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Resumen

Las glutation S-transferasas (GST) clase Rho son enzimas de detoxificacion en organismos
acuaticos expuestos a contaminantes emergentes. El uso de antibidticos en acuicultura
representa una presiéon ambiental creciente; comprender si interactian con las GST Rho de
tele6steos tiene implicaciones toxicologicas y ecologicas. Este trabajo caracteriza
bioinformaticamente las GST Rho de Oreochromis niloticus, Cyprinus carpio e Ictalurus punctatus
frente a kanamicina y oxitetraciclina, usando Laternula elliptica (PDB: 3QAV) como referencia.
Mediante alineamiento multiple (Clustal Omega) se identificaron residuos del sitio G, sitio H y el
residuo catalitico: la serina del motivo SPPC de L. elliptica no esta conservada en teledsteos,
sugiriendo divergencia mecanistica. La superposicion estructural (UCSF Chimera) confirmé alta
conservacion del pliegue global (RMSD 0.643-0.957 A). El acoplamiento molecular (AutoDock
Vina, multiples semillas aleatorias) mostré que ambos antibidticos superan la afinidad del
glutatién: kanamicina obtuvo -7.3 a -7.9 kcal/mol frente a -5.6 a —-5.8 kcal/mol del sustrato
natural. El analisis de interacciones (PLIP) identificé a Ser70 (sitio G) como el residuo mas
recurrente; en el sitio H, la posicion 118 (Tyr/Phe, parcialmente conservada) participod
consistentemente en la unidon de ambos antibidticos. Estos resultados sugieren que dichos
compuestos podrian interferir con la funcion de las GST Rho en peces.
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