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Resumen

Molecular Craft es una plataforma de software para modelado molecular, docking
y analisis estructural en el desarrollo de farmacos. Hoy se distribuye como aplicacién
de escritorio: un modelo que limita su escalabilidad e impide capturar informacion
estructurada sobre el uso de la herramienta. En el marco de su evolucién hacia un
modelo de Software como Servicio (SaaS), este trabajo disefia e implementa un mecanismo
concreto para captar y retener una masa critica de usuarios cientificos e institucionales.
Ese mecanismo es un asistente agéntico de bioinformatica, integrado en una versién
web de la busqueda en el Protein Data Bank. El asistente se construye sobre un
grafo de estados que orquesta nodos especializados. Resuelve proteinas y recupera
literatura real desde PubMed mediante el Model Context Protocol, vinculando cada
publicacién a su fuente para reducir alucinaciones. Su aporte central es que, al mediar
la interaccién, convierte cada consulta en datos estructurados: proteinas consultadas,
literatura recuperada y rutas de seguimiento. Esos datos son la materia prima para
reconocer patrones de uso, entrenar modelos e impulsar la adopcién. Se trata de un
estudio aplicado de alcance exploratorio. Su resultado es un asistente funcional, que
evidencia céomo la asistencia inteligente puede aportar valor desde el primer uso y
proponerse como palanca de captacion y retencién hacia una futura masa critica de
usuarios.

Palabras clave: SaaS, software cientifico, docking molecular, efectos de red, masa
critica, agentes de IA, captura de datos estructurados, Model Context Protocol, PubMed
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1. Introducciéon

Antes de introducir el tema principal, conviene una breve presentaciéon del proyecto
de referencia. Molecular Craft es una herramienta destinada a cientificos e investigadores
quimicos que trabajan en el descubrimiento de farmacos y en el desarrollo quimico. Nace de
una necesidad concreta: contar con un software tinico que integre aplicaciones y funcionalidades
hoy dispersas en distintas plataformas y sistemas operativos, y sujetas ademés a problemas
de versionamiento.

Se trata de un software impulsado por inteligencia artificial, que integra varias tecnologias
del diseno de farmacos y la investigaciéon quimica: Autodock, Autodock Vina, Autodocktools,
ChEMBL, Protein Data Bank y generadores de ligandos, entre otras (Molecular Craft, 2025).
Con esta aplicacién, el usuario selecciona las biomoléculas a probar y elige la proteina a
estudiar. Puede entonces visualizar la proteina en 3D, posicionar las biomoléculas sobre ella y
observar su interaccion. Obtiene, asimismo, indicadores como la energia de enlace, los niveles
de energia, los puentes de hidrogeno y los niveles de toxicidad.

1.1. Descripcion del problema

El actual modelo de distribucién de Molecular Craft se basa en la instalacién local.
Esta modalidad limita su escalabilidad, dificulta la entrega de funcionalidades diferenciadas
y restringe la capacidad de construir relaciones sostenibles con los usuarios. Impide, en
particular, generar un sistema de suscripcion que permita identificar, atraer y fidelizar perfiles
cientificos calificados, cuyo conocimiento especializado constituye un activo estratégico para la
plataforma. A ello se suma la imposibilidad de capturar informacién estructurada sobre esos
usuarios, lo que impide reconocer patrones de uso, intereses especificos o areas de investigacion
dominantes.

Estas limitaciones no son exclusivas de Molecular Craft. La literatura sobre software
cientifico documenta que la friccion de instalacion y la coordinacién de dependencias figuran
entre las principales barreras de entrada de las herramientas bioinforméaticas. Documenta,
ademas, que las herramientas disenadas sin considerar la usabilidad tienden a no sostener
su uso en el tiempo (Mangul et al., 2019). Un estudio reciente lo confirma sobre el terreno.
Basado en una revision de la literatura y en entrevistas a investigadores noveles en genémica,
identifica los factores que degradan la adopcién y el uso sostenido de estas herramientas.
Entre ellos, la dificultad de instalacién y despliegue, junto con la documentacion deficiente
(Patel et al., 2026). La evidencia externa respalda, por tanto, el diagnéstico estructural que
motiva la evolucién de Molecular Craft hacia un modelo accesible via navegador.

Conviene precisar desde el inicio que este problema opera en dos niveles complementarios.
El primero es un problema estructural directamente observable: el modelo de instalacion
local limita la escalabilidad, dificulta la actualizacién centralizada, restringe la entrega de
funcionalidades diferenciadas e impide capturar informacion estructurada sobre el uso. El
segundo es un problema de negocio todavia no cuantificado con evidencia interna. El efecto
preciso de esas restricciones sobre la captacion, la retencién y la continuidad de uso no ha
sido medido: la plataforma ain carece de la instrumentaciéon necesaria para hacerlo. En
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consecuencia, este trabajo se orienta en primer término a cerrar esa brecha de instrumentacion
y a fortalecer la propuesta de valor del producto, antes que a demostrar impactos comerciales
finales.

El avance de las soluciones cientificas basadas en SaaS ha demostrado que existe una
alternativa viable. Hoy es posible ofrecer herramientas complejas de modelado molecular,
acoplamiento molecular (docking) y diseno de farmacos asistido por computador (CADD)
a través de plataformas accesibles via navegador, bajo esquemas de suscripcion escalables y
controlables. La trayectoria de estas soluciones ofrece un antecedente 1til. Ya en la década
pasada, plataformas como e-Science Central mostraron la viabilidad de ejecutar aplicaciones
cientificas en la nube (Watson et al., 2013). El sector documentaba entonces cémo las soluciones
SaaS validadas permiten cumplir normativas regulatorias estrictas, a la vez que optimizan
los costos operacionales y la gestién de versiones (Clifford, 2018). Esos trabajos se citan aqui
como antecedentes tempranos del modelo, no como estado del arte actual.

La evidencia reciente y directamente pertinente al dominio la aporta AIDDISON, que
provee herramientas de IA y CADD para descubrimiento de farmacos en una plataforma
SaaS segura y accesible via navegador (Rusinko et al., 2024). La implementacién de flujos
de trabajo cientificos mediante tecnologias cloud-native como Apache Airflow y Kubernetes,
aplicadas al docking molecular, refuerza la viabilidad técnica de este tipo de arquitectura
(Medeiros et al., 2023). Una tendencia creciente muestra, por ultimo, cémo las empresas
de TA en descubrimiento de farmacos abren sus plataformas mediante esquemas SaaS por
suscripcién, democratizando el acceso a tecnologia de punta (Pratap, 2024).

La literatura arbitrada sobre adopcion de SaaS permite precisar por qué este modelo
se ajusta al perfil de usuario buscado. Un estudio sobre los determinantes de la adopcion,
realizado desde el marco tecnologico-organizacional-ambiental, halla que el modelo resulta
mas atractivo alli donde la capacidad técnica interna de la organizacién es menor (Shapouri
et al., 2024). Es exactamente la situacién de un laboratorio o grupo de investigacién, que rara
vez cuenta con soporte informatico dedicado. Sobre ese perfil recae, por tanto, todo el costo
de instalar y mantener una aplicacién de escritorio.

Conviene, sin embargo, no confundir dos decisiones distintas. Adoptar una plataforma
es una cosa; permanecer en ella, otra. La evidencia sobre productos SaaS por suscripcion es
clara al respecto. La continuidad de uso no depende de la mera disponibilidad del servicio,
sino de la satisfaccion y del valor percibido. Y ambos se sostienen en el ajuste entre la tarea
del usuario y la tecnologia que se le ofrece (Cao et al., 2026). De ello se sigue el supuesto que
articula este trabajo: migrar a la nube habilita la captacion, pero no garantiza la permanencia.
Esta ultima exige entregar valor en el uso, y es ahi donde se sitiia el mecanismo que aqui se
propone.

La magnitud de esta oportunidad puede dimensionarse a partir del mercado de la inte-
ligencia artificial aplicada al descubrimiento de farmacos. Distintas consultoras lo estiman
entre USD 2,4 y 6,9 mil millones en 2025, con un crecimiento anual compuesto de dos digitos
proyectado hacia la préxima década (Grand View Research, 2025; Precedence Research, 2025).
Dentro de ese mercado, el segmento de software —y en particular las soluciones en la nube—
concentra la mayor parte del valor. Las instituciones académicas y de investigacion constituyen,
a su vez, el segmento de mas rapido crecimiento (Grand View Research, 2025): precisamente
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el perfil de usuario que Molecular Craft busca captar. Frente a ese potencial, el modelo

de escritorio actual carece de las capacidades de colaboracion, actualizacion centralizada y
accesibilidad inmediata propias de una plataforma en la nube. Ello limita estructuralmente la
capacidad de captar y retener a ese perfil de usuarios, y motiva la evoluciéon hacia un modelo
SaasS.

En este contexto, el presente trabajo se enmarca en el potencial de un modelo SaaS para
Molecular Craft, orientado a captar una masa critica de usuarios cientificos e institucionales.
Se concentra, dentro de ese marco, en un mecanismo concreto para lograrlo: el diseno e
implementacion de un asistente agéntico de bioinformatica. Apoyado en modelos de lenguaje
y en la integracién de herramientas externas, el asistente acompana al usuario en la consulta
de proteinas, la busqueda bibliografica y la conversacién con memoria. Conviene anticipar, no
obstante, el alcance de esta contribucion. El trabajo no demuestra empiricamente un aumento
efectivo de la captacion o la retencion de usuarios. Valida, en cambio, la factibilidad técnica y
el valor funcional de un mecanismo que podria contribuir a dichos resultados en operacién
real, siempre que se complemente con instrumentaciéon analitica y evaluacién con usuarios.

Al mediar la interaccién con la plataforma, el asistente ataca ademas una de las carencias
ya senaladas del modelo de escritorio. Cada consulta se convierte en datos estructurados:
proteinas consultadas, literatura recuperada y rutas de seguimiento aceptadas. Esos datos
son la materia prima para reconocer patrones de uso e informar los mecanismos de captacion
y retencion que persigue el trabajo.

La transicion hacia un esquema SaaS responde, asi, tanto a una oportunidad de mercado
como a la necesidad de superar limitaciones concretas de adopcion, actualizacion, trazabilidad
y escalabilidad. Conviene, con todo, precisar el alcance del diagnéstico en su segundo nivel. Los
indicadores que permitirian dimensionar internamente el problema no estan hoy disponibles.
Faltan el nimero de usuarios activos, la frecuencia de uso por moédulo, la tasa de retencién
y la conversién esperada. Falta también evidencia sobre la friccion de instalacién y sobre el
abandono asociado al modelo de escritorio. Su dimensionamiento se sustenta, por tanto, en la
evidencia de mercado y en el andlisis estructural de las limitaciones del modelo local. Dotar a
la plataforma de esa capacidad de medicion es, precisamente, uno de los aportes del asistente
propuesto y una de las lineas de trabajo futuro definidas en el Capitulo 5.

1.2. Justificacion del enfoque

Abordar la captacion y retencién de usuarios en la transicién hacia un modelo SaaS admite
distintas palancas. Entre ellas figuran los ajustes en el modelo de precios y suscripcion, las
mejoras en la incorporacién (onboarding) de nuevos usuarios y la apertura de una API piblica.
Figuran también las acciones de difusion y el fortalecimiento del valor entregado dentro del
propio producto mediante asistencia inteligente. Este trabajo se concentra deliberadamente
en esta ultima palanca —un asistente agéntico de bioinformatica— por tres razones.

La primera es su alineamiento con el marco de efectos de red y masa critica que enmarca
el problema (Capitulo 2). A diferencia de las palancas de precio o difusién, un asistente que
aporta valor desde el primer uso incrementa el valor percibido por cada usuario. Con ello
contribuye a acelerar la llegada al umbral de masa critica.
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La segunda es su pertinencia con el perfil de usuario objetivo. El segmento cientifico

e institucional valora la rigurosidad y la trazabilidad de la informaciéon. Un asistente que
resuelve proteinas y fundamenta sus respuestas en literatura verificable ataca, por tanto, el
nucleo de la propuesta de valor de la plataforma.

La tercera es su caracter de artefacto concreto, evaluable y replicable. Intervenciones como
una estrategia de precios resultan dificiles de aislar y medir en un piloto. El asistente, en
cambio, es un componente de software acotado: puede construirse, demostrarse sobre una
seccion representativa y, por diseno, extenderse al resto de los médulos.

