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❚ Karla Islas Pieck Barcelona

Uno de los problemas que se
derivan de la vitrectomía es
la aparición de glaucoma de
ángulo abierto, que puede
afectar hasta a un 10 por
ciento de estos pacientes,
pero no lo hace de manera
inmediata tras la interven-
ción sino que tarda una me-
dia de cinco años en apare-
cer, según ha quedado de
manifiesto durante la Jorna-
da sobre Novedades Médi-
cas y Quirúrgicas en Retina
que ha organizado el Institu-
to de Microcirugía Ocular
(IMO) en Barcelona.

Durante su participación
en esta reunión científica,
uno de los principales ex-
pertos mundiales en este te-
ma, Stanley Chan, director
del Departamento de Oftal-
mología de la Universidad
de Columbia, en Nueva
York (Estados Unidos), ha
explicado a DIARIO MÉDICO

que según los resultados de
su equipo de trabajo, el me-
canismo que desencadena la
aparición de glaucoma tras
la vitrectomía es el incre-
mento del nivel de oxígeno
en el ojo que ocurre después
de la intervención.

Aunque esta oxigenación
suele suceder poco después
de la cirugía, los efectos pa-
tológicos pueden tardar una
media de cinco años en apa-
recer, lo que pone de relieve
la importancia del segui-
miento a largo plazo de es-
tos enfermos, ha explicado
Chang.

Aunque existe un fármaco
que es capaz de regular el
nivel de oxígeno en el ojo,
no sería aconsejable admi-
nistrarlo a todos los pacien-
tes después de esta cirugía,
ya que esta molécula cum-
ple otras funciones que son
fundamentales para el ojo y
bajar demasiado el nivel po-
dría llegar a ser perjudicial
para algunos pacientes.

En este sentido, uno de
los próximos retos consiste
precisamente en determinar
qué factores pueden ser de
utilidad para predecir el

OFTALMOLOGÍA LA PATOLOGÍA APARECE UNOS CINCO AÑOS DESPUÉS DE LA INTERVENCIÓN

El 10 por ciento de los pacientes que se some-
ten a una vitrectomía desarrollan glaucoma. El
mecanismo responsable de este proceso es el

aumento de oxígeno que ocurre en el ojo des-
pués de la intervención, ha explicado Stanley
Chan, uno de los expertos mundiales en retina.

➔

El aumento de oxígeno tras la
vitrectomía causa glaucoma

INVESTIGACIÓN DISEÑO DE FÁRMACOS

Una simulación reproduce
la unión de una molécula
pequeña a su proteína diana
❚ Redacción

Un grupo del Instituto de
Investigación Hospital del
Mar (IMIM) y la Universi-
dad Pompeu Fabra (UPF),
de Barcelona, ha consegui-
do reproducir y recons-
truir un proceso completo
de la unión de una molé-
cula pequeña a su proteína
diana. Este avance permite
calcular la afinidad y el
tiempo de unión del fár-
maco con la proteína y co-
nocer qué interacciones
establece el fármaco para
actuar, permitiendo así
avanzar hacia el diseño
más seguro y eficiente de
nuevos medicamentos.

El trabajo, que se publi-
ca en la versión electróni-
ca de Proceedings of the Na-
tional Academy of Sciences,
ayuda a visualizar un pro-
ceso que hasta ahora era
invisible y por lo tanto des-
conocido, abriendo una
nueva vía en el diseño de
nuevos medicamentos.

La unión de un medica-
mento, que por lo general
suele ser una molécula pe-
queña, a su proteína diana
es un proceso muy diná-
mico y depende de inte-
racciones a escala nano-
métrica y pasa a escalas de
tiempo del orden de na-
no/microsegundos. Ade-
más, la captura de los mo-
vimientos de las moléculas
pequeñas con una resolu-
ción de hasta un átomo es-
tá más allá de las capacida-
des técnicas actuales. Sin
embargo, mediante técni-
cas informáticas es posible
representar las moléculas
en su escala atómica y re-
producir sus movimientos
con una alta precisión ma-
temática.

La comprensión de có-
mo se produce la unión de
una proteína y una molé-
cula, esta última provo-
cando una respuesta bioló-
gica al ser reconocida por
la primera, es de vital im-
portancia para el diseño de
nuevos medicamentos. A
pesar del progreso de la
técnica, hasta ahora nin-
gún estudio había propor-
cionado una completa re-
construcción de un proce-
so de unión proteína-li-
gando. "El método propor-
ciona no sólo la afinidad
de unión y la cinética de la
reacción, sino también in-
formación de la resolución
atómica durante el proce-
so: sitios de unión, estados
de transición y estados
metaestables son poten-
cialmente útiles para am-
pliar la probabilidad de
éxito en el diseño de fár-
macos. Esta metodología
es directamente aplicable
a otros sistemas molecula-
res, y por tanto de interés
general en la investigación
biomédica y farmacéutica",
ha explicado Gianni de Fa-
britiis, coordinador del La-
boratorio de Biofísica
Computacional del Progra-
ma de Investigación en In-
formática Biomédica, en
el IMIM y la UPF.

Los científicos trabajan
ahora para ampliar la apli-
cación de esta metodolo-
gía y así aprovechar mejor
las capacidades de la com-
putación, ya que en los ca-
sos en que los ligandos son
más grandes y flexibles y
donde las proteínas pre-
sentan los procesos de
unión más compleja se re-
quiere todavía un mayor
esfuerzo computacional.

Borja Corcóstegui y Stanley Chang, en el Instituto de Microcirugía Ocular (IMO).
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Una de las intervenciones realizadas en directo en el IMO.

La molécula hexagonal pequeña (benzamidina) es el ligan-
do/inhibidor. En gris se ve la proteína tripsina.

riesgo de los enfermos y de
esta forma poder tomar de-
cisiones terapéuticas orien-
tadas a prevenir la aparición
de glaucoma.

Otro punto que ha desta-
cado el científico invitado es
que los pacientes que desa-
rrollan glaucoma de ángulo
abierto secundario a vitrec-
tomía responden peor al tra-
tamiento farmacológico es-
tablecido en comparación
con aquéllos que presentan
la enfermedad por otras cau-
sas, lo que refuerza la nece-
sidad de centrarse en la pre-
vención después de la ciru-
gía.

Además, ha comentado
que la vitrectomía ha evolu-

cionado mucho en los últi-
mos años y ahora no sólo se
plantea como una opción
para salvar la vista, sino tam-
bién para mejorarla. "Eso se
debe no sólo a los avances
en la tecnología y el instru-
mental quirúrgico, sino tam-
bién a la mejora de la técni-
ca en los últimos años".

Nuevos fármacos
Uno de los temas más nove-
dosos que se han abordado
durante la jornada consiste
en la disponibilidad de nue-
vos fármacos que se inyec-
tan directamente en el inte-
rior del ojo y que están ofre-
ciendo cada vez mejores re-
sultados en el tratamiento

Hasta el 10 por ciento
de los pacientes que se

someten a una
vitrectomía desarrollan

glaucoma de ángulo
abierto después de una

media de cinco años

de la degeneración macular,
las obstrucciones de vena
central de la retina o la reti-
nopatía diabética, según ha
explicado Borja Corcóste-
gui, director del IMO.

Se trata de los medica-
mentos Lucentis y Avastin
que consiguen aumentar el
índice de mejora del 20 al 75
por ciento. A estos dos fár-
macos está a punto de su-
marse un tercero, el VEGF-
Trap-Eye, que mejora los re-
sultados de los fármacos ac-
tuales en el tratamiento de
la degeneración macular
asociada a la edad.

El IMO ha participado en
los recientes ensayos clíni-
cos que se han realizado con
este fármaco y que han con-
cluido que es eficaz para
mantener la agudeza visual
y con un menor número de
inyecciones intraoculares
que los precedentes, además
de que sus efectos son más
prolongados al pasar de los
10 a los 24 meses.
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SANTIAGO

Llevar al niño a la guardería se-
ráapartirdelpróximocursoun27%
más caro. La Consellería de Traba-
llohadecididoactualizar losprecios
de las guarderías públicas, que lle-
vaban congelados desde el año
2002. El resultado es que una pla-
za en una escuela infantil pasará de
costar 110 euros a 140. Si se inclu-
yeel serviciodecomedorelcostese
elevahasta los183euros frentea los
143 fijados hasta ahora. Sobre es-
tas tarifas se aplicarán los descuen-
tos de los que se benefician los pa-
dres en función de sus ingresos
mensuales, de si son familia nume-
rosa, monoparental o si tienen va-
rios hijos en el centro.

Lasnuevas tarifasaparecenplas-
madasenelborradordedecretoque
la Consellería de Traballo prevé
aprobar antes de que empiece el
próximo curso. Según argumentan,
la anterior normativa sobre tarifas
en las escuelas infantiles databa de
2002, de manera que consideraron
“precisoprocedera lamodificación
de las cuotas para acomodarlas al
incremento experimentado por el
IPC desde su publicación hasta el
momento actual”.

