cultu-
rales y sociales (mayoritariamente en mujeres de primera
generacién), sexismo, malas politicas de licencia de mater-
nidad/paternidad, discrepancias salariales y el famoso techo
de cristal.

En la actualidad, es importante que las mujeres estemos
ejerciendo como profesionistas en nuestra sociedad y fun-
giendo como pioneras en disciplinas emergentes como el
DIFAC y en las aplicaciones que ofrecen tecnologias como la
IA. La presencia de mujeres, al menos en estas disciplinas, ha
enriquecido la visién que se tiene respecto al manejo y trata-
miento de ciertas enfermedades. Por ejemplo, se ha eviden-
ciado la falta de representacion de mujeres en estudios clini-
cos, lo que repercute en el espectro de efectos adversos que
se estudian o contemplan al lanzar un nuevo medicamento,
o bien, al darle un nuevo uso (Carrasco et al., 2022). A pe-
sar de que se ha demostrado que la respuesta a fArmacos es
distinta en hombres y mujeres, no se han establecido dife-
rencias en el uso o dosificaciéon de medicamentos, lo cual, en
ocasiones se traduce en poco efecto terapéutico y mayores
efectos adversos en mujeres (Alcalde-Rubio et al., 2020).

Cirillo et al/. (2020) han examinado las brechas actuales
de sexo y género en las aplicaciones de IA en Biomedicina,
donde se resalta que la exclusién y el sesgo que existe en los
datos que se han recolectado hasta la fecha, también reper-
cute en los modelos computacionales que se disefian hoy en
dia. Es necesario que la comunidad cientifica sea consciente
de ello y se fortalezcan iniciativas para la inclusién de da-
tos mas diversos que tengan un impacto significativo en los
tratamientos y en los resultados de los pacientes, particular-
mente en aquellos en dreas de la medicina con necesidades
insatisfechas.

CIENCIA UANL / ANO 26, No.121, septiembre-octubre 2023


https://paperpile.com/c/mYlmGT/Ovbm
https://paperpile.com/c/mYlmGT/Ovbm
https://paperpile.com/c/mYlmGT/Ovbm
https://paperpile.com/c/mYlmGT/ZaV5
https://paperpile.com/c/mYlmGT/ZaV5
https://paperpile.com/c/mYlmGT/ZaV5

Y,

___—--/

HALLAR TU CAMINO A TRAVES DE UN ESPA-
CIO DE POSIBILIDADES

Existe una idea falsa de que una vez que decides estudiar
una carrera no hay vuelta atrds y hards eso toda tu vida,
o bien, que si decides realizar estudios de posgrado tu
Unico camino serd la academia. Actualmente, el desa-
rrollo laboral para una mujer que enfoca su carrera pro-
fesional en la Quimica Computacional es muy amplio,
aunque probablemente limitado en términos geografi-
cos. Para mostrar que las trayectorias profesionales no
siempre son y ni tienen que ser lineales, aqui mostramos
ejemplos de mujeres con esta formacién desarrollandose
profesionalmente en diferentes campos, desde la indus-
tria y la academia hasta en emprendimientos y politica.
Para tener un panorama mas amplio de las investigacio-
nes de estas mujeres puedes consultar el siguiente direc-
torio: http://iopenshell.usc.edu/wtc/resources.html

A nivel industrial, la Quimica Computacional ha in-
fluido directamente en el descubrimiento y desarrollo de
farmacos y de nuevos materiales. El desarrollo de sof-
tware cientifico y el andlisis de datos quimicos también
se han hecho indispensables dentro de las industrias qui-
micas. Algunos ejemplos de cientificas en la industria son
Georgia McGaughey (vicepresidenta en Ciencia de Datos
en Vertex Pharmaceuticals), Rebecca Green (cientifico
principal sénior en Bristol Myers Squibb), Luisa Maria
Fraga (gerente sénior en Materiales Avanzados de Rep-
sol) y Katharine Holloway (cientifica principal en Gfree
Bio) quien cuenta con mas de 30 afios de experiencia en
DIFAC y contribuyé al desarrollo de Crixivan, el primer
farmaco aprobado para el tratamiento del SIDA dirigido
a inhibir la proteasa del VIH.
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En la academia, especificamente en el campo de la
dindmica molecular, resaltan los trabajos de las doctoras
Teresa Head-Gordon, Rommie E. Amaro y Zoe Cournia,
esta ultima también desarrollé SME Ingredio, una app
para teléfonos méviles que informa a los consumidores
sobre los peligros potenciales de los ingredientes qui-
micos en los productos alimenticios y cosméticos. En
América Latina, cientificas que destacan son las doctoras
Carolina Horta Andrade (Universidade Federal de Goias,
Brasil), Fernanda Duarte (Chile, actualmente investiga-
dora en la Universidad de Oxford, Reino Unido), Karina
Martinez Mayorga (Instituto de Quimica, UNAM, Méxi-
co) y Laura Dominguez Duefias (Facultad de Quimica,
UNAM, México).