1.3. Estructura del informe

El informe se organiza como sigue. El presente capitulo introduce el proyecto, el problema
abordado y los objetivos. El Capitulo 2 presenta el marco tedrico, articulado en cuatro ejes. El
primero cubre los efectos de red, la masa critica y la adopcién y continuidad de uso en plata-
formas SaaS. Los tres restantes fundamentan la dimension técnica: las arquitecturas agénticas
basadas en modelos de lenguaje, el Model Context Protocol (MCP) para la integracién con
herramientas externas y la fundamentacién de las respuestas en fuentes cientificas verificables.
El Capitulo 3 describe la metodologia de trabajo. El Capitulo 4 reporta el desarrollo, los
resultados y su discusion. El Capitulo 5, finalmente, presenta las conclusiones y las lineas de
trabajo futuro.

1.4. Objetivos

El objetivo general es disenar e implementar un asistente agéntico de bioinformatica para
Molecular Craft, integrado en una version web de la plataforma. Sobre ese artefacto se evalian
dos aspectos: su viabilidad técnica y su potencial como mecanismo de captacién y retencion
de una masa critica de usuarios cientificos e institucionales. Todo ello, en el marco de la
evolucién de la herramienta hacia un modelo de plataforma en la nube (SaasS).

Objetivos especificos:

= Migrar a un entorno web una seccién de Molecular Craft —la biisqueda en el Protein
Data Bank—, como base para integrar asistencia inteligente.

= Disenar e implementar la arquitectura agéntica del asistente, basada en un grafo de
estados con memoria conversacional persistente.

= Integrar fuentes cientificas externas —la API del Protein Data Bank y un servidor MCP
de PubMed— para dotar de rigurosidad y trazabilidad a las respuestas del asistente.

= Dotar al asistente de un comportamiento proactivo que recupere literatura cientifica,
vincule las publicaciones a la conversacion y proponga nuevas lineas de bisqueda.

= Mostrar, a través del propio asistente implementado en Molecular Craft web, como
la asistencia agéntica puede operar como mecanismo de captacion y engagement de
usuarios.
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2. Marco Teorico

Para fundamentar el disefio de un asistente agéntico de bioinformatica para Molecular
Craft —contribucién central de este trabajo— y su rol como mecanismo de captacion de
usuarios, este capitulo articula cuatro ejes conceptuales. El primero aborda los efectos de red,
la masa critica y los mecanismos de adopcion y retencion de usuarios en plataformas digitales,
que enmarcan la dimension de negocio. Los tres restantes fundamentan la dimensién técnica
del asistente. El segundo aborda las arquitecturas agénticas basadas en modelos de lenguaje.
El tercero, el Model Context Protocol (MCP) como interfaz de integracion con herramientas
externas. El cuarto, la fundamentacion de las respuestas en fuentes cientificas verificables,
como mecanismo para reducir alucinaciones.

2.1. Masa critica, efectos de red y adopciéon en plataformas digitales
2.1.1. Efectos de red y masa critica

Los efectos de red describen el fenémeno por el cual el valor que un producto o servicio
entrega a cada usuario aumenta a medida que crece el niimero total de usuarios. En plataformas
digitales, estos efectos constituyen tanto un motor catalizador del crecimiento del ecosistema
como una barrera de entrada frente a competidores, dado que un sistema con una base amplia
y activa resulta dificil de desplazar (Cervini & Joglekar, 2025). El concepto de masa critica se
refiere al umbral minimo de usuarios a partir del cual estos efectos se vuelven autosostenibles.
Por debajo de ese umbral, la plataforma lucha por retener participantes. Por encima, el
crecimiento tiende a reforzarse a si mismo.

Para una herramienta cientifica como Molecular Craft, alcanzar una masa critica de
investigadores e instituciones es estratégicamente relevante. Habilita dinamicas de colaboracion,
intercambio de datos y validaciéon entre pares que un modelo de escritorio aislado no puede
ofrecer. Las ventajas de red condicionan, ademas, tanto las estrategias de captacion como
las de retencién. Dotar a la plataforma de un mecanismo que aporte valor desde el primer
uso —como una asistencia inteligente— resulta, por tanto, clave para acelerar la llegada a ese
umbral.

2.1.2. Casos de referencia en plataformas cientificas SaaS

La viabilidad de este modelo en el &mbito cientifico se observa en plataformas SaaS ya
consolidadas. Sus cifras ilustran dos cosas: la escala alcanzable y la retencion caracteristica de
un sistema con fuertes efectos de red.

El primer caso es Schrodinger, plataforma de descubrimiento de farmacos basada en
computacién fisica. En el ano fiscal 2024 reporté ingresos por software cercanos a los USD
180 millones, con un crecimiento en torno al 13 % respecto de 2023. Entre los clientes con un
valor de contrato anual igual o superior a USD 500.000, su tasa de retencién fue del 100 %
(Schrédinger, Inc., 2025). El segundo es Benchling, plataforma en la nube para investigacién
y desarrollo en ciencias de la vida. Hacia mediados de 2024 alcanzé unos USD 210 millones
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de ingresos recurrentes anuales (ARR), con cerca de 1.200 clientes y una retencién neta por

ingresos superior al 150 % (Asplund, 2024).

Ambos casos son relevantes para Molecular Craft en dos sentidos. Primero, confirman
la existencia de un mercado dispuesto a adoptar herramientas cientificas complejas bajo un
modelo de suscripcién en la nube. Segundo, sus altas tasas de retencién evidencian la logica
autosostenible de la masa critica. Una vez que una base de investigadores e instituciones integra
la plataforma en su flujo de trabajo, los costos de cambio y las dinamicas de colaboraciéon
refuerzan la permanencia. De hecho, Benchling atribuye parte de su crecimiento a los efectos
de red y a los flujos de datos: una mayor cantidad de cientificos en la plataforma enriquece el
propio producto (Asplund, 2024). Es, precisamente, el tipo de dindmica que un mecanismo de
valor desde el primer uso —como la asistencia inteligente propuesta— busca acelerar.

Conviene, con todo, precisar el estatuto de esta evidencia. Ambas cifras provienen de
reportes financieros y de analisis de mercado, no de estudios arbitrados. Sirven para dimensionar
el fenémeno; no para explicarlo. La pregunta de por qué una organizacién adopta un modelo
SaaS —y, sobre todo, de por qué permanece en él— exige acudir a la literatura académica
sobre adopcién y continuidad de uso, que se revisa a continuacion.

2.1.3. Adopcién y continuidad de uso en plataformas SaaS

La literatura arbitrada sobre sistemas de informacion distingue dos decisiones que conviene
no confundir. Una es la decisiéon inicial de adoptar una plataforma. Otra, posterior, es la
decision de seguir usandola. Cada una responde a factores distintos. La distincion importa
aqui porque el objetivo general de este trabajo compromete ambas: captacion y retencion.

Sobre la primera, un estudio reciente examina los determinantes de la adopcion de SaaS
desde el marco tecnoldgico-organizacional-ambiental (TOE), sobre mas de un millén de
observaciones de empresas a lo largo de nueve afios (Shapouri et al., 2024). Dos de sus
hallazgos son directamente pertinentes. El primero: el tamafio del departamento de TT incide
negativamente en la adopciéon. Es decir, el modelo SaaS resulta mas atractivo alli donde la
capacidad técnica interna es menor, pues sustituye aquello que la organizacion no puede
sostener por si misma. El segundo: la adopcion por parte de organizaciones pares la impulsa
de forma positiva. Ambos hallazgos refuerzan el diagnodstico de este trabajo. Un laboratorio
o grupo de investigacién rara vez dispone de soporte informatico dedicado, de modo que la
friccion de instalacién del modelo de escritorio recae directamente sobre el investigador. Y la
segunda dindmica —la imitacién entre pares— es, en el fondo, un efecto de red por la via
normativa.

Sobre la segunda decisién, la evidencia es atin mas relevante para la tesis central. Un estudio
arbitrado sobre productos SaaS por suscripcion modela la continuidad de uso combinando
el modelo de expectativa-confirmacién con el de ajuste entre tarea y tecnologia (Cao et al.,
2026). Sus resultados muestran que el ajuste tarea-tecnologia y la imagen de capacidad del
proveedor inciden sobre la satisfaccion y el valor percibido. Y son esos dos factores —no la
mera disponibilidad del servicio— los que determinan la continuidad de uso.

De ahi se sigue una consecuencia que ordena todo el trabajo: migrar a la nube no
basta. La migracion habilita la adopcion, pero la permanencia depende del valor que el
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usuario percibe al usar la herramienta. Es exactamente el punto donde interviene el asistente

propuesto. El asistente resuelve la tarea concreta del investigador: identificar una proteina
y su literatura asociada, sin salir de la plataforma. Opera asi sobre las dos variables que la
literatura senala como determinantes. Mejora el ajuste entre la tarea y la tecnologia, y eleva
el valor percibido desde la primera interaccion.

Corresponde, no obstante, delimitar el alcance de esta fundamentacion. La literatura
citada sustenta el mecanismo sobre el que actiia el asistente; no demuestra su efecto en este
caso particular. Este trabajo no mide satisfaccion, valor percibido ni continuidad de uso. La
cadena que conecta la asistencia inteligente con la retencién queda, por tanto, teéricamente
fundada y empiricamente pendiente, tal como se explicita en la Seccién 3.6.

2.1.4. Congestién y el compromiso entre crecimiento y calidad

El crecimiento de la base de usuarios no es, sin embargo, un proceso libre de tensiones.
Modelos formales de competencia entre plataformas muestran que la congestion puede degradar
la calidad de los servicios ofrecidos, especialmente cuando fuertes efectos de red atraen a
muchos usuarios simultdneamente (Katsamakas & Sanchez-Cartas, 2025). Este compromiso
entre crecimiento y calidad es particularmente pertinente en una plataforma cientifica en
la nube, donde el desempeno de cargas computacionalmente intensivas —como el docking
molecular— debe escalar sin deteriorar la experiencia. Toda estrategia de captaciéon —incluida
la asistencia inteligente que propone este trabajo— debe, por tanto, equilibrar la incorporacion
de nuevos usuarios con la preservaciéon de la calidad de servicio.

Un enfoque més reciente amplia esta idea mediante la nocion de efectos de red generados por
mdquinas. Cuando una plataforma incorpora inteligencia artificial, los datos que los usuarios
generan al utilizarla permiten entrenar mejores modelos. Esos modelos mejoran el servicio,
lo que a su vez atrae y retiene a mas usuarios. Se forma asi un ciclo de retroalimentacién
—un circulo virtuoso de datos— que refuerza los efectos de red (Cervini & Joglekar, 2025).
En un Molecular Craft enriquecido con un asistente de A, esta dinamica es directa. Cada
interaccién del usuario produce datos estructurados sobre su uso. Gestionados adecuadamente,
esos datos permiten mejorar el asistente y la plataforma, y refuerzan los efectos de red que
sostienen la masa critica.

2.2. Agentes de IA y arquitecturas agénticas
2.2.1. De agentes reactivos a agentes con planificacion

Un agente de TA es un sistema capaz de percibir su entorno y actuar sobre él para
alcanzar objetivos. Una distincion fundamental separa a los agentes reactivos, que responden
de forma inmediata a estimulos sin un modelo explicito del futuro, de los agentes proactivos o
anticipatorios, que planifican secuencias de acciones orientadas a metas. Con la llegada de los
modelos de lenguaje de gran escala (LLM), las arquitecturas agénticas han ganado capacidad
para descomponer problemas complejos y planificar de forma multi-paso.

En esta linea se ha propuesto una arquitectura de planificacion agéntica modular, formaliza-
da desde una perspectiva neuro-inspirada (Webb et al., 2025). En ella, mdédulos especializados
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basados en LLM descomponen la planificacién en componentes que interactian entre si: el

monitoreo de conflictos, la prediccién de estados y la evaluacion. La modularidad resulta
clave para el asistente de bioinformatica propuesto, pues permite separar responsabilidades
—consulta de proteinas, buisqueda bibliografica, agregacion de resultados— en componentes
especializados y coordinados.

2.2.2. Patrones de diseinio de sistemas agénticos

Un referente ampliamente adoptado para el disenio de sistemas agénticos con LLM es la
sistematizacién propuesta por Anthropic (Anthropic, 2024). Esta distingue dos categorias.
Los flujos de trabajo (workflows) son sistemas en los que los LLM y las herramientas se
orquestan mediante rutas de cdédigo predefinidas. Los agentes propiamente dichos, en cambio,
dirigen dindmicamente sus propios procesos y el uso de herramientas, manteniendo el control
sobre como alcanzan sus objetivos. El bloque de construccién basico de ambas categorias
es el LLM aumentado: un modelo de lenguaje dotado de recuperacion de informacién, uso
de herramientas y memoria. La propia sistematizacién senala al MCP como una via para
implementar esa integracion, lo que conecta directamente con el Eje 3 de este marco.

Sobre esa base, se identifican cinco patrones composables de flujo de trabajo (Anthropic,
2024):

» Encadenamiento de prompts (prompt chaining, Figura 2): descompone una tarea
en una secuencia de pasos, donde cada llamada al LLM procesa la salida de la anterior,
con posibles validaciones programéticas entre pasos.