Aunque durante nueve años las
tarifas de las guarderías no sufrie-
ron ningún incremento, debido a
las actuales restricciones presu-
puestarias la Xunta se ve ahora for-
zada a actualizar los precios para
mantener el servicio. Las familias
deberán contribuir más, al igual
que con el programa de gratuidad
de libros de texto donde las ayu-
das descienden entre 10 y 14 eu-
ros para los alumnos de Primaria.
Aunque el presidente de la Xunta,
Alberto Núñez Feijóo, reiteró en
diversas ocasiones que no haría re-
cortes sociales, la previsión de in-
gresos en la Administración galle-
ga para el próximo año será pro-
bablemente inferior a la actual, lo
que ha obligado a la Consellería
de Facenda a dar instrucciones a los
distintos departamentos del Go-
bierno autonómico para que reduz-
can gastos, incluso de sus proyec-
tos prioritarios.

Enelcasode lasguarderías, ade-
más de incrementarse un 27% el
precio de la plaza, también se in-
troducennovedadesen losdescuen-
tos que se aplican a las familias con
menos renta. Cuando los ingresos
de lospadres toquenamenosde159
euros per cápita entre los miembros

del hogar —menos del 30% del
Iprem(índicadorpúblicoderentade
efectos múltiples)— deberán pagar
al menos seis euros al mes si quie-
ren usar el comedor, cuando ahora
lo disfrutaban gratis.

Los descuentos en el precio de
las guarderías públicas se aplican
siempre y cuando los ingresos de
la familiadivididosentresusmiem-
bros no superen los 800 euros y la
rebajapuedeoscilarentreun10yun
65%. Los que tengan una renta su-
perior pagarán la cuota íntegra.

En Galicia la renta media men-
sual de los hogares es de 2.000 eu-
ros. De manera que, a modo de
ejemplo, una familia con un hijo
pagará a partir del próximo curso
con las nuevas tarifas 165 euros
por la plaza, con comedor inclui-
do, o 126 sin comedor, cuando lo
que venía aportando hasta ahora
era de 99 euros sin comida o 132
con almuerzo.

A las rebajas que se aplican en
función de la renta se sumará otro
descuento del 20% si es familia
numerosa o monoparental. Ade-
más los padres gozarán de otro
descuento del 20% por cada hijo si
envían a más de un hermano al
mismo centro público.

A pesar de que la cuota que pa-
gará cada familia se amoldará a su
situación económica y circunstan-
cias, todas sufrirán un encareci-
miento del 27%. La Consellería de
Traballonosoloha incrementadoel
precio de la plaza pública sino tam-
bién de los servicios complemen-
tarios. Es decir, si se contrata el ser-
vicio del comedor al mes la tarifa
pasará de 33 euros a 43.

En el caso de que los padres so-
lo necesiten que los hijos se que-
den a comer en algún día suelto, la
tarifa diaria también se verá incre-
mentada desde los dos euros has-
ta los 3,5 euros.

Otra de las posibilidades que
ofrecen las guarderías públicas es
ampliar la jornada de atención edu-
cativa mediante la solicitud de ho-
rasextraordinarias.En laactualidad
esto implica pagar una cuota de
13,75 euros mensuales a mayores
por cada hora que se aumente. A
partir del próximo curso, el precio
subirá a 18 euros.

Según especifica el decreto,
además los padres deberán afron-
tar el pago de las cuotas de la guar-
dería en los diez primeros días de
cada mes. Si se deja de pagar du-
rante dos meses consecutivos per-
derán el derecho a la plaza.

Los padres con menos ingresos, que ahora tienen comedor gratis, pasarán a pagar 6 euros

Traballo subirá un 27% el precio de las
guarderías tras nueve años congelado

Aunque la comisión creada en el Parlamento
gallego para estudiar posibles medidas de revitali-
zación demográfica todavía no ha emitido sus con-
clusiones, laconselleiradeTraballoeBenestar,Bea-
triz Mato, ya adelantó en su comparecencia que
para fomentar la natalidad la Xunta apostará más
por la creación de servicios de apoyo a las familias
que por las ayudas directas a los padres y, en con-
creto, la creación de nuevas plazas de guardería es-
tá entre sus prioridades.

El déficit de escuelas infantiles dependientes
de la Administración gallega deja cada año a cien-
tos de familias sin plaza pública, lo que las obliga
a recurrir a un centro privado. A pesar de que el
Gobierno gallego otorga el llamado cheque infan-
til a estos padres para ayudarlos a costear la matrí-
cula en estas guarderías, las plazas más disputadas

son siempre las de aquellas escuelas que están in-
tegradas en la red pública.

En la actualidad hay 7.492 plazas públicas. El
Gobierno de Alberto Núñez Feijóo se marcó como
uno de los retos de la legislatura crear un total de
4.500 plazas en cuatro años. Alcanzado el ecuador
de su mandato se han abierto nuevas escuelas infan-
tiles que han permitido aumentar en 2.000 las pla-
zas, con respecto a las que había en 2009.

Para cumplir su objetivo debe ampliar este cu-
po en 2.500 en los próximos dos años. La previ-
sión de la Consellería de Traballo es que a lo lar-
go de 2011 se sumen 1.000 plazas a la red de es-
cuelas infantiles de Galicia.

El plazo para solicitar matrícula en uno de estos
centros ya ha terminado pero aún no se han publi-
cado las listas de admitidos definitivas.

La Xunta prevé crear mil nuevas plazas
en escuelas infantiles durante este año

Efe

BARCELONA

Investigadores del Institu-
to de Investigación del Hos-
pital del Mar y de la Univer-
sidad Pompeu Fabra han lo-
grado reproducir un proceso
completo de la unión de un
fármaco con la proteína a la
que va dirigida, lo que puede
permitir avanzar en un dise-
ño más seguro y eficiente de
nuevos medicamentos.

La investigación, que ayer
publica la revistaProceedings
of the National Academy of
Sciences (PNAS) se hizo que
realizar con técnicas informá-
ticas ya que experimental-
mente no se puede ver, de for-
ma que en la simulación del
ensayo utilizaron tarjetas grá-
ficas. El coordinador de la in-
vestigación expresó su espe-
ranza de que estos ensayos
puedan llevarse lo antes posi-
ble a la práctica.

Investigadores
españoles logran
avances en el
diseño eficiente
de fármacos

Efe

MADRID

Sylentis, filial de la farma-
céutica gallega Zeltia, ha reci-
bido la autorización de la
Agencia española de medica-
mentos y productos sanitarios
para iniciar el ensayo clínico
en fase I de su compuesto
SYL1001, indicado para el
tratamiento y prevención del
dolor ocular.

La compañía informó ayer
a la Comisión nacional del
mercado de valores de el obje-
tivo del estudio clínico inicial
es determinar la seguridad y la
tolerancia del producto en pa-
cientes voluntarios sanos. Es-
te ensayo en fase I es el tercer
estudio de la empresa bio-far-
macéutica con productos ba-
sados en la tecnología de si-
lenciamiento de la expresión
génica y representa el segun-
doproductode lacompañíaen
ensayos clínicos.

Elnuevocompuestosepre-
senta como colirio para apli-
cación tópicadesarrolladopa-
ra tratar o prevenir del dolor
ocular asociadoaalgunapato-
logía como el síndrome de ojo
seco y síndrome de Sjögren o
bien producido por algún otro
trauma o herida en la cornea.

La gallega Zeltia
inicia la fase de
ensayo de un
compuesto para
el dolor ocular

El producto, en forma
de colirio, trata
patologías o molestias
por lesiones en la córnea
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Cada plaza costará como máximo 183 euros con comedor, 40 euros más que este año ●� El
Ejecutivo gallego ultima un decreto con las tasas que se aplicarán en el próximo curso académico

Descuentos
Según los ingresos que
tenga cada familia, se

podrán aplicar rebajas de
entre el 10% y el 65% en

el precio de las plazas

Innovación
El gasto del sector empresarial
gallego en investigación cae un

25% con la crisis económica
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Investigadors de l'Institut d'Investigació de l'Hospital del Mar i de la 

Universitat Pompeu Fabra (UPF) han aconseguit reproduir un procés complet 

de la unió d'un fàrmac amb la proteïna a la qual va dirigida, fet que pot 

permetre avançar en un disseny més segur i eficient de nous medicaments.

La investigació, que publica aquest dilluns la revista "Proceedings of the National 

Academy of Sciences" ha estat coordinada pel científic Gianni de Fabritiis, 

coordinador del Laboratori de Biofísica Computacional del Programa 

d'Investigació i Informàtica de l'Institut d'Invesgitació de l'Hospital del Mar i de la 

UPF. De Fabritiis ha explicat que l'estudi s'ha hagut de realitzar amb tènciques 

informàtiques ja que experimentalment no es pot veure, de forma que en la 

simulació de l'assaig s'han emprat targetes gràfiques. 

El coordinador de la investigació ha expressat la seva esperança que aquests 

assajos es puguin dur a la pràctica al més aviat possible: "esperem col·laborar 

amb empreses farmacèutiques perquè el disseny de fàrmacs es pugui optimitzar 

més fàcilment", ha dit. 