Ademads de la investigacion, es comun que cientifi-
cas se desempefien como revisoras o editoras de revistas
cientificas, un ejemplo sobresaliente es el del Journal of
Chemoinformatics, en donde tres de los cuatro editores
son mujeres: las doctoras Karina Martinez Mayorga,
Barbara Zdrazil (European Bioinformatics Institute) y
Nina Jeliazkova (Ideaconsult Ltd).

Los institutos gubernamentales también son una op-
cién para realizar investigacion en Quimica Computa-
cional. Cada vez se hace imperativo el uso de métodos
computacionales para el manejo de informaciéon quimica
en patentes y en la regulacién y evaluaciéon de medica-
mentos, agroquimicos, productos alimenticios y cosmé-
ticos. La Dra. Patra Volarath es un ejemplo de cientifica
de datos con vastos conocimientos en Quimioinforma-
tica que trabaja para la Administraciéon de Alimentos y
Medicamentos de los Estados Unidos (FDA, por sus si-
glas en inglés).
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Por otra parte, las consultorias y las
pequefias y medianas empresas (Pymes)
son ejemplos de emprendimientos. Desta-
camos Wendy Warr & Associates, empresa
fundada en 1992 por la Dra. Wendy Warr,
quien tiene cerca de 50 afos de expe-
riencia en Quimioinformatica y Quimica
Computacional y casi 20 de éstos en la
industria farmacéutica. Otro ejemplo es

@ pinely.co, empresa fundada por Rachelle

Choueiri y Shabnam Safaei, que utiliza la
computacién cudntica y las simulaciones
clasicas para optimizar sistemas quimicos
y desarrollar materiales y catalizadores
mads sostenibles.
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En la politica y en las inversiones tam-
bién hay casos de mujeres muy sobresalien-
tes. Angela Merckel, excanciller alemana,
obtuvo su doctorado en Quimica Cudntica,
pero se interesé en la politica con la caida

del muro de Berlin. La Dra. Charity Wayua

(directora de Investigacion sénior de IBM)
puso en préctica sus habilidades como in-
vestigadora del cancer en un paciente es-
pecial: el gobierno de su Kenia natal. Ella
contribuy6 a mejorar drasticamente el pro-
ceso para abrir nuevos negocios en su pais,
favoreciendo su crecimiento econdmico,
nuevas inversiones y el reconocimiento del
Banco Mundial.
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CONCLUSIONES

Las mujeres podemos y debemos continuar aventurandonos en las
areas emergentes del STEM. Muy importante: si aspiramos a enri-
quecer la visién que se tiene respecto a la ciencia y sus aplicacio-
nes en la sociedad, se deben realizar esfuerzos que incentiven la
diversidad de género en sectores STEM. Como ciudadanos podemos
contribuir en esta tarea externando nuestras opiniones y “alzando
la voz” ante situaciones no equitativas o injustas. Mujeres cientificas
podemos compartir experiencias e impulsar la participacién de mas
mujeres hacia una igualdad de género. Colegas hombres también
pueden ayudar informandose y visibilizando el trabajo de sus cole-
gas mujeres (mads alla de sélo cubrir cuotas para congresos o atraer
recursos a sus laboratorios).

Otra forma es evitando el mansplaining, respetando y no ocupan-
do lugares como ponentes en foros y espacios destinados a compar-
tir experiencias de mujeres cientificas. Finalmente, las instituciones
educativas, gubernamentales y las empresas deben asumir compro-
misos que aseguren espacios para las mujeres, e implementar poli-
ticas de equidad de género que garanticen que las mujeres puedan
tener visibilidad, éxito y reconocimiento en todos los niveles.

La inclusiéon de mujeres en la Quimica Computacional, como se
mostré en este articulo, puede poner en evidencia las consecuencias
de la falta de representatividad en diversas especialidades, lo cual
tiene impacto en la resolucién de problemas que no habian sido
considerados previamente.
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