» Enrutamiento (routing, Figura 3): clasifica una entrada y la deriva a una tarea o
manejador especializado, evitando que la optimizacién para un tipo de entrada degrade
el desempeiio en los demas.

» Paralelizacién (parallelization, Figura 4): ejecuta varias llamadas al LLM de forma
simultdnea y agrega sus salidas. Admite dos variantes: el seccionamiento, que divide la
tarea en subtareas independientes ejecutadas en paralelo; y la votacion, que repite la
misma tarea para obtener resultados diversos y mayor confianza.

» Orquestador-trabajadores (orchestrator-workers, Figura 5): un LLM central descom-
pone dindmicamente la tarea, delega subtareas en LLM trabajadores y sintetiza sus
resultados; a diferencia de la paralelizacion, las subtareas no estan predefinidas, sino
que se determinan segun la entrada concreta.

» Evaluador-optimizador (evaluator-optimizer, Figura 6): un LLM genera una respuesta
mientras otro la evaltia y retroalimenta en un ciclo iterativo de refinamiento.

El bloque de LLM aumentado se esquematiza en la Figura 1, y cada patrén en la figura
indicada junto a su descripcion.

Aunque esta taxonomia de patrones fue sistematizada por Anthropic desde la practica
industrial, es coherente con la literatura académica reciente sobre arquitecturas de agentes
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basados en LLM. Diversos estudios de revision descomponen los agentes en médulos de perfil,

memoria, planificacién y accién (Wang et al., 2024). Otros proponen un esquema andlogo de
cerebro-percepcién-accion (Xi et al., 2025). Ambos marcos fundamentan la nocién de LLM
aumentado y sus ciclos de planificacion y uso de herramientas.

La convergencia se extiende a los demas ejes. Las revisiones sobre aprendizaje de herramien-
tas (tool learning) organizan el flujo en fases de planificacién de la tarea, seleccién, invocacién
y generacién de respuesta (Qu et al., 2025), en linea directa con el Eje 3 de este marco. Las
revisiones de arquitecturas emergentes documentan de forma explicita las estructuras de
orquestador-trabajador, la ejecucién paralela de herramientas y los ciclos de refinamiento
por retroalimentacién (Masterman et al., 2024). Los estudios sobre sistemas multiagente,
por su parte, formalizan las topologias de coordinacion centralizada y descentralizada que
subyacen a los patrones de orquestacion y paralelizacién (Guo et al., 2024). Esta coincidencia
entre la sistematizacién de Anthropic y la literatura revisada por pares refuerza la solidez del
andamiaje conceptual sobre el que se disena el asistente.

El asistente disenado para Molecular Craft se sitiia en este marco como un LLM aumentado
que combina dos de estos patrones. El primero es la paralelizacion, en su variante de secciona-
miento: un fan-out ejecuta en paralelo la consulta de proteinas y la busqueda bibliografica en
PubMed, y un componente dedicado agrega sus salidas. El segundo es el enrutamiento, que
decide de forma condicional si reutiliza las publicaciones ya recuperadas o vuelve a consultar
PubMed. Estas subtareas estan predefinidas, rasgo que distingue la paralelizacion del patron
orquestador-trabajadores. Su coordinacién, no obstante, no se resuelve mediante rutas de
codigo rigidas, sino sobre un grafo de estados explicito, enfoque que se detalla en el siguiente
apartado. El resultado combina dos propiedades: la estructura y la trazabilidad propias de
un flujo de trabajo, y un enrutamiento condicional que ajusta la invocacién de herramientas

segun el tipo de consulta.

Recuperacion Herramientas

Figura 1: Bloque de construccién de los sistemas agénticos: el LLM aumentado, dotado
de recuperaciéon de informacién, herramientas y memoria. Elaboracion propia a partir de
(Anthropic, 2024).




UNIVERSIDAD TECNICA
FEDERICO SANTA MARIA

N
EX UMBRA |y SOLEM
(5 J

15
Compuerta |

falla

Y

Salir

Figura 2: Patrén de encadenamiento de prompts (prompt chaining): cada llamada procesa
la salida de la anterior, con una compuerta de validacion entre pasos. Elaboracion propia a
partir de (Anthropic, 2024).

LLM 1
Enrutador ]
Entrada (LLM) LLM 2 Salida
LLM 3

Figura 3: Patrén de enrutamiento (routing): un LLM clasifica la entrada y la deriva a un
manejador especializado. En el asistente propuesto, un enrutamiento condicional determinista
decide si se reutilizan las publicaciones en memoria o se vuelve a consultar PubMed. Elabora-
cién propia a partir de (Anthropic, 2024).

LLM 1
LLM 3

Figura 4: Patrén de paralelizacion (parallelization): varias llamadas se ejecutan en paralelo
y sus salidas se agregan. A diferencia del patréon orquestador-trabajadores, las subtareas
estan predefinidas. Es, junto con el enrutamiento, el patrén que sigue el asistente propuesto.
Elaboracién propia a partir de (Anthropic, 2024).
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Figura 5: Patrén orquestador-trabajadores (orchestrator-workers): un LLM central descompone
dinamicamente la tarea, delega subtareas y sintetiza los resultados. Elaboracion propia a

partir de (Anthropic, 2024).
Generador Evaluador
(LLM) (LLM)

aceptada

solucién

retroalimentacién
(rechazada)

Figura 6: Patron evaluador-optimizador (evaluator-optimizer): un LLM genera una respuesta y
otro la evaliia y retroalimenta en un ciclo iterativo. Elaboracion propia a partir de (Anthropic,
2024).
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2.2.3. Orquestacion por grafos de estados

Una forma efectiva de coordinar estos médulos es la orquestaciéon mediante grafos de
estados, paradigma que extiende los flujos de trabajo basados en grafos a los agentes LLM,
habilitando planificacién y ejecucion estructuradas sobre grafos de estados explicitos (Liu
et al., 2025). Este enfoque es el que adopta el asistente diseiado para Molecular Craft, cuyo
backend orquesta nodos (consulta, bisqueda en PubMed, agregacién de respuesta) sobre un
grafo de estados con memoria conversacional persistente, en consonancia con herramientas
como LangGraph. Esta orquestacion explicita facilita, ademés, la incorporacién controlada de
herramientas externas, aspecto que se aborda en el siguiente eje.

2.3. Model Context Protocol (MCP) e integracién con herramien-
tas externas

La capacidad de un agente para consultar proteinas o buscar literatura depende de su
integracién fiable con fuentes y herramientas externas. El Model Context Protocol (MCP) es
un protocolo abierto que habilita la integracion fluida entre aplicaciones basadas en LLM y
fuentes de datos y herramientas externas (Model Context Protocol, 2025). Al estandarizar la
forma en que un modelo descubre e invoca herramientas, MCP reduce el acoplamiento entre
el agente y cada servicio particular, facilitando la incorporacion de nuevas capacidades a la
plataforma.

Desde su apariciéon, MCP se ha consolidado como un estandar practico para conectar LLM
con herramientas, archivos y APIs a través de aplicaciones anfitrionas heterogéneas (Model
Context Protocol Team, 2025). Esta estandarizacién se enmarca en el campo méas amplio
del uso de herramientas (tool use) y la invocaciéon de funciones (function calling). En lugar
de acoplar el agente a cada servicio, MCP expone las herramientas de forma uniforme. Ello
permite, en este trabajo, integrar la busqueda en PubMed como una herramienta mas del
grafo del asistente.

2.4. Fundamentacion en fuentes cientificas verificables

Un riesgo central de los modelos de lenguaje es la generacién de alucinaciones, es decir,
afirmaciones plausibles pero incorrectas o no respaldadas por evidencia. Una linea de trabajo
consolidada para mitigar este riesgo es la generacién aumentada por recuperacién (RAG), que
incorpora en tiempo de inferencia informacion proveniente de fuentes externas. Las revisiones
del area sistematizan estas técnicas —recuperacion, aumento y generacion— y sus limites
(Fan et al., 2024; Zhang & Zhang, 2025).

El asistente desarrollado para Molecular Craft comparte el objetivo de RAG —fundamentar
las respuestas en fuentes verificables— pero no implementa una arquitectura RAG basada
en embeddings ni un indice vectorial. En su lugar, recupera literatura cientifica mediante la
invocacién de herramientas (tool use) a través de MCP sobre PubMed: el agente consulta
la fuente, obtiene publicaciones reales y las vincula a la respuesta con su enlace de origen.



UNIVERSIDAD TECNICA
FEDERICO SANTA MARIA

N
EX UMBRA |y SOLEM
(5 J

18
Esta distincién es deliberada y se enmarca en el Eje 3: el mecanismo es la integracién con

herramientas externas, no la recuperaciéon densa de pasajes.

El valor de anclar el asistente en una fuente bibliografica verificable como PubMed es
doble. Por un lado, reduce el espacio de respuestas no fundamentadas, ya que cada afirmacion
relevante puede remitirse a una publicacion concreta. Por otro, aumenta la trazabilidad del
resultado y la confianza del usuario cientifico, al permitir verificar directamente la fuente. Asi,
el rigor no proviene de una métrica de reduccion de alucinaciones medida en otro dominio,
sino del diseno mismo: la respuesta se construye sobre referencias reales y consultables.

2.5. Sintesis

Los cuatro ejes se integran en torno al asistente agéntico como contribucion central. El
primero fundamenta, desde la economia de plataformas, por qué captar y retener una masa
critica de usuarios es estratégico para Molecular Craft. Aporta, ademas, una distincion que
ordena el resto del trabajo: adoptar una plataforma y permanecer en ella responden a factores
distintos, y la permanencia depende del valor percibido en el uso. Ahi se posiciona la asistencia
inteligente como palanca, sin perder de vista el compromiso entre crecimiento y calidad de
servicio.

Los tres ejes restantes fundamentan la robustez técnica del asistente. El Eje 2 aporta
una arquitectura modular orquestada por grafos de estados. El Eje 3, su integracién con
herramientas externas mediante MCP. El Eje 4, la fundamentacién de las respuestas en
literatura cientifica verificable a través de PubMed, como via para reducir alucinaciones. En
conjunto, el marco tedrico vincula la captacion de usuarios con la solidez técnica del asistente,
y sienta las bases del desarrollo descrito en los capitulos siguientes.

Nota sobre la jerarquia de la evidencia. Las fuentes empleadas en este capitulo
cumplen funciones distintas y no tienen el mismo peso probatorio. Conviene explicitarlo, dada
la rapida evolucion del campo de los sistemas agénticos y de la integracién de herramientas
para modelos de lenguaje.

Las publicaciones arbitradas sustentan las afirmaciones conceptuales y analiticas centrales
del marco. En esa categoria entran las revisiones sobre agentes basados en modelos de
lenguaje, aprendizaje de herramientas, sistemas multiagente y alucinaciones. Entran también
los estudios sobre efectos de red, competencia entre plataformas y, en particular, sobre
adopcion y continuidad de uso de plataformas SaaS, que fundamentan la dimensién de negocio
del trabajo.

La documentacién técnica primaria, los preprints recientes y las fuentes institucionales o
de mercado cumplen, en cambio, la funcién de antecedentes complementarios. En esa categoria
entran la especificacién del Model Context Protocol, la documentacién de los marcos de
orquestacion y las cifras de las plataformas de referencia. Describen estandares, herramientas,
magnitudes del sector y decisiones de implementacién. No se utilizan por si solas para sustentar
afirmaciones tedricas concluyentes.
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El capitulo anterior establecié los fundamentos conceptuales del trabajo: los efectos de red
y la masa critica, las arquitecturas agénticas, el Model Context Protocol y la fundamenta-
cién en fuentes cientificas verificables. Corresponde ahora precisar cémo se traducen en un
artefacto concreto. En este capitulo se describe la metodologia empleada para el disefio, la
implementacion y la validacion del asistente agéntico de bioinformatica, asi como para la
migracion a un entorno web de una secciéon de Molecular Craft. El aporte central de este
trabajo es la construccion de un artefacto de software funcional, concebido como un producto
minimo viable (MVP) de caracter piloto. La metodologia se orienta, por tanto, al desarrollo.
Se estructura en fases que se corresponden de forma directa con los objetivos especificos
planteados en el Capitulo 1.

3.1. Enfoque general

Esta investigacion debe entenderse como un estudio aplicado de alcance exploratorio
orientado al diseno y validacion funcional de un artefacto de software. En consecuencia, sus
resultados permiten demostrar factibilidad técnica y valor potencial de uso, pero no constituyen
todavia evidencia concluyente de impacto sostenido en adopciéon, retencién o desempeno
comercial del modelo SaaS. Para abordar este objetivo, se articulan tres dimensiones de
trabajo:

» Una dimensién de ingenieria, correspondiente al disefio de la arquitectura agéntica y a
su implementacion sobre un grafo de estados con memoria conversacional persistente.