Gianni de Fabritiis creu que els resultats de la investigació suposen una eina 

nova en la fase de desenvolupament del fàrmac, ja que fins ara en el procés de 

disseny d'un fàrmac es feien servir "altres eines, però que no són tan exactes 

com aquesta". 

L'investigador s'ha mostrat esperançat que l'estudi pugui ajudar a "canviar molt 

la manera de desenvolupar un fàrmac, pot escurçar el temps d'investigació i fer-

lo més econòmic". Aquest avanç permet calcular l'afinitat i el temps d'unió del 

fàrmac amb la proteïna i conèixer quines interaccions estableix el fàrmac per 

actuar, tot permetent avançar cap a un disseny més segur i eficient de nous 

medicaments. 

L'assaig ajuda a veure un procés que fins ara era invisible i per tant desconegut, 

obrint així una nova via en el disseny de nous medicaments. El procés d'unió 

d'un medicament, en general una molècula petita a la seva proteïna diana és 

molt dinàmic i depèn d'interaccions a escala nanomètrica (mil milions de vegades 

més petit que un metre) i passa a escales de temps de l'ordre de nano/micros-

segon (milers de milions de vegades més ràpid que un segon). 

La captura de moviments de molècules petites amb una resolució de fins un 

àtom està més enllà de les capacitats tècniques actuals. No obstant, mitjançant 

tècniques informàtiques és possible representar les molècules en la seva escala 

atòmica i reproduir els seus moviments amb una alta precisió matemàtica. 
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Investigadores españoles abren una nueva vía de
diseño de fármacos

7 Jun. 2011

Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de

Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unión de una molécula

pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva vía en el diseño de nuevos fármacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la proteína y conocer qué

interacciones establece el fármaco para actuar, permitiendo así avanzar hacia el diseño más seguro y

eficiente de nuevos fármacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de

movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un átomo, más allá de las capacidades

técnicas actuales.

Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y reproducir sus

movimientos con una alta precisión matemática.

La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última provocando una
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respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el diseño de nuevos

medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una reconstrucción

completa del citado proceso.

"El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también información

de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y estados metaestables",

ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del Programa de Investigación en

Informática Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas moleculares,

y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica.
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Investigadores españoles abren una nueva vía de  diseño de 
fármacos 
 

Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de 

Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unión de una molécula 

pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva vía en el diseño de nuevos fármacos. 

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la proteína y conocer qué 

interacciones establece el fármaco para actuar, permitiendo así avanzar hacia el diseño más seguro y 

eficiente de nuevos fármacos. 

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de 

movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un átomo, más allá de las 

capacidades técnicas actuales. 

Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y reproducir 

sus movimientos con una alta precisión matemática. 

La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última provocando 

una respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el diseño de 

nuevos medicamentos. 

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una reconstrucción 

completa del citado proceso. 

"El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también 

información de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y estados 

metaestables", ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del Programa de 

Investigación en Informática Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis. 

El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas 

moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica. 
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Biomedicina y Salud Otras especialidades médicas

La investigación se ha publicado en 'PNAS'

Un gran paso en la simulación molecular para el diseño de nuevos fármacos
Científicos del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universidad Pompeu Fabra (UPF) han 
conseguido reproducir y reconstruir un proceso completo de la unión de una molécula pequeña a su proteína diana. 
Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la proteína y conocer qué interacciones 
establece el fármaco para actuar, permitiendo así avanzar hacia el diseño más seguro y eficiente de nuevos 
medicamentos. 

El proceso de unión de un medicamento, en general una molécula pequeña, a su proteína diana es muy dinámico y depende de interacciones 
a escala nanométrica (mil millones de veces más pequeño que un metro) y pasa a escalas de tiempo de la orden de nano/micro-segundos 
(miles de millones de veces más rápido que un segundo). La captura de movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un 
átomo, está más allá de las capacidades técnicas actuales. Sin embargo, mediante técnicas informáticas, es posible representar las moléculas 
en su escala atómica y reproducir sus movimientos con una alta precisión matemática.

La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última provocando una respuesta biológica al ser 
reconocida por la primera (ligando), es de vital importancia para el diseño de nuevos medicamentos. A pesar del progreso de la técnica, hasta 
ahora, ningún estudio había proporcionado una completa reconstrucción de un proceso de unión proteína-ligando. 

"El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también información de la resolución atómica durante el 
proceso: sitios de unión, estados de transición y estados metaestables son potencialmente útiles para ampliar la probabilidad de éxito en el 
diseño de fármacos. Esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas moleculares, y por tanto de interés general en la 
investigación biomédica y farmacéutica " explica Gianni de Fabritiis, coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del Programa de 
Investigación en Informática Biomédica (GRIB) del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universidad Pompeu Fabra (UPF).

Los investigadores trabajan ahora para ampliar la aplicabilidad de esta metodología y aprovechar mejor las capacidades de computación, ya 
que en los casos en que los ligandos son más grandes y flexibles y donde las proteínas presentan los procesos de unión más compleja, se 
requiere todavía un mayor esfuerzo computacional.

-------------------------------------

Artículo de referencia:

“Complete reconstruction of an enzyme-inhibitor binding process by molecular dynamics simulations” I. Buch, T. Giorgino, G. De Fabritiis. 
www.pnas.org/cgi/doi/10.1073/pnas.1103547108

Imagen adjunta: La molécula hexagonal pequeña (benzamidina) es el ligando/inhibidor, lo que sería un fármaco. En gris azulado vemos la 
proteína llamada tripsina. A parte de proteína, es una encima y su función es cortar otras proteínas. Cuando la benzamidina se une a la 
tripsina, evita que otras proteínas se unan y por tanto que la tripsina las pueda cortar. Haciendo esto, está inhibiendo la función de tripsina. El 
trabajo demuestra que para poder unirse a la tripsina, la benzamidina primero interacciona con diversas regiones que ayudan a canalizarla a 
su sitio final de unión y por consiguiente de inhibición. 

Video en: http://youtu.be/zKNmBjqGijI

Fuente: IMIM
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Investigadores españoles abren una 
nueva vía de diseño de fármacos 

Investigadores españoles abren una nueva vía de diseño (la noticia)

 

Martes, 7 de Junio de 2011 (hace 1 día) 
 
BARCELONA, 7 Jun. (EUROPA PRESS) - Investigadores del Instituto de 
Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de 
Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la 
unión de una molécula pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva 
vía en el diseño de nuevos fármacos. 
 

 Acceso original artículo de noticias   
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BIOQUÍMICA

Un gran paso en la simulación molecular para el 
diseño de nuevos fármacos

Científicos del Instituto de Investigación Hospital del 
Mar (IMIM) y la Universidad Pompeu Fabra (UPF) han 
conseguido reproducir y reconstruir un proceso 
completo de la unión de una molécula pequeña a su 
proteína diana. Este avance permite calcular la afinidad 
y el tiempo de unión del fármaco con la proteína y 
conocer qué interacciones establece el fármaco para 
actuar, permitiendo así avanzar hacia el diseño más 
seguro y eficiente de nuevos medicamentos. 
 
El proceso de unión de un medicamento, en general 
una molécula pequeña, a su proteína diana es muy 
dinámico y depende de interacciones a escala 
nanométrica (mil millones de veces más pequeño que 
un metro) y pasa a escalas de tiempo de la orden de nano/micro-segundos (miles de millones de veces 
más rápido que un segundo). La captura de movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de 
hasta un átomo, está más allá de las capacidades técnicas actuales. Sin embargo, mediante técnicas 
informáticas, es posible representar las moléculas en su escala atómica y reproducir sus movimientos con 
una alta precisión matemática. 
 
La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última provocando una 
respuesta biológica al ser reconocida por la primera (ligando), es de vital importancia para el diseño de 
nuevos medicamentos. A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había 
proporcionado una completa reconstrucción de un proceso de unión proteína-ligando. 
 
"El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también información 
de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y estados metaestables 
son potencialmente útiles para ampliar la probabilidad de éxito en el diseño de fármacos. Esta metodología 
es directamente aplicable a otros sistemas moleculares, y por tanto de interés general en la investigación 
biomédica y farmacéutica", explica Gianni de Fabritiis, coordinador del Laboratorio de Biofísica 
Computacional del Programa de Investigación en Informática Biomédica (GRIB) del Instituto de 
Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universidad Pompeu Fabra (UPF). 
 
Los investigadores trabajan ahora para ampliar la aplicabilidad de esta metodología y aprovechar mejor las 
capacidades de computación, ya que en los casos en que los ligandos son más grandes y flexibles y 
donde las proteínas presentan los procesos de unión más compleja, se requiere todavía un mayor 
esfuerzo computacional. (Fuente: IMIM) 
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Investigadores españoles logran avances en el 
diseño eficiente de fármacos  
 

EFE | BARCELONA Investigadores del Instituto de Investigación del Hospital del Mar y de la Universidad 
Pompeu Fabra han logrado reproducir un proceso completo de la unión de un fármaco con la proteína a la que 
va dirigida, lo que puede permitir avanzar en un diseño más seguro y eficiente de nuevos medicamentos.  
 