= Una dimension de integraciéon, asociada a la incorporacion de fuentes cientificas
externas —la API del Protein Data Bank y un servidor MCP de PubMed— como
herramientas invocables por el agente (Model Context Protocol, 2025).

= Una dimension de demostracion, orientada a ilustrar —mediante una comparacion
entre el modelo de escritorio actual y la nueva version web asistida— de qué manera la
asistencia agéntica puede mejorar la experiencia de uso y, con ello, favorecer la adopciéon
de la plataforma.

El resultado esperado es un asistente operativo, integrado en la seccién de busqueda del
Protein Data Bank de Molecular Craft web. Debe ser capaz de responder consultas sobre
proteinas, recuperar literatura cientifica verificable y orientar proactivamente al usuario en la
continuacion de su busqueda.

3.2. Alcance y delimitacion

Dado su caracter de piloto orientado a validar un concepto, el alcance se acota deliberada-
mente a una tnica seccién de la aplicacion: la biisqueda en el Protein Data Bank (PDB).
Esta seccion se migra a un entorno web y se enriquece con el asistente, mientras que el resto
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de los modulos de la plataforma se mantienen como referencia visual sin reimplementarse en

su totalidad. Esta decision responde a la naturaleza del aporte: el objetivo no es reconstruir
la herramienta de escritorio completa, sino validar, sobre un caso concreto y representativo,
un concepto replicable al resto de las secciones.

El asistente se concibe, ademas, como un agente especializado por seccion. Su conocimiento
y comportamiento se orientan al dominio de la consulta de proteinas y la busqueda bibliogréafica
asociada, en lugar de cubrir de forma genérica todas las funcionalidades de la plataforma.
Esta especializacion es coherente con la arquitectura modular adoptada (Webb et al., 2025) y
facilita la posterior réplica del enfoque en otros modulos.

3.3. Herramientas y tecnologias

La construccién del asistente se apoya en el conjunto de tecnologias descrito a continuacion,
seleccionadas por su madurez, su soporte para arquitecturas agénticas y su capacidad de
integracién con herramientas externas:

» Lenguaje y servicio web: Python 3.12 con FastAPI y Uvicorn para exponer la API
del backend, empleando transmisién por eventos del servidor (Server-Sent Events, SSE)
para entregar las respuestas del agente de forma incremental y preservar la sensacion de
respuesta en tiempo real.

» Orquestacion agéntica: LangChain (v1) y LangGraph para construir el grafo de
estados que coordina los nodos del asistente (Liu et al., 2025).

» Modelo de lenguaje: Google Gemini en su variante flash (Gemini 2.5 Flash), elegido
por su baja latencia y buen desempeno, factor critico para no degradar la experiencia
de usuario; el backend admite alternar el proveedor del modelo (Gemini u OpenAl)
mediante configuracion.

» Memoria conversacional: PostgreSQL como almacén de persistencia, utilizado por el
checkpointer de LangGraph para conservar el estado de cada conversacion entre turnos,
asociandolo a un identificador de hilo (thread).

» Integracién de fuentes externas: la API del Protein Data Bank para la consulta de
proteinas y un servidor MCP de PubMed para la recuperacion de literatura cientifica;
esta ultima se incorpora mediante el Model Context Protocol (Model Context Protocol,
2025).

= Empaquetado y despliegue: Docker y Docker Compose para contenerizar el backend
y la base de datos, facilitando una ejecucién reproducible del entorno.

Entre las tecnologias anteriores, la eleccion del marco de orquestacién agéntica merece una
justificacion especifica, dada la diversidad de alternativas disponibles. El Cuadro 1 contrasta
LangGraph (LangChain, 2025) con otros dos marcos ampliamente adoptados —AutoGen
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(Microsoft, 2025) y CrewAl (CrewAl, 2025)— segtn los criterios mas relevantes para este

trabajo.

Cuadro 1: Comparacion de marcos de orquestacion agéntica segin los criterios relevantes para
el trabajo.

Criterio LangGraph AutoGen CrewAl
Paradigma Grafo de estados (nodos y ~ Conversacion entre agentes  Roles y tareas (crews)

aristas)
Control del Explicito y condicional Emergente, conversacional  De alto nivel; Flows para
flujo flujos deterministas
Persistencia Estado tipado y En la conversacién Memoria integrada, menos
del estado checkpointer nativo granular

(PostgreSQL)
Trazabilidad Alta (LangSmith) Media (Studio) Limitada
Aprendizaje Alto Medio Bajo
Madurez / v1.0; runtime por defecto de En modo mantenimiento Joven, en rapido crecimiento
estado LangChain (Microsoft migré a su Agent

Framework)

Adecuacién al  Alta Baja Media
caso

La comparacion evidencia por qué se optd por LangGraph. El asistente se concibe como
un grafo de estados explicito, con tres rasgos: un ruteo condicional determinista —consulta
nueva o de seguimiento—, una ejecucion en paralelo con posterior agregacién y una memoria
conversacional persistente. Este patron coincide con el paradigma nativo de LangGraph:
nodos, aristas condicionales y estado tipado. Coincide también con su soporte de persistencia
mediante checkpointer sobre PostgreSQL.

Las alternativas se ajustan peor al caso. AutoGen organiza la coordinacion como una
conversacion entre agentes, modelo menos adecuado para un flujo estructurado y determinista.
Su desarrollo, ademés, se ha desacelerado tras el giro de Microsoft hacia su Agent Framework.
CrewAl ofrece una abstraccion de mas alto nivel basada en roles, comoda para equipos de
agentes. Entrega, sin embargo, menor control explicito del flujo y de la persistencia granular
que este caso requiere.

La mayor curva de aprendizaje de LangGraph se consideré un costo asumible. A cambio,
se obtiene control sobre el flujo, trazabilidad e idoneidad para la arquitectura propuesta.

Ademas del marco de orquestacion, la elecciéon del modelo de lenguaje responde a un
criterio explicito de latencia. Dado que el asistente entrega sus respuestas de forma incremental
por SSE, la velocidad de generacién condiciona directamente la sensacién de respuesta en
tiempo real. El Cuadro 2 contrasta Gemini 2.5 Flash con GPT-40 mini —el modelo del
proveedor alternativo soportado por el backend— segin mediciones publicas de la plataforma
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independiente de benchmarking Artificial Analysis (Artificial Analysis, 2026) y las tarifas

oficiales de cada API.

Cuadro 2: Comparaciéon de modelos de lenguaje: velocidad de salida (Artificial Analysis) y
tarifas de APL.

Meétrica Gemini 2.5 Flash GPT-40 mini
Velocidad de salida (tokens/s) ~204 ~85
Precio de entrada (USD / 1M tokens) 0,30 0,15
Precio de salida (USD / 1M tokens) 2,50 0,60
Ventana de contexto 1M 128K
Corte de conocimiento Ene. 2025 Oct. 2023

La comparacion evidencia un compromiso deliberado. Gemini 2.5 Flash genera texto a una
velocidad cercana a 2,4 veces la de GPT-40 mini, lo que favorece la experiencia interactiva
por streaming que persigue el asistente, a cambio de un mayor costo por token de salida. En
esta etapa de MVP, el criterio prioritario es preservar la sensacion de respuesta en tiempo
real, no minimizar el costo. Se optd, por ello, por Gemini 2.5 Flash. Se conserva, eso si, la
posibilidad de alternar el proveedor por configuraciéon cuando el costo o la disponibilidad lo
justifiquen. Las cifras corresponden a la fecha de consulta y pueden variar con las nuevas
versiones de los modelos.

3.4. Fases de trabajo

El desarrollo se organizé en cinco fases secuenciales, cada una asociada a un objetivo
especifico (OE). El Cuadro 3 resume esta correspondencia.
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Cuadro 3: Correspondencia entre las fases de trabajo y los objetivos especificos.

Fase Descripcion Objetivo

Fase 1 Migracion de la seccién de busqueda en el Protein Data Bank OE1l
a un entorno web.

Fase 2 Disenio e implementacion de la arquitectura agéntica: grafo de OE2
estados con memoria conversacional persistente.

Fase 3 Integracién de fuentes cientificas externas: API del PDB y OE3
servidor MCP de PubMed.

Fase 4 Implementacion del comportamiento proactivo: recuperacion OFE4
de literatura, vinculacién de publicaciones y propuesta de
nuevas busquedas.

Fase 5 Demostracion del asistente como mecanismo de captacion y OEb5
engagement de usuarios.

3.4.1. Fase 1: Migracion de la biisqueda PDB a un entorno web

Se reimplemento en un entorno web la seccién de busqueda del Protein Data Bank,
originalmente disponible solo en la aplicacion de escritorio. La interfaz expone tres modos
de busqueda: por texto completo, por identidad de secuencia y por atributo. Incorpora,
ademas, un control del nimero de resultados por consulta y un listado de proteinas candidatas,
ordenable por nivel de similitud, desde el cual el usuario selecciona la proteina de interés.
El diseno priorizé la usabilidad, incorporando descriptores y leyendas explicativas en cada
campo de busqueda para que el propédsito de cada control resulte evidente al usuario.

3.4.2. Fase 2: Diseno e implementaciéon de la arquitectura agéntica

El asistente se construy6 sobre un grafo de estados explicito, paradigma que permite
coordinar de forma estructurada un conjunto de nodos especializados (Liu et al., 2025). Cada
nodo asume una responsabilidad acotada —consulta de proteinas, buisqueda bibliografica en
PubMed y agregacién de la respuesta final—, y todos comparten un estado comun que se
propaga a lo largo de la ejecucién. Para dotar al asistente de memoria conversacional, el estado
del grafo se persiste mediante el checkpointer sobre PostgreSQL, lo que permite retomar el
contexto de una conversacion entre turnos y conservar las publicaciones ya recuperadas. El
diseno se abord6 de manera iterativa, refinando la division de responsabilidades y los contratos
de datos entre nodos a medida que se incorporaban nuevas capacidades.
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3.4.3. Fase 3: Integracion de fuentes cientificas externas

Esta fase conect6 el asistente con las dos fuentes verificables de su dominio, que consulta en
tiempo de ejecucion mediante la invocacion de herramientas (tool use): el Protein Data Bank,
para los metadatos de proteinas, y un servidor MCP de PubMed, para la literatura cientifica
(Model Context Protocol, 2025). Con ello, las referencias que entrega el asistente no dependen
del conocimiento interno del modelo, sino que remiten a articulos reales y consultables. La
arquitectura concreta de esta integracion se detalla en el Capitulo 4.

3.4.4. Fase 4: Implementacion del comportamiento proactivo

En esta fase se dot6 al asistente de un comportamiento proactivo, orientado a anticipar la
siguiente necesidad del usuario antes que a limitarse a responder cada mensaje. La pieza que
lo habilita es la memoria de publicaciones que el estado del grafo acumula por conversacion:
permite reutilizar resultados en las consultas de seguimiento, evitar busquedas redundantes y
respaldar la respuesta cuando una nueva busqueda no aporta informacion. A partir de esa
memoria, el asistente propone de forma activa rutas de continuacién —un resumen de los
articulos, la ampliacion de la lista o el detalle de un resultado—, guiando la exploracién sin
perder el contexto de la conversacion.

3.4.5. Fase 5: Demostracion como mecanismo de captacion

Finalmente, una demostraciéon comparativa contrasta la versién de escritorio con la nueva
version web asistida. Con ella se ilustra el potencial del asistente como mecanismo de captacion
y engagement, evidenciando las diferencias en la experiencia de uso y el valor agregado de
la asistencia inteligente. Esta dimension conecta el aporte técnico con el objetivo general
del trabajo: aportar valor desde el primer uso para acelerar la incorporacion de usuarios. Se
alinea asi con la nocién de masa critica y efectos de red en plataformas digitales (Cervini &
Joglekar, 2025).

3.5. Criterios de validacion

La validacion del trabajo se aborda en tres planos complementarios, coherentes con su
caracter de MVP:

» Validaciéon funcional: verificacion de que los flujos del asistente entregan la salida
esperada y de que el contrato de comunicacién (SSE) se mantiene estable. Se apoya en
pruebas automatizadas (pytest) que cubren la construccién del grafo, el comportamiento
de la memoria y el ruteo de las consultas de seguimiento.

» Validacion de comportamiento: comprobaciéon de que el asistente reutiliza la memoria
de publicaciones en consultas de seguimiento, aplica el mecanismo de respaldo cuando
no hay resultados nuevos y propone rutas de continuacién pertinentes.
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= Demostracion comparativa: contraste cualitativo entre el flujo de escritorio y el flujo

web asistido, registrando las diferencias relevantes en usabilidad y propuesta de valor.

Estos criterios privilegian la evidencia de funcionamiento del artefacto por sobre la medicién
numérica de desempeno. Ello es consistente con el objetivo de demostrar la viabilidad del
asistente y de explorar su rol potencial como palanca de adopcion. La definicion de métricas
formales de engagement se aborda, en cambio, en la Seccion 3.6.

Corresponde explicitar que la ausencia de validacion con usuarios reales es una decision de
diseno y no una omisién. El objetivo de esta etapa es construir y evidenciar el funcionamiento
de un producto minimo viable, no medir su efecto sobre la adopcién.

Una evaluacion con investigadores exigiria cuatro elementos: un artefacto estabilizado, un
protocolo de tareas, un instrumento de usabilidad validado y una ventana de observacion
longitudinal. Su costo excede el alcance de este trabajo. Solo resultan informativos, ademaés,
una vez que el asistente opera en contexto real de uso.

Se asume, por tanto, un compromiso deliberado (trade-off). Se privilegia la evidencia de
factibilidad técnica y de valor funcional del artefacto, verificable de forma reproducible. La
evidencia empirica de captacion y retencion queda planteada como hipotesis a contrastar y
como primera linea de trabajo futuro (Capitulo 5). Este compromiso acota lo que el trabajo
permite concluir. Delimita también, con precision, lo que habilita: el propio asistente provee
el instrumento de medicion necesario para cerrar esa brecha.

3.6. Diseno de la validacion futura

Los criterios anteriores delimitan lo que este trabajo valida; corresponde ahora precisar
cémo debiera validarse aquello que queda fuera de su alcance, de modo que la brecha empirica
no se enuncie solo como pendiente, sino como un disefio ejecutable. Se propone, en consecuencia,
una siguiente etapa de validaciéon articulada en dos estudios complementarios.

El primero es un estudio de usabilidad y comparacién con el flujo de escritorio, de
caracter intra-sujeto. Participa en él un grupo reducido de usuarios del perfil objetivo: investi-
gadores o estudiantes de posgrado en quimica, bioquimica o bioinformatica. Cada participante
ejecuta un conjunto equivalente de tareas en ambos flujos, con el orden contrabalanceado
para controlar el efecto de aprendizaje. De cada sesién se registran el tiempo de tarea, la
tasa de finalizacion y, al cierre, la Escala de Usabilidad del Sistema (SUS), el cuestionario
estandarizado mas utilizado para medir la usabilidad percibida (Lewis, 2018). El segundo es
un estudio longitudinal de uso sobre una cohorte de usuarios reales, con una ventana de
observacion de varias semanas. Mide el engagement, la profundidad de uso y la retencion entre
sesiones: variables que solo resultan informativas cuando el asistente opera en contexto real.

Este disenio se apoya, ademas, en la literatura sobre evaluacién de agentes basados en
modelos de lenguaje. Dicha literatura advierte que un agente no puede evaluarse como un
modelo aislado. Al operar en entornos interactivos —donde planifica, invoca herramientas y
usa memoria—, su valoracion exige combinar métricas automaticas con evaluacién humana
en contexto de uso (Mohammadi et al., 2025). De ahi que el diseno propuesto no se agote en
las pruebas automatizadas ya ejecutadas, sino que incorpore usuarios reales.
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El Cuadro 4 sistematiza las métricas propuestas y el instrumento o la fuente de datos que
permitiria obtener cada una.

Cuadro 4: Métricas, instrumentos y fuentes de datos propuestos para la validacion futura del

asistente.

Dimensién Meétrica Instrumento o fuente de datos

Usabilidad Puntaje de usabilidad del sistema (SUS, Cuestionario estandarizado de diez items

percibida escala 0-100) (Lewis, 2018) aplicado al término de la sesién

Eficiencia Tiempo de tarea: localizar una proteina y Registro temporal de la sesion, sobre un
su literatura pertinente protocolo de tareas idénticas en ambos

flujos

Eficacia Tasa de finalizacién de la tarea sin Observaciéon estructurada y registro de
asistencia externa eventos del backend

Engagement Tasa de continuacién: sugerencias Eventos [SUGGESTIONS] del flujo SSE y

Profundidad de
uso

Retencién

Comparacién con
el escritorio

proactivas aceptadas sobre respuestas
entregadas

Publicaciones consultadas y turnos de
conversaciéon por sesion

Proporciéon de usuarios que retornan en la
segunda y la cuarta semana

Diferencia de tiempo de tarea y de tasa de
finalizacién entre ambos flujos

nimero de turnos por hilo

Memoria de publicaciones y estado
persistido en PostgreSQL

Identidad de usuario asociada al hilo de
conversacion (requiere autenticacion)

Disefio intra-sujeto con tareas
contrabalanceadas

Este diseno tiene una condicién previa que conviene declarar: exige incorporar la ins-
trumentaciéon de la que el prototipo carece —identidad de usuario, telemetria de eventos y
observabilidad—, sefialada entre sus limitaciones técnicas en el Capitulo 4. Dicho de otro
modo: el propio asistente provee la materia prima de la medicién, pues cada interacciéon queda
registrada como dato estructurado. Convertirla en métricas exige, sin embargo, una capa
analitica. Esa tarea se recoge como primera linea de trabajo futuro (Capitulo 5).
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Este capitulo presenta el desarrollo del asistente agéntico de bioinformatica y de la version
web de la buisqueda en el Protein Data Bank, siguiendo el orden de los objetivos especificos y
las fases definidas en el capitulo anterior. Se describe primero la arquitectura general de la
solucion y la migracion de la seccién a un entorno web. Se detalla luego el backend agéntico:
su organizacion, el grafo de estados, la memoria persistente y la API. Siguen la integracion con
fuentes cientificas externas, el comportamiento proactivo del asistente y las pruebas realizadas.
El capitulo cierra con una demostracion comparativa entre ambas versiones y con la discusion
de los resultados.

Para efectos de interpretacién, conviene fijar de antemano una clave de lectura: los
resultados expuestos en este capitulo se distinguen en tres niveles. El primero corresponde a las
funcionalidades efectivamente implementadas, verificables en el artefacto y respaldadas
por las pruebas automatizadas. El segundo, a los comportamientos observados durante la
demostracion del prototipo —por ejemplo, la reutilizacion de la memoria de publicaciones
o la trazabilidad de las referencias entregadas—. El tercero, a los impactos potenciales
esperados en un escenario de operacion real, que este trabajo no mide y que se enuncian,
por tanto, como proyecciones. Esta diferenciacién evita extrapolar més alld de la evidencia
disponible y ordena la lectura de los apartados finales del capitulo.

4.1. Arquitectura general de la solucion

La solucién se estructura en tres componentes que se comunican entre si. El frontend web
presenta la seccion de busqueda en el Protein Data Bank junto a la interfaz de conversacion
del asistente. El backend agéntico, implementado en Python con FastAPI, orquesta el
asistente sobre un grafo de estados y entrega sus respuestas de forma incremental mediante
transmisién por eventos del servidor (SSE). Finalmente, las fuentes cientificas externas
—Ila API del Protein Data Bank y un servidor MCP de PubMed— proveen, respectivamente,
la informacién de proteinas y la literatura asociada. La memoria conversacional se conserva
en una base de datos PostgreSQL, de modo que cada conversacién mantiene su contexto entre
turnos. La Figura 7 resume esta organizacion.
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Figura 7: Arquitectura general de la solucién.

4.2. Migracién de la bisqueda en el Protein Data Bank

La seccién de busqueda en el Protein Data Bank, originalmente disponible solo en la
aplicacion de escritorio, se reimplementé como una aplicacion web. Esta migracion constituye
la base sobre la cual se integra el asistente y materializa el primer objetivo especifico: llevar a
un entorno accesible via navegador una funcionalidad representativa de la plataforma.

4.2.1. Modos de bisqueda y parametros

La interfaz permite consultar el Protein Data Bank mediante tres modos de busqueda:
por texto completo, por identidad de secuencia y por atributo. El presente trabajo se
centra en la busqueda por texto completo, que recibe el nombre o descriptor de una proteina y
recupera las entradas relacionadas. La consulta admite, ademas, un parametro que controla la
cantidad de resultados por biisqueda. Atendiendo a la usabilidad, cada control incorpora
descriptores y leyendas explicativas que aclaran su proposito al usuario, de modo que resulte
evidente donde ingresar la consulta y qué efecto tiene cada opciéon. La Figura 8 muestra la
interfaz de busqueda.
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Busqueda en Protein Data Bank

Inicio Busca una proteina en PDB y conversa sobre ella con el agente

Q Busqueda en Protein Data Bank
Tipo de busqueda

Bisqueda PDB Texto completo ~

BUSQUEDA PDB < CONVERSACION ~+ Nueva conversacion

Busca por nombre, funcion o descripcion de la proteina
EreguecalGhEMEL Resultados a mostrar
10
Publicaciones PDB
Cantidad de proteinas que apareceran en la tabla
Valor de busqueda

hsp90

Calculo de métricas
Afinidad de unién
myY & Q
Energia de unién Escribe un mensaje para comenzar
PDBID Score
ic50
7KoR 1.00 Seleccionar
Koff
7KeS 1.00 Seleccionar
Kon 7KoU 1.00 Seleccionar
KoV 1.00 Seleccionar
koW 100 Seleccionar
Conversor
3KkD7 093 Seleccionar
Descriptores
2 2W06 o1 Seleccionar
AT 1s7 089 Seleccionar e
1AGH 087 Seleccionar

Lipinskiy Veber

1AHG 087 Soloccionar Presiona Enter para enviar - Shift+Enter para nueva linea

Figura 8: Interfaz web de bisqueda en el Protein Data Bank: parametros de consulta y listado
de resultados ordenado por score.

4.2.2. Presentacion de resultados y acciones

Tras ejecutar la busqueda, la aplicacion presenta —en la misma interfaz (Figura 8)— un
listado de proteinas candidatas ordenado por nivel de similitud (score) respecto de la consulta.
Desde este listado, el usuario selecciona la proteina de interés, lo que dispara la generacion del
resumen y el inicio de la conversacion con el asistente en el panel contiguo. El listado dispone,
asimismo, de acciones complementarias: filtrar los resultados, descargarlos y eliminarlos de la
vista. El resultado de seleccionar una proteina e interactuar con el asistente se muestra mas
adelante, en la Figura 11.

4.3. Backend agéntico

El backend concentra la légica del asistente: expone la API consumida por el frontend,
orquesta el grafo de estados que coordina los nodos del agente y gestiona la memoria conver-
sacional persistente.

4.3.1. Organizaciéon del proyecto

El backend se organiza en moédulos con responsabilidades acotadas. El punto de en-
trada (main.py) define la aplicacion FastAPI y sus endpoints. Un médulo de memoria
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(memory.py) gestiona la conexién con el checkpointer sobre PostgreSQL. Un médulo de es-

quemas (models/schemas.py) define los contratos de datos mediante Pydantic. Por tltimo,
un paquete dedicado (graph/) contiene la construccién del grafo y la implementacién de sus
nodos. El proyecto se conteneriza con Docker y Docker Compose, lo que permite levantar de
forma reproducible tanto el servicio del backend como la base de datos.

4.3.2. Grafo de estados y nodos

El asistente se implementa como un grafo de estados explicito construido con LangGraph,
paradigma que extiende los flujos de trabajo basados en grafos a los agentes basados en
modelos de lenguaje y habilita una ejecucion estructurada (Liu et al., 2025). A partir de un
despacho condicional en el nodo inicial, el grafo coordina tres nodos especializados:

» Un nodo PDB (pdb_node), que resuelve los metadatos de la proteina —nombre,
método experimental, resolucién e identificador— consultando la API REST del Protein
Data Bank (RCSB); admite ademds resolver varios identificadores en paralelo (bisqueda
por lotes).

= Un nodo de busqueda bibliografica (scholar_node), que recupera publicaciones
cientificas reales asociadas a la proteina desde PubMed a través de un servidor MCP.

» Un nodo agregador (aggregator_node), que sintetiza la informacién de los dos nodos
anteriores mediante el modelo de lenguaje, genera el resumen y la respuesta final, y
aplica reglas de formato segun el tipo de consulta.

El despacho no es secuencial: desde el inicio, el grafo realiza un fan-out en paralelo hacia
el nodo PDB y el nodo de busqueda bibliografica, y el agregador espera a que ambos finalicen
antes de componer la respuesta. El ruteo es condicional. En una consulta de seguimiento que
ya cuenta con memoria suficiente, el grafo omite el nodo de buisqueda bibliogréfica, y evita asi
consultas redundantes a PubMed. El nodo PDB, en cambio, se ejecuta en todos los casos. La
clasificacion del turno —consulta nueva o de seguimiento— es determinista, basada en senales
lingtiisticas y en la memoria disponible. Todos los nodos comparten un estado comin que se
propaga a lo largo de la ejecucién y que acumula, entre otros elementos, las publicaciones
recuperadas durante la conversacién (este mecanismo se detalla en la Seccién 4.5). La Figura 9
presenta el grafo del asistente.
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Figura 9: Grafo de estados del asistente y sus nodos.