La investigación, que ayer publica la revista Proceedings of the National Academy of Sciences (PNAS) se hizo 
que realizar con técnicas informáticas ya que experimentalmente no se puede ver, de forma que en la 
simulación del ensayo utilizaron tarjetas gráficas. El coordinador de la investigación expresó su esperanza de 
que estos ensayos puedan llevarse lo antes posible a la práctica. 
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Holísticos
Investigadores españoles abren una nueva vía de diseño de fármacos
10:31h | EuropaPress 
Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y 
reconstruir el proceso completo de la unión de una molécula pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva vía en el diseño de nuevos 
fármacos. 

[ Sé el primero en comentar esta noticia] 

Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat 
Pompeu Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso 
completo de la unión de una molécula pequeña a su proteína diana, lo que abre una 
nueva vía en el diseño de nuevos fármacos.

BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS)

Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de 

Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unión de una molécula pequeña 

a su proteína diana, lo que abre una nueva vía en el diseño de nuevos fármacos.
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Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la proteína y conocer qué 

interacciones establece el fármaco para actuar, permitiendo así avanzar hacia el diseño más seguro y 

eficiente de nuevos fármacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de 

movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un átomo, más allá de las capacidades 

técnicas actuales.

Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y reproducir sus 

movimientos con una alta precisión matemática.

La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última provocando una 

respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el diseño de nuevos 

medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una reconstrucción 

completa del citado proceso.

"El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también información de 

la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y estados metaestables", ha 

explicado el coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del Programa de Investigación en 

Informática Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas moleculares, 

y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica.
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Una simulación reproduce la unión de 
una molécula pequeña a su proteína 
diana - DiarioMedico.com 
Diariomedico.com 
ESPAÑA 
DISEÑO DE FÁRMACOS 
Una simulación reproduce la unión de una molécula pequeña a su 
proteína diana 
Un grupo del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la 
Universidad Pompeu Fabra (UPF), de Barcelona, ha conseguido 
reproducir y reconstruir un proceso completo de la unión de una 
molécula pequeña a su proteína diana. Este avance permite 
calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la 
proteína y conocer qué interacciones establece el fármaco para 
actuar, permitiendo así avanzar hacia el diseño más seguro y 
eficiente de nuevos medicamentos.  
 
 
Redacción - Martes, 7 de Junio de 2011 - Actualizado a las 00:00h.  
 
 
El trabajo, que se publica en la versión electrónica de Proceedings of 
the National Academy of Sciences, ayuda a visualizar un proceso que 
hasta ahora era invisible y por lo tanto desconocido, abriendo una 
nueva vía en el diseño de nuevos medicamentos. 
 
La unión de un medicamento, que por lo general suele ser una 
molécula pequeña, a su proteína diana es un proceso muy dinámico y 
depende de interacciones a escala nanométrica y pasa a escalas de 
tiempo del orden de nano/microsegundos. Además, la captura de los 
movimientos de las moléculas pequeñas con una resolución de hasta 
un átomo está más allá de las capacidades técnicas actuales. Sin 
embargo, mediante técnicas informáticas es posible representar las 
moléculas en su escala atómica y reproducir sus movimientos con una 
alta precisión matemática. 
 
La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una 
molécula, esta última provocando una respuesta biológica al ser 
reconocida por la primera, es de vital importancia para el diseño de 
nuevos medicamentos. A pesar del progreso de la técnica, hasta 
ahora ningún estudio había proporcionado una completa 
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reconstrucción de un proceso de unión proteína-ligando. "El método 
proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, 
sino también información de la resolución atómica durante el 
proceso: sitios de unión, estados de transición y estados 
metaestables son potencialmente útiles para ampliar la probabilidad 
de éxito en el diseño de fármacos. Esta metodología es directamente 
aplicable a otros sistemas moleculares, y por tanto de interés general 
en la investigación biomédica y farmacéutica", ha explicado Gianni 
de Fabritiis, coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional 
del Programa deInvestigación en Informática Biomédica, en el IMIM y 
la UPF. 
 
Los científicos trabajan ahora para ampliar la aplicación de esta 
metodología y así aprovechar mejor las capacidades de la 
computación, ya que en los casos en que los ligandos son más grandes 
y flexibles y donde las proteínas presentan los procesos de unión más 
compleja se requiere todavía un mayor esfuerzo computacional.Un 
grupo del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la 
Universidad Pompeu Fabra (UPF), de Barcelona, ha conseguido 
reproducir y reconstruir un proceso completo de la unión de una 
molécula pequeña a su proteína diana. Este avance permite calcular 
la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la proteína y 
conocer qué interacciones establece el fármaco para actuar, 
permitiendo así avanzar hacia el diseño más seguro y eficiente de 
nuevos medicamentos.  
 
El trabajo, que se publica en la versión electrónica de Proceedings of 
the National Academy of Sciences, ayuda a visualizar un proceso que 
hasta ahora era invisible y por lo tanto desconocido, abriendo una 
nueva vía en el diseño de nuevos medicamentos. 
 
La unión de un medicamento, que por lo general suele ser una 
molécula pequeña, a su proteína diana es un proceso muy dinámico y 
depende de interacciones a escala nanométrica y pasa a escalas de 
tiempo del orden de nano/microsegundos. Además, la captura de los 
movimientos de las moléculas pequeñas con una resolución de hasta 
un átomo está más allá de las capacidades técnicas actuales. Sin 
embargo, mediante técnicas informáticas es posible representar las 
moléculas en su escala atómica y reproducir sus movimientos con una 
alta precisión matemática. 
La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una 
molécula, esta última provocando una respuesta biológica al ser 
reconocida por la primera, es de vital importancia para el diseño de 
nuevos medicamentos. A pesar del progreso de la técnica, hasta 
ahora ningún estudio había proporcionado una completa 
reconstrucción de un proceso de unión proteína-ligando. "El método 
proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, 
sino también información de la resolución atómica durante el 
proceso: sitios de unión, estados de transición y estados 
metaestables son potencialmente útiles para ampliar la probabilidad 
de éxito en el diseño de fármacos. Esta metodología es directamente 
aplicable a otros sistemas moleculares, y por tanto de interés general 
en la investigación biomédica y farmacéutica", ha explicado Gianni 
de Fabritiis, coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional 
del Programa de Investigación en Informática Biomédica, en el IMIM y 
la UPF. 
 
Los científicos trabajan ahora para ampliar la aplicación de esta 
metodología y así aprovechar mejor las capacidades de la 
computación, ya que en los casos en que los ligandos son más grandes 
y flexibles y donde las proteínas presentan los procesos de unión más 
compleja se requiere todavía un mayor esfuerzo computacional.  
Una simulación reproduce la unión de una molécula pequeña a su 
proteína diana - DiarioMedico.com 
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Investigadores españoles abren una nueva vía de diseño de fármacos

10:31 (7-06-11) Medio: Europa press Categoría: Salud
BARCELONA, 7 Jun. (EUROPA PRESS) - Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar
(IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso
completo de la unión de una molécula pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva vía en el diseño
de nuevos fármacos.
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Investigadores españoles abren una nueva vía de diseño de
fármacos

Investigadores del Instituto de Investigación Hospital
del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de
Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el
proceso completo de la unión de una molécula
pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva vía
en el diseño de nuevos fármacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de
unión del fármaco con la proteína y conocer qué
interacciones establece el fármaco para actuar,
permitiendo así avanzar hacia el diseño más seguro y
eficiente de nuevos fármacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que
hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de
movimientos de moléculas pequeñas con una

resolución de hasta un átomo, más allá de las capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y reproducir sus
movimientos con una alta precisión matemática.

La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última provocando una
respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el diseño de nuevos
medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una reconstrucción
completa del citado proceso.

"El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también información de
la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y estados metaestables", ha
explicado el coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del Programa de Investigación en
Informática Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas moleculares, y,
por tanto, de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica.
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Investigadores españoles abren una nueva 
vía de diseño de fármacos 

BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS) 

 

Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra 

de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unión de una 

molécula pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva vía en el diseño de nuevos fármacos. 

 

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la proteína y conocer 

qué interacciones establece el fármaco para actuar, permitiendo así avanzar hacia el diseño más 

seguro y eficiente de nuevos fármacos. 

 

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la 

captura de movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un átomo, más allá de 

las capacidades técnicas actuales. 

 

Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y 

reproducir sus movimientos con una alta precisión matemática. 

 

La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última 

provocando una respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el 

diseño de nuevos medicamentos. 

 

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una 

reconstrucción completa del citado proceso. 

 

"El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también 

información de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y 

estados metaestables", ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del 

Programa de Investigación en Informática Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis. 

 

El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas 

moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica. 
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EUROPA PRESS. ■ Madrid

Investigadores del Grupo Espa-
ñol de Cáncer de Pulmón
(GECP) han conseguido aumen-
tar en casi el doble la superviven-
cia libre de progresión de un sub-
tipo de cáncer de pulmón gracias
al uso de una terapia administra-
da por vía oral y sin necesidad de
recurrir a la quimioterapia,evitan-
do también la toxicidad que cau-
san estos tratamientos.