4.3.3. Memoria conversacional persistente

Para dotar al asistente de memoria, el estado del grafo se persiste mediante el checkpointer
de LangGraph sobre PostgreSQL. Cada conversacién se identifica con un thread (thread_id),
lo que permite retomar su contexto entre turnos sin perder la informacion previa. De esta
manera, el asistente conserva una memoria de corto plazo de la conversacion, del orden de las
ultimas tandas de intercambio. Mantiene, en particular, una memoria de las publicaciones ya
recuperadas, clave para el comportamiento proactivo descrito mas adelante.

4.3.4. API y contrato de streaming

El backend expone un conjunto de endpoints REST, resumidos en el Cuadro 5. Las
respuestas del asistente se entregan mediante transmisiéon por eventos del servidor (SSE), de
modo que el texto se muestra de forma incremental a medida que se genera, preservando la
sensacion de respuesta en tiempo real.
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Cuadro 5: Principales endpoints expuestos por el backend.
Endpoint Descripcion
GET /health Verificacion de estado del servicio.
POST /agent/stream Respuesta del agente por SSE (entrada: consulta).
GET /agent/modal Contenido y resumen de una proteina por SSE.
POST /agent/scholar Busqueda de publicaciones en PubMed por proteina.
POST /conversations/start Crea un thread_id para una nueva conversacion.
POST Envia un mensaje y responde por SSE con memoria.
/conversations/{thread_id}
/send
GET Historial de mensajes de la conversacion.
/conversations/{thread_id}
/messages
POST /agent/stream/legacy Endpoint heredado, compatible con el formato
anterior.

El contrato de los flujos SSE es estable y emplea los siguientes tipos de evento:

data: <fragmento> para cada porcion de texto incremental.

data: [DONE] al finalizar la respuesta.

data: [ERROR] <mensaje> ante una condicién de error.

En el flujo conversacional, las sugerencias proactivas se entregan en un evento data:
[SUGGESTIONS] <json>, separado del texto de la respuesta.

Adicionalmente, el backend valida las variables de entorno requeridas al iniciar —y se
detiene si falta una clave de API necesaria— y habilita CORS para los origenes del frontend,
tanto locales como configurables.

4.4. Integraciéon con fuentes cientificas externas

Un principio de diseno del asistente es que la rigurosidad de sus respuestas no proviene
del conocimiento interno del modelo, sino de fuentes verificables consultadas en tiempo de
ejecucion mediante la invocacion de herramientas (tool use). La consulta de proteinas se
realiza contra la API del Protein Data Bank, mientras que la busqueda bibliogréafica se delega
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a un servidor MCP de PubMed a través del Model Context Protocol (Model Context Protocol,

2025). A diferencia de una arquitectura de generacién aumentada por recuperacién basada en
embeddings, el asistente no construye un indice vectorial de pasajes, sino que invoca PubMed
como una herramienta mas del grafo (Zhang & Zhang, 2025).

El beneficio de este enfoque es doble. Por un lado, cada publicacién citada corresponde
a un articulo real, vinculado a la respuesta mediante su enlace de origen, de modo que el
usuario puede verificar la fuente. Por otro, se reduce por diseno el espacio de afirmaciones
no fundamentadas. Es una ventaja relevante frente a los asistentes que devuelven referencias
plausibles, pero no siempre comprobables.

4.5. Comportamiento proactivo del asistente

Sobre la base anterior se implement6 el comportamiento proactivo del asistente, entendido
como su capacidad de anticiparse a las necesidades del usuario en lugar de limitarse a
reaccionar a sus mensajes. El mecanismo se apoya en la memoria de publicaciones (paper
memory) que el estado del grafo acumula por conversacion, y se rige por la siguiente logica:

= En una consulta nueva, el agregador prioriza los resultados frescos del nodo de
busqueda bibliografica y compone la respuesta aplicando reglas de formato propias de
este caso (un resumen, una tabla de publicaciones y sus enlaces).

= En una consulta de seguimiento con memoria suficiente, el ruteo puede omitir el nodo
de biisqueda para evitar consultas redundantes a PubMed, reutilizando las publicaciones
ya recuperadas.

= Si en un turno no se obtienen resultados nuevos, el agregador recurre a un mecanismo
de respaldo (fallback) sobre la memoria de publicaciones, de modo que la respuesta no
quede vacia.

Este comportamiento es parametrizable. Existe un limite maximo de publicaciones conser-
vadas por conversacion. Existe, asimismo, un umbral minimo de publicaciones en memoria
a partir del cual una consulta de seguimiento puede prescindir de una nueva busqueda. La
memoria fusiona, ademas, las publicaciones, evitando duplicados y conservando las mas
recientes.

Mas alla de la gestion de la memoria, el asistente orienta activamente la exploracion
del usuario. Junto a cada respuesta anexa entre dos y cuatro sugerencias contextuales. Al
menos una recomienda una nueva busqueda —proteinas relacionadas, homoélogos o inhibidores,
por ejemplo—; las restantes proponen preguntas de seguimiento especificas. Todas guian la
continuacion del trabajo sin perder el contexto de la conversacion. De este modo, el asistente
se aproxima a la nocién de agente anticipatorio, que planifica y sugiere acciones orientadas
a metas en lugar de responder de forma puramente reactiva (Webb et al., 2025). Refuerza
asf la experiencia de uso que este trabajo busca convertir en palanca de adopcién (Cervini &
Joglekar, 2025).
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4.6. Pruebas

El funcionamiento del backend se respalda con un conjunto de 37 pruebas automatizadas
ejecutadas con pytest, que se completan satisfactoriamente y verifican de forma reproducible
los criterios funcionales y de comportamiento definidos en la metodologia. Las pruebas se
organizan en dos niveles. Las pruebas unitarias aislan cada pieza de la logica del asistente:
la construccion del grafo, el cliente de integracién con el Protein Data Bank, la resolucion
de proteinas y la gestiéon de la memoria de publicaciones. Las pruebas de integracién de
flujo, por su parte, ejercitan la coordinacion entre nodos, desde la consulta hasta la respuesta
agregada. El Cuadro 6 resume los grupos de pruebas y el aspecto que valida cada uno.

Cuadro 6: Grupos de pruebas automatizadas del backend del asistente.

Grupo de pruebas Cantidad Aspecto validado

Grafo del asistente 12 Construccién del grafo, nodos y transiciones, y
ejecucién del flujo conversacional

Cliente PDB/RCSB 6 Resoluciéon de identificadores y metadatos desde la
API del Protein Data Bank

Resolucién por lotes 8 Consulta simultanea de multiples proteinas

Flujo PDB-bibliografia 3 Integracién: consulta de proteina, busqueda de
publicaciones y agregacion de la respuesta

Memoria y ruteo 8 Reutilizacién de publicaciones en memoria, ruteo
de las consultas de seguimiento y mecanismo de
respaldo

Total 37

Como criterio de aceptacion se establecié que la totalidad de las pruebas se completara
satisfactoriamente, condicién que se cumple en la ejecucion del suite.

Para cuantificar el alcance de estas pruebas se midi6 la cobertura de codigo con pytest-cov.
La légica central del asistente comprende la construccion del grafo y su estado, los nodos
especializados, el cliente de integracion con el Protein Data Bank y los esquemas de datos.
Sobre esos mddulos, la cobertura alcanza un 76 %, con varios de ellos por sobre el 95 %
(Cuadro 7). La capa de servicio web (endpoints y transmision por SSE) y el checkpointer de
persistencia no forman parte de esta medicion unitaria; su funcionamiento se evidencia en el
uso del sistema. Al considerarlas, la cobertura global del backend se sitia en un 46 %.
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Cuadro 7: Cobertura de c6digo por componente (pytest-cov).

Componente Sentencias Cobertura
Construccién del grafo y estado 109 97 %
Nodos del asistente 279 62 %
Cliente de integracién PDB (RCSB) 64 83 %
Modelos y esquemas de datos 53 100 %
Légica central del asistente (subtotal) 505 76 %
Capa de API/SSE y persistencia 330 0%
Total del backend 835 46 %

El Cuadro 8 sintetiza los criterios de aceptacion definidos y, sobre todo, delimita explicita-
mente qué quedé validado por la evidencia recogida y qué no.

Cuadro 8: Criterios de aceptacion y alcance efectivo de la validacién realizada.

Dimensién Criterio de aceptacion Estado
Construccion del El grafo se construye con sus nodos y transiciones, y el flujo Validado
grafo conversacional se ejecuta de extremo a extremo.

Integracién PDB Los identificadores y metadatos se resuelven contra la API del Protein ~ Validado

Data Bank, incluida la consulta por lotes.

Integracion PubMed Cada publicacién devuelta corresponde a un articulo real, vinculado a  Validado
(MCP) su enlace de origen.

Memoria y ruteo Las consultas de seguimiento reutilizan la memoria de publicaciones y =~ Validado
el mecanismo de respaldo evita respuestas vacias.

Suite de pruebas La totalidad de las 37 pruebas automatizadas se completa Validado
satisfactoriamente.

Cobertura de la Cobertura > 70 % sobre los médulos que implementan la l6gica del Validado

légica central asistente (obtenida: 76 %).

Capa de API/SSE y Sin pruebas unitarias (0 %); su funcionamiento se evidencia solo en el  No validado
persistencia uso del sistema.

Usabilidad y Sin métricas de tiempo de tarea, satisfaccién percibida ni tasa de No validado
experiencia de uso finalizacién.

Captacién y Sin medicién de continuidad de uso, conversién ni retencién entre No validado
retencion sesiones.

Desempeiio bajo Sin pruebas de concurrencia, latencia sostenida ni degradacién del No validado
carga servicio.

Las pruebas implementadas permiten verificar el funcionamiento correcto de componentes
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criticos del backend y del flujo agéntico; sin embargo, su alcance se circunscribe a la validacion

técnica del artefacto. En trabajos futuros serd necesario complementar esta evidencia con vali-
daciéon orientada al usuario, incluyendo métricas de usabilidad, tiempos de tarea, satisfaccion
percibida y continuidad de uso.

4.7. Limitaciones técnicas del prototipo

En coherencia con su condicién de producto minimo viable, el artefacto presenta limitacio-
nes técnicas que conviene explicitar. Se agrupan en tres planos: operacién, funcionalidad y
pruebas.

En el plano de la operacion, el backend no incorpora autenticacién, control de acceso ni
separacién por organizacién (multi-tenancy). Son elementos indispensables en un esquema
de suscripcién real. Tampoco implementa limites de tasa sobre las llamadas al modelo de
lenguaje ni a las fuentes externas. Falta, asimismo, instrumentacién de observabilidad: trazas,
métricas y alertas. El despliegue se resuelve con Docker y Docker Compose en un entorno
local reproducible. No se aborda, en cambio, una configuracién productiva: escalamiento,
gestion de secretos, respaldos ni disponibilidad.

En el plano funcional, la clasificacién del turno como consulta nueva o de seguimiento es
determinista y se apoya en senales lingiiisticas. Resulta, por ello, fragil ante fraseos ambiguos
que un clasificador basado en modelo de lenguaje manejaria con mayor flexibilidad. La
fundamentacion bibliografica, por su parte, queda acotada a lo que PubMed indexa y a
la calidad de la consulta formulada. Depende, ademas, de la disponibilidad de un servicio
externo.

En el plano de las pruebas, la cobertura se concentra en la logica central del asistente y
deja fuera la capa de servicio web y la persistencia.

Ninguna de estas limitaciones compromete la validaciéon del concepto que persigue el
trabajo. Todas, sin embargo, delimitan la distancia entre el prototipo y una version operable
en produccion.