Así se desprende de los resul-
tados del estudio“Eurtac”en fase
III presentados en el Congreso de
la Asociación Americana de On-
cología Médica (ASCO, en sus si-
glas en inglés),que se celebra es-
tos días en Chicago (Estados Uni-
dos).

En el estudio han participado
un total de 48 hospitales españo-
les, entre ellos el Juan Canalejo

de A Coruña, además de otros
centros franceses e italianos, que
compararon los efectos por sepa-
rado de la quimioterapia con pla-
tino y el fármaco oral erlotinib,co-
mercializado por Roche como
“Tarceva”, en pacientes con cán-
cer de pulmón
que presenta-
ban una muta-
ción del gen
EGFR y todavía
no habían reci-
bido tratamien-
to. Esta muta-
ción es más fre-
cuente en los
tumores de pacientes con adeno-
carcinoma,en mujeres y en no fu-
madores y, el objetivo, según han
explicado sus autores, era deter-
minar cuál es la mejor opción pa-
ra que estos afectados vivan más
tiempo sin que la enfermedad

avance.
De este modo,observaron que

los pacientes tratados con erloti-
nib alcanzan una supervivencia
libre de progresión media de 9,7
meses, frente a los 5,2 de la qui-
mioterapia, lo que supone que el

medicamento
dirigido reduce
un 63 por cien-
to el riesgo de
que la enfer-
medad avance
de nuevo y el
paciente em-
peore.

De hecho, la
importancia de tales resultados
fue tal que el estudio tuvo que in-
terrumpirse antes de lo previsto al
comprobarse en un análisis inter-
medio que ya se había consegui-
do el objetivo primario.

Según ha destacado el presi-

dente del GEPC y uno de los co-
ordinadores del estudio,el doctor
Rafael Rosell,“el estudio ha des-
pertado muchas expectativas por-
que el beneficio que aporta la te-
rapia dirigida es claramente supe-
rior a la quimioterapia que hoy
día todavía se utiliza para cual-
quier paciente con cáncer de pul-
món metastásico”.

“Esperemos que esta investiga-
ció sirva para que las autoridades
europeas y estadounidenses
aprueben el uso,aún pendiente,d
erlotinib en primer línea para pa-
cientes con mutación del EGFR”,
reconoce este experto,quien des-
taca además la baja toxicidad
que ofrece la terapia dirigida.

Y es que,como explica Rosell,
entre los tratados con la terapia
dirigida apenas hay casos de ane-
mia, frente a la elevada inciden-
cia con la quimioterapia.

Consiguen retrasar la progresión de un
cáncer de pulmón sin usar quimioterapia
Un estudio realizado en 48 hospitales, entre ellos el de A Coruña, muestra los beneficios de
erlotinib en pacientes con mutación del gen � Entre los tratados, apenas hay casos de anemia

Zeltia inicia la
fase I de ensayo
para un tipo
de dolor ocular

EFE ■ Madrid

Sylentis, filial de la farma-
céutica Zeltia, ha recibido la
autorización de la Agencia
española de medicamentos
y productos sanitarios para
iniciar el ensayo clínico en
fase I de su compuesto
SYL1001, indicado para el
tratamiento y prevención del
dolor ocular.

La compañía aseguró a la
Comisión nacional del mer-
cado de valores que el obje-
tivo del estudio clínico ini-
cial es determinar la seguri-
dad y la tolerancia del pro-
ducto en pacientes volunta-
rios sanos. Este ensayo en
fase I es el tercer estudio de
la empresa bio-farmacéutica
con productos basados en la
tecnología de silenciamien-
to de la expresión génica y
representa el segundo pro-
ducto de la compañía en en-
sayos clínicos.

El tratamiento
rebaja la toxicidad
y está pendiente
de aprobarse

E. P. ■ Barcelona

Investigadores del Instituto de
Investigación Hospital del Mar
(IMIM) y la Universitat Pompeu
Fabra de Barcelona han conse-
guido reproducir y reconstruir el
proceso completo de la unión de
una molécula pequeña a su pro-
teína diana, lo que abre una nue-
va vía en el diseño de nuevos fár-
macos.

Este avance permite calcular
la afinidad y el tiempo de unión
del fármaco con la proteína y co-
nocer qué interacciones estable-
ce para actuar, permitiendo así
avanzar hacia el diseño más se-
guro y eficiente de nuevos fárma-

cos.Este innovador trabajo ayuda
a ver un proceso que hasta ahora
era invisible,y se basa en la cap-
tura de movimientos de molécu-
las pequeñas con una resolución
de hasta un átomo,más allá de las
capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informáti-
cas es posible representar las mo-
léculas en su escala atómica y re-
producir sus movimientos con
una alta precisión matemática.
La comprensión de cómo se pro-
duce la unión de una proteína y
una molécula, esta última provo-
cando una respuesta biológica al
ser reconocida por la primera,es
de vital importancia para el dise-
ño de nuevos medicamentos.

Investigadores españoles
abren una nueva vía
para el diseño de fármacos

EFE ■ Madrid

Nueve de cada diez enfermos
en fase terminal prefieren morir
en casa, según un estudio de la
OCU,que indica que cuando los
pacientes fallecen con asisten-
cia de cuidados paliativos,los fa-
miliares otorgan una califica-
ción de ocho sobre diez al cum-
plimiento de sus deseos con res-
pecto al tratamiento.

El informe, que la organiza-
ción publica en su revista de sa-
lud, se basa en tres mil entrevis-
tas a personas que han padeci-
do la muerte de un familiar tras
una larga enfermedad, junto a la
opinión de 825 médicos y de
medio centenar de enfermeros,

para comprobar el funciona-
miento de los cuidados que re-
cibían los enfermos terminales
en España. Cuando se preguntó
si es preferible morir en casa o
en un hospital, el 93% de los fa-
miliares de los fallecidos dijo
que el deseo de estos era morir
en casa.

Respecto a la principal preo-
cupación del enfermo, el 38%
aseguró que era ser una carga
personal para la familia, el 26%
sufrir dolor, el 14% perder las fa-
cultades mentales, un 5% sepa-
rarse de la familia y amigos y un
3% dejar a la familia en una si-
tuación problemática y enfren-
tarse a lo desconocido tras la
muerte.

Nueve de cada diez
enfermos terminales
prefieren morir en su casa
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Noticias de INVESTIGACION

Investigadores españoles abren una nueva vía de

diseño de fármacos
Del IMIM y la Universitat Pompeu Fabra

08/06/2011

Inves�gadores del Ins�tuto de Inves�gación Hospital del Mar
(IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona han
conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de
la unión de una molécula pequeña a su proteína diana, lo
que abre una nueva vía en el diseño de nuevos fármacos.

   Este avance permite calcular la afinidad y el �empo de
unión del fármaco con la proteína y conocer qué
interacciones establece el fármaco para actuar, permi�endo
así avanzar hacia el diseño más seguro y eficiente de nuevos
fármacos.

   Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta
ahora era invisible, y se basa en la captura de movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de
hasta un átomo, más allá de las capacidades técnicas actuales.

   Mediante técnicas informá�cas es posible representar las moléculas en su escala atómica y reproducir sus
movimientos con una alta precisión matemá�ca.

   La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta úl�ma provocando una
respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el diseño de nuevos
medicamentos.

   A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una reconstrucción
completa del citado proceso.

   `El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la ciné�ca de la reacción, sino también información
de la resolución atómica durante el proceso: si�os de unión, estados de transición y estados metaestables ,́
ha explicado el coordinador del Laboratorio de Bio3sica Computacional del Programa de Inves�gación en
Informá�ca Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabri�is.

   El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas moleculares,
y, por tanto, de interés general en la inves�gación biomédica y farmacéu�ca
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La salud es un derecho humano fundamental, reconocido como tal por la Constitucion Nacional de 1994 y 
los Tratados Internacionales por ella incorporados, con jerarquía constitucional.Este Blog intenta 
mantenerte informado acerca de las novedades legislativas, doctrinarias y jurisprudenciales relacionadas 
con el Derecho de la Salud y todos sus actores 

FARMA Y SALUD  

MIÉRCOLES 8 DE JUNIO DE 2011

Publicado por Maria Cristina Cortesi en 09:57  
 

Etiquetas: noticias sobre medicamentos  

INVESTIGADORES ESPAÑOLES ABREN UNA NUEVA VÍA DE DISEÑO 
DE FÁRMACOS  

BARCELONA, 7 Jun. (EUROPA PRESS) -  
 
 
   Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat 
Pompeu Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo 
de la unión de una molécula pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva vía en el 
diseño de nuevos fármacos. 
   Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la 
proteína y conocer qué interacciones establece el fármaco para actuar, permitiendo así 
avanzar hacia el diseño más seguro y eficiente de nuevos fármacos. 
 
 
   Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa 
en la captura de movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un 
átomo, más allá de las capacidades técnicas actuales. 
   Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala 
atómica y reproducir sus movimientos con una alta precisión matemática. 
   La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta 
última provocando una respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital 
importancia para el diseño de nuevos medicamentos. 
   A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado 
una reconstrucción completa del citado proceso. 
   "El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino 
también información de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados 
de transición y estados metaestables", ha explicado el coordinador del Laboratorio de 
Biofísica Computacional del Programa de Investigación en Informática Biomédica del IMIM 
y la UPF, Gianni de Fabritiis. 
   El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros 
sistemas moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y 
farmacéutica. 
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BARCELONA, 7 Jun. (EUROPA PRESS) -  
 
 
   Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu 
Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unión de una 
molécula pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva vía en el diseño de nuevos fármacos.

   Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la proteína y conocer 
qué interacciones establece el fármaco para actuar, permitiendo así avanzar hacia el diseño más 
seguro y eficiente de nuevos fármacos.

   Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura 
de movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un átomo, más allá de las 
capacidades técnicas actuales.

   Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y 
reproducir sus movimientos con una alta precisión matemática.

   La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última 
provocando una respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el 
diseño de nuevos medicamentos.

   A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una 
reconstrucción completa del citado proceso.
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   "El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también 
información de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y 
estados metaestables", ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del 
Programa de Investigación en Informática Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

   El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas 
moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica. 
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de los servicios de Europa Press sin su previo y expreso consentimiento.

Page 2 of 2Investigadores españoles abren una nueva vía de diseño de fármacos. europapress.es

07/06/2011http://www.europapress.es/noticiaprint.aspx?ch=00074&cod=20110607103128



 

 GUÍAS LOCALES 

 07-06-2011. Actualizado 13:33

INICIO -- -- ÚLTIMA HORA

Del IMIM y la Universitat Pompeu Fabra

Investigadores españoles abren una nueva vía 
de diseño de fármacos
El Semanal Digital

Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona 
han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unión de una molécula pequeña a su proteína 
diana, lo que abre una nueva vía en el diseño de nuevos fármacos. 

7 de junio de 2011 Compartir:         

Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del 
Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona han 
conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de 
la unión de una molécula pequeña a su proteína diana, lo 
que abre una nueva vía en el diseño de nuevos fármacos. 
 
Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de 
unión del fármaco con la proteína y conocer qué 
interacciones establece el fármaco para actuar, permitiendo 
así avanzar hacia el diseño más seguro y eficiente de 
nuevos fármacos. 
 
Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta 
ahora era invisible, y se basa en la captura de movimientos 
de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un 
átomo, más allá de las capacidades técnicas actuales. 
 
Mediante técnicas informáticas es posible representar las 
moléculas en su escala atómica y reproducir sus 
movimientos con una alta precisión matemática. 
 
La comprensión de cómo se produce la unión de una 
proteína y una molécula, esta última provocando una 
respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de 
vital importancia para el diseño de nuevos medicamentos. 
 
A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún 
estudio había proprocionado una reconstrucción completa 
del citado proceso. 
 
"El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino 
también información de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de 
transición y estados metaestables", ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofísica 
Computacional del Programa de Investigación en Informática Biomédica del IMIM y la UPF, 
Gianni de Fabritiis. 
 
El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros 
sistemas moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y 
farmacéutica. 
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Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu 
Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unión de 
una molécula pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva vía en el diseño de nuevos 
fármacos.

BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS)

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la proteína y 
conocer qué interacciones establece el fármaco para actuar, permitiendo así avanzar hacia el 
diseño más seguro y eficiente de nuevos fármacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la 
captura de movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un átomo, más allá 
de las capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y 
reproducir sus movimientos con una alta precisión matemática.

La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última 
provocando una respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para 
el diseño de nuevos medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una 
reconstrucción completa del citado proceso.

"El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también 
información de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y 
estados metaestables", ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional 
del Programa de Investigación en Informática Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas 
moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica.
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Investigadores españoles abren una nueva vía de 

diseño de fármacos 

Escrito por Eldigitaldebaleares. el junio 7, 2011 en Salud |  0 Comentarios  

 Investigadores del Instituto de Investigación Hospital 

del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de 

Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el 

proceso completo de la unión de una molécula 

pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva 

vía en el diseño de nuevos fármacos. 

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo 

de unión del fármaco con la proteína y conocer qué 

interacciones establece el fármaco para actuar, 

permitiendo así avanzar hacia el diseño más seguro y 

eficiente de nuevos fármacos. 

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que 

hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de 

movimientos de moléculas pequeñas con una 

resolución de hasta un átomo, más allá de las capacidades técnicas actuales. 

Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y reproducir sus 

movimientos con una alta precisión matemática. 

La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última provocando una 

respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el diseño de nuevos 

medicamentos. 

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una reconstrucción 

completa del citado proceso. 

“El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también información de la 

resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y estados metaestables”, ha 

explicado el coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del Programa de Investigación en 

Informática Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis. 

El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas moleculares, y, 

por tanto, de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica. 
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Investigadores españoles abren una nueva vía de 
diseño de fármacos
 
 

 

 

BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS) 

Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del 

Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona 

han conseguido reproducir y reconstruir el proceso 

completo de la unión de una molécula pequeña a su 

proteína diana, lo que abre una nueva vía en el diseño de 

nuevos fármacos. 

 

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de 

unión del fármaco con la proteína y conocer qué 

interacciones establece el fármaco para actuar, 

permitiendo así avanzar hacia el diseño más seguro y 

eficiente de nuevos fármacos. 

 

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de 

movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un átomo, más allá de las 

capacidades técnicas actuales. 

 

Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y reproducir 

sus movimientos con una alta precisión matemática. 

 

La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última provocando 

una respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el diseño de 

nuevos medicamentos. 

 

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una 

reconstrucción completa del citado proceso. 

 

"El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también 

información de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y 

estados metaestables", ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del 

Programa de Investigación en Informática Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis. 

 

El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas 

moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica. 
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Redacción

Las personas que padecen asma y
sus familiares cuentan a partir de
ahora con una nueva herramienta
de fácil acceso que les ayudará a
mantener bajo control la enferme-
dad sin tener que salir de casa. Se
trata de la edición online de GEMA
Pacientes 2011, siglas de la Guía
Española para el Manejo del Asma
dirigida a pacientes, que cuenta
conlacolaboracióndelacompañía
biomédicaPfizer.

Desde su presentación en ver-
sión impresa el pasado mes de fe-
brero, el documento ha contribui-
do a mejorar los aspectos relacio-
nados con el manejo de esta enfer-
medad respiratoria crónica, que
afecta al 5% de los adultos y a entre
un 8 y un10% de los niños españo-
les. Ahora, con el objetivo de au-

mentar el impacto positivo que ha
tenido sobre la población asmática
y su entorno, se brinda la oportuni-
dad de acceder a su contenido a
través de unaweb en donde los in-
ternautas encontrarán un enlace
para descargar el documento ínte-
gro de una manera rápida y senci-
lla. Mediante un lenguaje colo-
quial, se proporciona información
de interés sobre el asma siguiendo
un esquema basado en preguntas y
respuestas. Asimismo, para hacer
más comprensibles los contenidos
ycomplementar laexplicaciónteó-
rica, el lector encontrará diversas
ilustraciones que aclaran cómo de-
ben utilizarse diferentes tipos de
dispositivos útiles en el día a día. La
guía explica qué es la enfermedad,
cómo se diagnostica, cómo actuar
ante una crisis o cuáles son las dife-
rencias que surgen en adultos y ni-

ñosasmáticos.Además,paraadap-
tarse a las necesidades reales de los
pacientes, la Guía GEMA para Pa-
cientes recoge una selección de las
20 dudas más repetidas en las con-
sultas de los médicos. Además, in-
cluyeundirectoriodewebsdeinte-
rés y de asociaciones de pacientes
conasma.

El asma es una enfermedad res-
piratoria crónica que, gracias a los
tratamientos actuales, resulta rela-
tivamente fácil de controlar. Sin
embargo, los especialistas recuer-
dan que se trata de una patología
que cursa de manera variable y,
aunque pueden existir largos pe-
riodos sin molestias, es muy co-
mún que éstos se vean interrumpi-
dos por la llegada de crisis más o
menosintensas.

www.gemasma.com

Una web ayuda a los
pacientes asmáticos a
controlar su enfermedad
La Guía Española para el Manejo del Asma explica qué es la
enfermedad, cómo diagnosticarla y cómo actuar en una crisis

ARCHIVORealización de una espirometría, una herramienta útil para la detección.

PACIENTES MEDICAMENTOS

Científicos reproducen el
proceso de unión entre una
molécula y su proteína diana

Europa Press

Investigadores del Instituto de
Investigación Hospital del Mar
(IMIM)ylaUniversitatPompeu
Fabra de Barcelona han conse-
guido reproducir y reconstruir
el proceso completo de la unión
de una molécula pequeña a su
proteína diana, lo que abre una
nueva vía en el diseño de nue-
vos fármacos. Este avance per-
mite calcular la afinidad y el
tiempo de unión del fármaco
conlaproteínayconocerquéin-
teracciones establece el fárma-
co para actuar, permitiendo así
avanzar hacia el diseño más se-
guro y eficiente de nuevos fár-
macos. Este innovador trabajo
ayuda a ver un proceso que has-
ta ahora era invisible, y se basa
en la captura de movimientos
de moléculas pequeñas con una
resolución de hasta un átomo,
más allá de las capacidades téc-
nicasactuales.