4.8. Demostracion: comparacion escritorio vs. web asistida

Para evidenciar el valor de la solucién se realiza una demostracion comparativa entre la
version de escritorio de la seccién y la nueva version web asistida. La version de escritorio se
limita a recuperar y presentar entradas del Protein Data Bank. La versiéon web, en cambio,
incorpora un asistente que resume la proteina seleccionada, recupera literatura real desde
PubMed con sus enlaces de origen y guia proactivamente la continuaciéon de la bisqueda. Las
Figuras 10 y 11 contrastan ambos flujos.
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Bisqueda en Protein Data Bank

Figura 10: Flujo de buisqueda en la version de escritorio.
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Busqueda en Protein Data Bank

Busca una proteina en PDB y conversa sobre ella con el agente

BUSQUEDA PDB < CONVERSACION + Nueva conversacion

Tipo de busqueda
Texto completo ~

Busca por nombre, funcion o deseripcion de la proteina
Resultados a mostrar

Cantidad de proteinas que apareceran en la tabla La proteina 7K9R corresponde a una proteina similar a Hsp90, conocida como TRAP1 (TNF Receptor Associated Protein 1), una
Valor de busqueda chaperona molecular mitocondrial. TRAP1 desempena un papel crucial en la llacion de la funcion el
b=pel celular y la respuesta al estrés, siendo de particular interés por su implicacion en diversas patologias, especialmente en el cancer,
Los datos estructurales disponibles para 7K9R son los siguientes:
PDBID Nombre Organismo Resolucién Método Experimental
mYaaQ i
TK9R Hsp90-like protein (TRAP1) Humano 195A Difraccion de Rayos X
Fosto seore Relevancia cientifica
R D TRAPI es una chaperona mitocondrial que ha emergido como una diana terapéutica prometedora en oncologia debido a su papel
7Kes 100 Seleccionar multifacético en la progresion del cancer. Su funcién principal radica en el del oteica
lo que e p Wfluir en pre L el lismo energético, la respuesta al estrés oxidativo y la apoptosis.
TKIU 1.00 Selecclonar
Estudios recientes han destacado su potencial é la evidencia de su rol en mdiltiples tipos de cancer y su
TRV 100 Selecclonar viabilidad como diana farmacoldgica (Gutierrez A et al., 2025). Se ha demostrado que la inhibicién de TRAP1 en el dominio C-
terminal afecta las propiedades mitocondriales y el metabolismo de las células de cancer de mama (Mathieu C et al., 2026).
TKIW 1.00 Selecclonar

Ademés, TRAP1 promueve la proliferacicn de células de cancer de ovario al mejorar la traduccién del ARNm de Luc713 (De Lella S
3KDT 093 Selecclonar et al., 2025) y fomenta la autorrenovacion y tumorigenicidad de las células madre de glioblastoma al inhibir la ubiquitinacién de

Notchl (Feng M et al., 2025).
2W06 091 Selecclonar

La actividad de TRAP1 también se ha vinculado a la evasion inmunitaria en el cancer, donde suprime la actividad de la chaperona

mitocondrial en macrfagas para impulsar este proceso (Zhao H et al., 2025). Asimismo, se ha observado que la expresion de TRAPI

1AsH 087 Selecclonar provoca funciones pro-tumorales en macréfagos asociados a eélulas de tumores malignos de La vaina nerviosa periférica
(Scantamburlo F et al, 2025).

ws7 089 Selecclonar

1AHE 087 Selecclonar
Mecanisticamente, la tetramerizacién de TRAPT mediada por disulfuro potencia sus actividades antioxidantes y pro-neopldsicas
(Faienza F et al., 2025). Su eliminacion puede impulsar la adiccion a la glutamina en células tumorales a través de la
desestabilizacién del antiportador Cys/Glu SLC7ATI/xCT (Joshi A et al., 2025). La modulacién de la plasticidad metabdlica mediante
la alteracién de PDH y HIF1A en cancer de colon con TRAPT agotado también mejora la adaptacién al estrés (Tsai HY et al., 2025).

1row selected Rows per page: 10 ~ 1-10 of

En el dmbito del descubrimiento de férmacos, se han it lostéricos de TRAP1 medi: foq
integrados de biologia computacional, quimica medicinal y biofisica, lo que ofrece candidatos para una inhibicisn selectiva (Guarra F
et al., 2026).

Enresumen, la proteina TRAP1(7K9R) es una chaperona mitocondrial vital con un papel central en la biologia del cancer, influyendo
en el metabolismo, la proliferacion celular y la evasién inmunitaria. Su estructura y mecanismos de accion estan siendo
intensamente investigados para el desarrollo de nuevas estrategias terapéuticas.

Referencias

1. GuarraF, Komarov D, Ciamarone A et al. (2026). New allosteric modulators of molecular chaperone TRAPT from the integration
of computational biology, medicinal chemistry, and biophysics. DOI: 10.1016/j.cstres.2026.100162

o

Mathieu C, Branco JR, Zancan P et al. (2026). Inhibition of TRAP1 in the C-terminal domain influences mitochondia properties
and breast cancer cell metabolism. DOI: 10,1016/ biopha. 2026.119060

3. Zhao H, Park J, Wang Y et al. (2025). Cancer suppresses mitochondrial chaperone activity in macrophages to drive immune
evasion. DOI: 10.1038/541590-025-02324-2

IS

Gutierrez A, Archdeacon J, Blagg BS) (2025). TRAP1 and its therapeutic potential. DOI: 10.1016/j.bmcl.2025.130395

5.DeLella S, Pedalino L, Abaker MAA et al. (2025). The molecular chaperone TRAP1 promotes translation of Luc713 mRNA to
enhance cell pr . DOI: 10.1261/rna.080588.1:

6. Scantamburlo F, Rubini A, Toffanin M et al. (2025). TRAPT expre functions in
to malignant peripheral nerve sheath tumor cells. DOL: 10.1186/513046-025-03525-1

7.Feng M, Zhang X, Zhou Y (2025). TRAP1 promotes sell and ty stem cells by inhibiting
Notch1 ubiguitination. DOI: 10.1016/j.bbrc.2025.152528

8.Tsai HY, Chen MH, YunJ et al. (2025). Restricting metabolic plasticity enhances stress adaptation through the modulation of
PDH and HIFIA in TRAP! d DOI: 10:1016/j.canlet.2025.217977

9. Faienza F, Laquatra C, Castelli M et al. (2025). Disul’ d of TRAPI fosters and pro-
neoplastic activities. DOI: 10.1016/j.redox.2025.103677

10. Joshi A(#), Dai L(#), Maisiak M et al. (2025). Mitochendrial HSP90 Paralog TRAPI Deletion Drives Glutamine Addiction in Tumor
Cells via Destablization of the Cys/Glu Antiporter SLC7A11/xCT. DOI: 10.1158/1541-7786.MCR-24-0194

Presiona Enter para enviar - ShiftsEnter para nueva linea

Figura 11: Flujo de buisqueda en la versién web asistida.

La comparacion entre la experiencia de escritorio y la experiencia web asistida permi-
te mostrar de manera ilustrativa como la asistencia inteligente reduce friccién, mejora la
orientacion del usuario y agrega trazabilidad sobre la busqueda cientifica. No obstante, estos
resultados deben leerse como evidencia demostrativa del potencial del enfoque, més que como
validacién definitiva de captacion o retencién, lo que requerird medicion en contexto real de
uso.
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4.9. De la solucién técnica al resultado estratégico: cadena de valor

Los apartados anteriores describen el artefacto y su funcionamiento; conviene ahora hacer
explicito el puente entre la solucién técnica y el resultado estratégico que persigue el trabajo.
Este puente puede sintetizarse como una cadena de valor de cuatro eslabones, planteada como
la logica que articula la propuesta y no como una relaciéon ya demostrada empiricamente:

1. La asistencia inteligente reduce la fricciéon y aumenta la utilidad percibida desde la
primera interaccién (valor desde el primer uso).

2. Esa mejora en la experiencia inicial incrementa la probabilidad de adopciéon y de
continuidad de uso (Cao et al., 2026).

3. Cada interaccion mediada por el asistente genera datos estructurados sobre necesidades,
intereses y patrones de consulta.

4. Dichos datos habilitan, en operaciéon real, decisiones de mejora del producto, segmenta-
cion y diseno de mecanismos de captacion y retencion mas precisos, que realimentan el
primer eslabén.

Conviene precisar el estatuto de cada eslabén. El presente trabajo evidencia la base del
primero: la funcionalidad esta disponible desde la primera interaccién, sin instalacién ni
configuracion previas. Deja instalado, asimismo, el mecanismo que produce el tercero, esto es,
la captura de datos estructurados.

Que esa funcionalidad se traduzca efectivamente en valor percibido es, en cambio, un
efecto esperado. Otro tanto ocurre con los eslabones segundo y cuarto. El vinculo entre valor
percibido y continuidad de uso no es, con todo, una conjetura de este trabajo: la literatura
arbitrada sobre productos SaaS por suscripcién lo documenta de forma consistente (Cao et al.,
2026). Lo que aqui falta no es el fundamento del mecanismo, sino su medicién en este caso
concreto. Esa medicién se aborda conforme al diseno propuesto en la Secciéon 3.6, en linea
con la légica de masa critica y efectos de red que enmarca el trabajo (Cervini & Joglekar,
2025). Esta cadena ordena, ademads, la lectura de los beneficios por tipo de stakeholder que se
presenta a continuacion.

4.10. Beneficios por tipo de stakeholder

Los beneficios de la soluciéon pueden sistematizarse segin el actor al que impactan. Se
distinguen dos clases. Los beneficios directos se evidencian de inmediato en el uso del prototipo.
Los beneficios esperados o potenciales se proyectan para un escenario de operacion real y
derivan del uso sostenido y de la escala. La distinciéon es deliberada: evita presentar como
resultados demostrados aquello que son consecuencias plausibles, pero aiin no medidas. El
Cuadro 9 resume esta correspondencia.
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Cuadro 9: Beneficios directos (evidenciados) y esperados de la solucién por tipo de stakeholder.

Stakeholder

Beneficios

Impacto esperado

Usuario cientifico
(investigador)

Institucién acadé-
mica o de investiga-
cién

Empresa / plata-
forma (Molecular
Craft)

Respuestas trazables con enlace
a la fuente; asistencia proactiva
que guia la exploracién;
memoria entre sesiones; baja
latencia (respuesta en tiempo
real). Directos.

Acceso centralizado,
colaborativo y actualizado frente
al escritorio aislado (directo);
colaboracion y validacion entre
pares habilitadas por la
plataforma (esperado).

Captacién y retencién como
palanca potencial de masa
critica; captura de datos
estructurados a partir de
cada interaccién con el
asistente (proteinas
consultadas, literatura y rutas
de seguimiento), que habilita
analitica de uso y modelos para
captar nuevos usuarios —efectos
de red generados por
maquinas—; diferenciacién
competitiva. FEsperados.

Mayor valor percibido desde el
primer uso y menor friccién de
adopcion.

Adopcién a nivel de equipos y
laboratorios; traccién hacia la
masa critica.

Aceleracion hacia el umbral de
masa critica, base de datos para
instrumentar la adopcién y
sostenibilidad del modelo de
suscripcion.

En concreto, los beneficios directos comprenden la trazabilidad bibliografica, la continuidad
conversacional y el apoyo a la exploracién cientifica. Los esperados abarcan la mejora en la
retencion, el aprendizaje sobre patrones de uso y el fortalecimiento del modelo SaaS mediante
datos estructurados. Estos tltimos son proyecciones razonables, no resultados medidos: su
validacién exige instrumentacién analitica y seguimiento del uso en produccion, conforme al

diseno de la Seccién 3.6.

Esta lectura por stakeholder muestra que la propuesta de valor no se agota en el usuario
final. El valor entregado al investigador desde el primer uso es la via por la cual se activan
los beneficios institucionales y, en ultima instancia, los de la plataforma como negocio. Es la
légica de masa critica y efectos de red que enmarca el trabajo (Cervini & Joglekar, 2025).
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4.11. Discusion de resultados

Los resultados expuestos muestran que la solucion es técnicamente viable y coherente con
los objetivos del trabajo. Su interpretacion, sin embargo, debe situarse dentro del alcance
exploratorio del estudio. El prototipo valida la factibilidad de integrar asistencia agéntica,
memoria conversacional y recuperacién de literatura verificable. No permite, en cambio,
demostrar impactos concluyentes sobre la adopcién, la retencién o el desempeno comercial
del modelo SaaS. Este apartado interpreta los resultados en tres planos: su relaciéon con los
objetivos, su contraste con el estado del arte y el efecto de las limitaciones sobre lo que puede
afirmarse.

4.11.1. Lectura frente a los objetivos

Los cinco objetivos especificos se cumplieron, aunque no todos con el mismo grado de
evidencia. Los cuatro primeros son objetivos de construccién: migraciéon web, arquitectura
agéntica, integracion de fuentes externas y comportamiento proactivo. Su cumplimiento se
verifica en el artefacto y se respalda en la suite de pruebas (Seccién 4.6). El quinto es de otra
naturaleza, pues exige mostrar que la asistencia agéntica puede operar como mecanismo de
captacion. Aqui la evidencia disponible es demostrativa, no experimental. La comparacién
entre el flujo de escritorio y el flujo web asistido ilustra la diferencia de experiencia, pero no
la mide. Explicitar esta asimetria es preferible a presentar como resultado lo que todavia es
una hipotesis fundada.