Mediante técnicas informáti-
cas es posible representar las
moléculas en su escala atómica
y reproducir sus movimientos.
La comprensión de cómo se
produce la unión de una proteí-
na y una molécula, esta última
provocando una respuesta bio-
lógica al ser reconocida por la
primera,esdevital importancia
para el diseño de nuevos medi-
camentos. A pesar del progreso
de la técnica, hasta ahora, nin-
gún estudio había proprociona-
do una reconstrucción comple-
ta del citado proceso. “El méto-
do proporciona información de
la resolución atómica durante
el proceso: sitios de unión, esta-
dos de transición y estados me-
taestables”, afirma el coordina-
dor del Laboratorio de Biofísica
Computacional del Programa
de Investigación en Informática
Biomédica del IMIM y la UPF,
GiannideFabritiis.

Investigadores
definen una
nueva vía para
el diseño de
fármacos

FARMACOLOGÍA

Los afectados suelen sufrir
más efectos adversos a los
fármacos que otros enfermos

Redacción

El número de abandonos por
efectos adversos en los pacien-
tes con fibromialgia tratados
con placebo es el doble que en
las otras patologías. La fibro-
mialgia es un trastorno de sen-
sibilidad no sólo táctil, sino
que también presenta una sen-
sibilidad química aún poco
descrita.En la clínica diaria se
ha visto que los pacientes con
fibromialgia presentan mu-
chos más efectos adversos a di-
versos fármacos que otros en-
fermos, aunque se desconoce
si es por un síntoma de la en-
fermedad, por alguna causa
psicológica o por su sensibili-
zación central. De hecho, se ha
demostrado que “el número
de abandonos por reacciones
adversas en los afectados con
fibromialgia tratados con pla-
cebo es el doble que en otras
patologías”, según ha conclui-
do un estudio realizado por el
doctor Cayetano Alegre, del
Servicio de Reumatología del
Hospital Universitario Vall
d’Hebrón y del Instituto Uni-
versitario Dexeus, de Barcelo-
na, y que ha sido presentado
recientemente en el Congreso
de la Liga Europea contra las
enfermedades Reumáticas,
celebrado en Londres.

Se hizo una revisión siste-
mática sobre los ensayos clíni-
cos que utilizaron placebo con
el objetivo de explicar los
abandonos y el porcentaje de
efectos adversos en los tres
únicos fármacos (Duloxetina,
Milnacipran y Pregabalina)
que tienen la aprobación por la
Agencia Norteamericana del
Medicamento –FDA, en sus si-
glas en inglés– para tratar la fi-
bromialgia, pero que también
están indicados para otras en-
fermedades.

La fibromialgia
podría
acarrear más
sensibilidad
química
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Científicos españoles abren una nueva
vía para el diseño de fármacos
Han podido reconstruir el proceso completo de la unión de

una molécula pequeña a su proteína diana

Un equipo de investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universidad

Pompeu Fabra (UPF) de Barcelona ha conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de

la unión de una molécula pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva vía en el diseño de

nuevos fármacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la proteína y

conocer qué interacciones establece el fármaco para actuar, lo que permite avanzar hacia el

diseño más seguro y eficiente de nuevos fármacos. Este innovador trabajo ayuda a ver un

proceso que hasta ahora era invisible. Se basa en la captura de movimientos de moléculas

pequeñas con una resolución de hasta un átomo, más allá de las capacidades técnicas actuales.

A través de técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y

reproducir sus movimientos con una alta precisión matemática. La comprensión de cómo se

produce la unión de una proteína y una molécula, que provoca una respuesta biológica al ser

reconocida por la primera, es de vital importancia para el diseño de nuevos medicamentos. A

pesar del progreso de la técnica, hasta ahora ningún estudio había proporcionado una

reconstrucción completa del citado proceso.

"El método proporciona no solo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también

información de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y

estados metaestables", explica el coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del

Programa de Investigación en Informática Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis. El

coordinador destaca que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas

moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica.

Científicos españoles abren una nueva vía para el diseño de fármacos |... http://www.consumer.es/web/es/salud/2011/06/07/201264.php
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Investigadores españoles abren una nueva vía de diseño de fármacos

- Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del

Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona han

conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de

la unión de una molécula pequeña a su proteína diana, lo

que abre una nueva vía en el diseño de nuevos fármacos.

   Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo  de

unión  del  fármaco  con  la  proteína  y  conocer  qué

interacciones establece el fármaco para actuar, permitiendo

así  avanzar  hacia  el  diseño  más  seguro  y  eficiente  de

nuevos fármacos.

   Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de

movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un átomo, más allá de las capacidades

técnicas actuales.

   Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y reproducir sus

movimientos con una alta precisión matemática.

   La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última provocando una

respuesta biológica al ser  reconocida por la primera,  es de vital importancia para el diseño  de nuevos

medicamentos.

   A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una reconstrucción

completa del citado proceso.

   "El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también información

de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y estados metaestables",

ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del Programa de Investigación en

Informática Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

   El  coordinador  ha  destacado  que  esta  metodología  es  directamente  aplicable  a  otros  sistemas

moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica.
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DEL IMIM Y LA UNIVERSITAT POMPEU FABRA

Investigadores españoles abren una nueva vía de 
diseño de fármacos
Europa Press

BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS) 

 

Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu 

Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unión de 

una molécula pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva vía en el diseño de nuevos 

fármacos. 

 

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la proteína y 

conocer qué interacciones establece el fármaco para actuar, permitiendo así avanzar hacia el 

diseño más seguro y eficiente de nuevos fármacos. 

 

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la 

captura de movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un átomo, más allá 

de las capacidades técnicas actuales. 

 

Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y 

reproducir sus movimientos con una alta precisión matemática. 

 

La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última 

provocando una respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para 

el diseño de nuevos medicamentos. 

 

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una 

reconstrucción completa del citado proceso. 

 

"El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también 

información de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y 

estados metaestables", ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del 

Programa de Investigación en Informática Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis. 

 

El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas 

moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica. 

 

© Canarias al Día, 2008  
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Investigadores españoles abren una nueva vía de 
diseño de fármacos 
Investigadores del Instituto de Investigación Hospi tal del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu 
Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reco nstruir el proceso completo de la unión 
de una molécula pequeña a su proteína diana, lo que  abre una nueva vía en el diseño de nuevos 
fármacos. 

BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS) 
 
Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de 
Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unión de una molécula 
pequeña a su proteína diana, lo que abre una nueva vía en el diseño de nuevos fármacos. 
 
Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la proteína y conocer 
qué interacciones establece el fármaco para actuar, permitiendo así avanzar hacia el diseño más 
seguro y eficiente de nuevos fármacos. 
 
Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura 
de movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un átomo, más allá de las 
capacidades técnicas actuales. 
 
Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y reproducir 
sus movimientos con una alta precisión matemática. 
 
La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última provocando 
una respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el diseño de 
nuevos medicamentos. 
 
A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una 
reconstrucción completa del citado proceso. 
 
"El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también 
información de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y 
estados metaestables", ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del 
Programa de Investigación en Informática Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis. 
 
El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas 
moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica. 
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Martes, junio 7th, 2011 | Publicado por Canarias 

Investigadores españoles abren una 
nueva vía de diseño de fármacos

M'agrada Sigues el primer dels teus 

amics a qui li agrada.

Investigadores del Instituto de 
Investigación Hospital del Mar 
(IMIM) y la Universitat Pompeu 
Fabra de Barcelona han conseguido 
reproducir y reconstruir el proceso 
completo de la unión de una molécula 
pequeña a su proteína diana, lo que 
abre una nueva vía en el diseño de 
nuevos fármacos.

Este avance permite calcular la 
afinidad y el tiempo de unión del 
fármaco con la proteína y conocer qué 

interacciones establece el fármaco para actuar, permitiendo así avanzar hacia el diseño 
más seguro y eficiente de nuevos fármacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en 
la captura de movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un átomo, 
más allá de las capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica 
y reproducir sus movimientos con una alta precisión matemática.

La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta 
última provocando una respuesta biológica al ser reconocida por la primera, es de vital 
importancia para el diseño de nuevos medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una 
reconstrucción completa del citado proceso.

“El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino 
también información de la resolución atómica durante el proceso: sitios de unión, 
estados de transición y estados metaestables”, ha explicado el coordinador del 
Laboratorio de Biofísica Computacional del Programa de Investigación en Informática 
Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros 
sistemas moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigación biomédica y 
farmacéutica.
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INVESTIGADORES LOGRAN AVANCES EN EL DISEÑO MÁS 
EFICIENTE DE LOS FÁRMACOS 

El coordinador de la investigación ha expresado su esperanza de que estos ensayos puedan llevarse lo antes
posible a la práctica: "Esperamos colaborar con empresas farmacéuticas para que el diseño de fármacos se
pueda optimizar más fácilmente". 

www.efe.com 

Investigadores del Instituto de Investigación del Hospital del Mar y de la Universidad Pompeu Fabra han logrado reproducir
un proceso completo de la unión de un fármaco con la proteína a la que va dirigida, lo que puede permitir avanzar en un
diseño más seguro y eficiente de nuevos medicamentos.  
 