4.11.2. Contraste con el estado del arte

En el plano del disenio agéntico, el asistente instancia el bloque del LLM aumentado y
combina dos de los patrones sistematizados por Anthropic: la paralelizacién y el enrutamiento
(Anthropic, 2024). Se aparta de ellos en un punto. El enrutador no es un modelo de lenguaje,
sino una regla determinista sobre senales lingiiisticas y el estado de la memoria. La decision
preserva latencia y costo, y hace el ruteo trazable y depurable. A cambio, traslada la fragilidad
a los fraseos ambiguos, que un clasificador basado en LLM manejaria con mayor flexibilidad.
Se trata de un compromiso explicito entre simplicidad y robustez.

La segunda desviaciéon respecto de la literatura afecta a la fundamentacion de las respuestas.
El trabajo comparte el objetivo de RAG —anclar la respuesta en fuentes externas—, pero
no su mecanismo (Fan et al., 2024; Zhang & Zhang, 2025). En lugar de construir un indice
vectorial de pasajes, el asistente invoca PubMed como una herramienta mas del grafo. Para
el usuario cientifico, esta eleccion privilegia la trazabilidad por diseno: cada publicacién se
verifica en su fuente. El costo es de cobertura, pues el asistente solo alcanza lo que PubMed
indexa y lo que la consulta formulada logra recuperar. En un dominio donde la verificabilidad
pesa mas que la exhaustividad, el intercambio resulta razonable; en otros dominios podria no
serlo.

Un tercer hallazgo se refiere a la modularidad. La arquitectura de un agente especializado
por seccién es coherente con la planificacién agéntica modular descrita en la literatura (Webb
et al., 2025). El desarrollo mostrd, ademés, un efecto no previsto: la modularidad no solo
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organiza el codigo, sino que delimita el dominio de conocimiento del agente. Al acotar su

alcance a la consulta de proteinas y su literatura asociada, se reduce por construccion el
espacio de respuestas fuera de dominio. Con ello disminuye, también por construccion, el
riesgo de alucinacion.

Por 1ultimo, el marco de los efectos de red generados por maquinas ofrece la lectura
estratégica de estos resultados (Cervini & Joglekar, 2025). El asistente produce el insumo de
ese ciclo: datos estructurados sobre el uso. El ciclo, no obstante, ain no se cierra, pues falta
la capa analitica que convierta esos datos en mejoras del producto. Los casos de referencia
revisados en el marco tedrico —Schrodinger y Benchling— muestran el punto de llegada de
esa dindmica, no su punto de partida. Este trabajo se sitiia, con claridad, en el punto de
partida.

4.11.3. Validez externa y alcance de la generalizacion

La validacion se realizé sobre una tnica seccion: la busqueda en el Protein Data Bank.
Su generalizaciéon al resto de la plataforma es plausible, pero descansa en dos supuestos.
El primero es que cada seccién disponga de una fuente externa verificable, andloga al par
PDB/PubMed. El segundo es que sus tareas admitan descomponerse en nodos especializados
acotados. Algunas secciones podrian carecer de una fuente autoritativa clara; la generacién
de ligandos es el caso méas evidente. En esos escenarios, el patréon no se replicaria de forma
directa y el mecanismo de fundamentacion exigiria un rediseno.

4.11.4. Efecto de las limitaciones sobre lo que puede afirmarse

Las limitaciones metodologicas acotan con precision el alcance de las afirmaciones. La
ausencia de validacion con usuarios impide sostener enunciados sobre usabilidad percibida,
tiempo de tarea o satisfaccion; la de telemetria, sobre continuidad de uso, conversiéon o
retencion. La comparacion con el flujo de escritorio es cualitativa: ilustra una diferencia, pero
no la cuantifica. Es coherente con lo que advierte la literatura sobre evaluacién de agentes:
las pruebas automatizadas verifican el comportamiento del sistema, pero no sustituyen la
evaluacion con usuarios en contexto real (Mohammadi et al., 2025). El Cuadro 8 delimita,
dimensién por dimension, qué quedé validado y qué no. En consecuencia, las conclusiones se
sostienen en el plano de la viabilidad técnica y del valor funcional. Medir el impacto sobre la
adopcion es una tarea que este trabajo habilita mas que zanja. El instrumento, eso si, queda
definido: el diseno de validacion de la Seccién 3.6 y las métricas del Cuadro 4.
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5. Conclusiones

El trabajo desarrollado permite concluir que la incorporacion de un asistente agéntico de
bioinforméatica en un entorno web de Molecular Craft es técnicamente viable. Es, ademas,
coherente con la evolucion de la plataforma hacia un modelo SaaS. Su principal aporte no
radica en automatizar consultas, sino en tres efectos concurrentes: aumenta el valor percibido
desde el primer uso, mejora la trazabilidad de la interaccion cientifica y abre la posibilidad
de capturar datos estructurados sobre ella. El alcance del estudio es, con todo, exploratorio.
La validacion realizada demuestra factibilidad y valor funcional, pero no permite afirmar de
forma concluyente el impacto del asistente sobre métricas reales de captacion, permanencia o
conversion. La siguiente etapa debe orientarse, por tanto, a la evaluacién con usuarios reales
y a la validacién longitudinal de su aporte al modelo de negocio.

Los cinco objetivos especificos se cumplieron. Se migr6 a un entorno web la seccién de
bisqueda en el Protein Data Bank (OE1). Se disené e implementé la arquitectura agéntica
como un grafo de estados con nodos especializados —resolucion de proteinas, bisqueda
bibliogréifica y agregacién— y memoria conversacional persistente sobre PostgreSQL (OE2).
Se integraron fuentes cientificas externas mediante la API del Protein Data Bank y un servidor
MCP de PubMed, de modo que cada respuesta se ancla en publicaciones reales enlazadas a
su origen (OE3). Se implementé el comportamiento proactivo, que reutiliza la memoria de
publicaciones, aplica un mecanismo de respaldo y propone rutas de continuaciéon (OE4). Y
se contrasto, mediante una demostracién comparativa, el flujo de escritorio con el flujo web
asistido (OE5S). El detalle de cada uno se documenta en el Capitulo 4.

La interpretacién critica de estos resultados se desarrolla en la Seccién 4.11. Alli se
contrastan con el estado del arte y se explicitan los compromisos de diseno asumidos: el ruteo
determinista frente a un clasificador basado en LLM, y la invocacién de herramientas frente a
una arquitectura RAG. Se discuten, asimismo, los supuestos que condicionan su generalizacion
al resto de la plataforma.

Entre las fortalezas de la solucién destaca la trazabilidad de la informacién. A diferencia
de los asistentes que devuelven referencias plausibles pero no siempre comprobables, este
asistente entrega publicaciones directamente verificables en su fuente. A ello se suman dos
rasgos. El primero es una experiencia de uso reforzada por el cardcter anticipatorio del
asistente y por la baja latencia del modelo empleado. El segundo es una arquitectura modular,
que habilita la réplica del enfoque en otros moédulos de la plataforma.

Las limitaciones del trabajo son igualmente explicitas. Se trata de un piloto sobre una
sola seccién, que no reimplementa la totalidad de la aplicacién de escritorio. Falta, asimismo,
una medicion formal del engagement que permita cuantificar el efecto sobre la captacién
de usuarios. Reconocerlas acota el alcance de lo afirmado y, a la vez, ordena las lineas de
continuacion.

Con todo, la contribucién estratégica mas relevante de este trabajo es haber abordado, por
disenio, una carencia estructural del modelo de escritorio planteada al inicio: la imposibilidad de
capturar informacion estructurada sobre el uso. Cada interaccion con el asistente genera ahora
datos estructurados —proteinas consultadas, literatura recuperada, preguntas de seguimiento
y rutas de continuacién aceptadas—. Esos datos son la materia prima para reconocer patrones
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de uso, inferir intereses y areas de investigacion dominantes, y construir modelos orientados a
captar y retener usuarios. Conviene precisar, eso si, que convertirlos en analitica accionable
exige todavia la capa de instrumentaciéon —identidad de usuario, telemetria y observabilidad—
de la que el prototipo carece. Mas que demostrar por si mismo un aumento de la adopcién, el
asistente instala el mecanismo que permite, en trabajo futuro, medirla e impulsarla.

Como trabajo futuro, y en orden de prioridad, se proponen cuatro direcciones. La primera
es condicién para sostener empiricamente la tesis central de captacion: ejecutar el disenio de
validacion definido en la Seccién 3.6, instrumentando las métricas del Cuadro 4 y contrastando
la propuesta con un grupo de investigadores reales. La segunda es replicar el asistente en
otras secciones de la plataforma, como la biusqueda en ChEMBL o el visualizador 3D, lo que
a la vez pondria a prueba los supuestos de generalizacion discutidos. La tercera es enriquecer
sus capacidades, incorporando un segundo agente con responsabilidades complementarias
o una busqueda web profunda que amplie las fuentes. La cuarta, en el plano estratégico,
es profundizar el analisis del modelo de negocio SaaS para Molecular Craft, evaluando su
viabilidad integral frente al modelo actual.

En sintesis, la principal contribucién de este trabajo no consiste en demostrar de manera
concluyente un aumento de la captacion o la retenciéon de usuarios. Consiste en validar un
mecanismo técnicamente viable y estratégicamente pertinente, que habilita dos cosas a la
vez: una mejora de la experiencia desde la primera interacciéon y la generacion de datos
estructurados para futuras decisiones de producto. Sobre esa base, concreta y replicable,
puede articularse en las etapas siguientes el papel de la asistencia inteligente como palanca de
adopcién en la evolucién de Molecular Craft hacia un modelo en la nube (Cervini & Joglekar,
2025).
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Anexos

Esta secciéon retine material complementario al desarrollo: capturas del flujo de uso del
asistente sobre la seccién de busqueda en el Protein Data Bank.

Anexo A: Capturas del flujo del asistente

Las Figuras 12 y 13 ilustran el flujo de uso del asistente sobre la seccién de bisqueda en
el Protein Data Bank.

CONVERSACION -+ Nueva cenversacion

Dame un resumen completo sobre la proteina 7K9R

La proteina 7K9R corresponde a una proteina similar a Hsp90, conocida como TRAP1 (TNF Receptor Associated Protein 1), una
chaperona molecular mitocondrial. TRAP1 desempefia un papel crucial en la regulacién de la funcidn mitocondrial, el metabolismo
celular y la respuesta al estrés, siendo de particular interés por su implicacion en diversas patclogias, especialmente en el céncer,
donde actia como un factor pro-tumoral.

Los datos estructurales disponibles para 7K9R son los siguientes:
PDE ID Nombre Qrganismo Resolucién Método Experimental

7KOR Hsp90-like protein (TRAP1) Humano 195 A Difraccion de Rayos X

Figura 12: Seleccién de proteina y resumen generado por el asistente.
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Articulos de PubMed para "Hsp90-like protein”

Titulo

New allosteric modulators of molecular chaperone
TRAP1 from the integration of computational biology,
medicinal chemistry, and biophysics.

Inhibition of TRAP1 in the C-terminal domain
influences mitochondria properties and breast cancer
cell metabolism.

Cancer suppresses mitochondrial chaperone activity in
macrophages to drive immune evasion.

TRAP1 and its therapeutic potential.

The molecular chaperone TRAP1 promotes translation
of Luc?l3 mRMNA to enhance ovarian cancer cell
proliferation.

TRAP1 expression elicits pro-tumoral functions in
macrophages associated to malignant peripheral nerve
sheath tumor cells.

TRAP1 promotes self-renewal and tumorigenicity of
glioblastoma stem cells by inhibiting Notchl
ubiquitination.

Restricting metabolic plasticity enhances stress
adaptation through the medulation of PDH and HIF1A
in TRAP1-depleted colon cancer.

Dizulfide-mediated tetramerization of TRAP1 fosters
its antioxidant and pro-neoplastic activities.

Mitochondrial HSP80 Paralog TRAP1 Deletion Drives
Glutamine Addiction in Tumor Cells via Destablization
of the Cys/Glu Antiporter SLC7AT1/xCT.

¢ Quieres explorar mas?

Autores
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Zhao H, Park J, Wang
Yetal
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Archdeacon J, Blagg
BS..

De Lella S, Pedalino L,
Abaker MAA et al.

Scantamburla F,
Rubini A, Toffanin M et
al.

Feng M, Zhang X,
Zhou Y.

Tsai HY, Chen MH, Yun
Jetal

Faienza F, Laquatra C,
Castelli M et al.
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DOl
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10.1016/).biopha.2026.119060

10.1038/s41580-025-02324-2
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ZCudles son los inhibidores canocidas da Hsp907? [Q Buscar otras chaparonas de *“Mycebacterium tuberculosis* ]

2 0ué diferencias estructurales tiene TK9R con la Hsp90 humana?

Figura 13: Tabla de publicaciones con enlaces y sugerencias proactivas del asistente.
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