La investigación, que publica la revista Proceedings of the National Academy of Sciences (PNAS), ha sido coordinada por el
científico Gianni de Fabritiis, coordinador del Laboratorio de Biofísica Computacional del Programa de Investigación e
Informática del Instituto de Investigación de Hospital del Mar y de la Universidad Pompeu Fabra.  
 
De Fabritiis ha explicado a EFE que el estudio se ha tenido que realizar con técnicas informáticas ya que experimentalmente
no se pude ver, de forma que en la simulación del ensayo se han utilizado tarjetas gráficas.  
 
El coordinador de la investigación ha expresado su esperanza de que estos ensayos puedan llevarse lo antes posible a la
práctica: "Esperamos colaborar con empresas farmacéuticas para que el diseño de fármacos se pueda optimizar más
fácilmente".  
 
Gianni de Fabrittis cree que los resultados de la investigación suponen una herramienta novedosa en la fase de desarrollo del
fármaco, porque hasta ahora en el proceso de diseño de un fármaco se utilizaban "otras herramientas, pero que no son tan
exactas como esta".  
 
El investigador se ha mostrado esperanzado de que el estudio pueda ayudar a "cambiar mucho la manera de desarrollar un
fármaco, puede acortar el tiempo de investigación y hacerlo más económico".  
 
Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la proteína y conocer qué interacciones
establece el fármaco para actuar, permitiendo avanzar hacia el diseño más seguro y eficiente de nuevos medicamentos.  
 
El ensayo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible y por lo tanto desconocido, abriendo una nueva vía en el
diseño de nuevos medicamentos.  
 
El proceso de unión de un medicamento, en general una molécula pequeña, a su proteína diana es muy dinámico y depende
de interacciones a escala nanométrica (mil millones de veces más pequeño que un metro) y pasa a escalas de tiempo del
orden de nano/micros-segundos (miles de millones de veces más rápido que un segundo).  
 
La captura de movimientos de moléculas pequeñas con una resolución de hasta un átomo está mas allá de las capacidades
técnicas actuales. No obstante, mediante técnicas informáticas, es posible representar las moléculas en su escala atómica y
reproducir sus movimientos con una alta precisión matemática.  
 
La comprensión de como se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última provocando una respuesta
biológica al ser reconocida por la primera (ligando), es de vital importancia para el diseño de nuevos medicamentos. 

7 de Junio de 2011
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Investigadores del Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat 

Pompeu Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso 

completo de la unión de una molécula pequeña a su proteína diana, lo que abre una 

nueva vía en el diseño de nuevos fármacos. BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS) 

 

 

 

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unión del fármaco con la 

proteína y conocer qué interacciones establece el fármaco para actuar, permitiendo 

así avanzar hacia el diseño más seguro y eficiente de nuevos fármacos. 

 

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de movimientos de 

moléculas pequeñas con una resolución de hasta un átomo, más allá de las capacidades técnicas actuales. 

 

Mediante técnicas informáticas es posible representar las moléculas en su escala atómica y reproducir sus movimientos 

con una alta precisión matemática. 

 

La comprensión de cómo se produce la unión de una proteína y una molécula, esta última provocando una respuesta 

biológica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el diseño de nuevos medicamentos. 

 

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningún estudio había proprocionado una reconstrucción completa del 

citado proceso. 

 

"El método proporciona no sólo la afinidad de unión y la cinética de la reacción, sino también información de la resolución 

atómica durante el proceso: sitios de unión, estados de transición y estados metaestables", ha explicado el coordinador 

del Laboratorio de Biofísica Computacional del Programa de Investigación en Informática Biomédica del IMIM y la UPF, 

Gianni de Fabritiis. 

 

El coordinador ha destacado que esta metodología es directamente aplicable a otros sistemas moleculares, y, por tanto, 

de interés general en la investigación biomédica y farmacéutica. 

Investigadores españoles abren una nueva vía 
de diseño de fármacos 
MARTES, 07 DE JUNIO DE 2011 10:31 
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Sant Joan tindrà la mateixa seguretat
tot i l’accident mortal de Castelldefels
Després de l’atropellament de l’any passat no s’han reformat estacions ni s’ha modificat la
velocitat dels trens. Interior recorda que està prohibit fer revetlles de platja a prop del ferrocarril
N. B. I.
nbonet@20minutos.es/twitter:@20m

20 minutos

La nit de Sant Joan tornaran
les aglomeracions a les esta-
cions de tren de la línia de
costa però, un any després de
la tragèdia de Castelldefels, en
la qual 13 persones van morir
atropellades en creuar per la
via, no s’han posat en marxa
canvis en la infraestructura de
les estacions. Renfe contrac-
tarà personal de seguretat i
la megafonia podrà tenir un
volum més alt. La Generalitat
ha editat una guia per als
ajuntaments i Adif demana
prudència als usuaris de Ro-
dalies durant la revetlla.

Mitja hora abans de la
mitjanit del 23 de juny de
l’any passat, un tren va atro-
pellar un grup de persones
que en aquell moment creua-
ven les vies vista l’aglomera-

ció de passatgers que hi havia
als passos soterrats de les an-
danes de l’estació de Cas-
telldefels platja.

Un any després, no s’han
modificat les velocitats dels
trens al seu pas per les esta-
cions durant la nit de revetlla.
Adif concretava ahir que la ve-
locitatestàfixadaalReglament
General de Circulació, que no
ha estat modificat.

Com a única intervenció a
les estacions per tal de millo-
rar-ne la seguretat, Adif expo-
sava que s’han instal·lat unes
franges blanques i grogues de
material rugós que indiquen
l’extrem de l’andana per tal
d’advertir els usuaris del perill
que suposa estar-s’hi a la vora.

Massa gent a l’andana
Des de Renfe, com cada any,
es contractarà personal de se-
guretat per controlar l’afora-
ment del tren i les aglomera-
cions a les andanes. Fonts de
la companyia aclarien que en

els propers dies matisaran si
s’apujarà el volum de la me-
gafonia. En tot cas, tant Adif
com Renfe i Interior destaca-
ven ahir que les condicions
de seguretat a les estacions
són les òptimes. Des de l’ens
de Foment s’insistia en què
«cal molta prudència i peda-
gogia» per tal que els passat-
gers no creuin les vies.

Guia per als ajuntaments
La Generalitat ha editat una
guia per als municipis en què
s’hi especifiquen les normati-
ves de seguretat i les condi-
cions en què es pot perme-
tre una activitat la nit de Sant
Joan. Interior va indicar que
els ajuntaments són els qui
han de controlar el botellón
a les platges i que està prohi-
bit a prop del tren.

Segons el conseller Felip
Puig, enguany «hi ha més for-
mació, més informació i més
coordinacióinstitucional».De-
manaevitarlesaglomeracions.

Durant la revetlla de Sant Joan
de l’any passat, el Departament
de Salut va enregistrar 118 as-
sistències hospitalàries rela-
cionades tant amb accidents
de trànsit com amb la manipu-
lació de material pirotècnic, a
banda dels 13 morts i 14 ferits
per l’atropellament de Cas-
telldefels. Els Bombers de la
Generalitat van haver de dur a
terme 978 serveis a tot Cata-
lunya (sense comptar Barce-
lona ciutat). El telèfon d’e-
mergències va rebre una
autèntica allau de trucades,
concretament 9.151, que esta-
ven relacionades amb la revet-
lla. Només 3.390 van derivar en
expedients i en serveis que van
haver de realitzar la Policia, els
Bombers o el SEM.

120 hospitalitzats
per imprudències

� SANTS-MONTJUÏC
SinPlandeUsos.LaPlata-
forma La Lleialtat Santsenca
lamentó ayer que la regidora
en funciones del distrito,
Imma Moraleda, no haya he-
cho caso del Plan de Usos
elaborado por los vecinos
porque dejará el cargo.

� GRÀCIA
Absolución de la librería
Kalki. La federación de co-
munidades judías de España
discrepó ayer del Tribunal
Supremo que ha absuelto a
responsables de la librería
Kalki que vendían textos que
incitaban al odio racista.

� SANT MARTÍ
Nueva sede de Fundació
Futur. La Fundació Futur,
entidad sin ánimo de lucro
que ayuda a personas con
peligro de exclusión social a
entrar en el mercado labo-
ral, ha estrenado nueva se-
de en la Via Trajana.

� SANTS-MONTJUÏC
Fiesta de los actores y
directores. La fiesta por el
30º aniversario de la Asso-
ciació d’Actors i Directors
Professionals de Catalunya
secelebróayerenelvestíbu-
lo del Mercat de les Flors en
lugardelos jardinesdelGrec.

� SARRIÀ-SANT GERVASI
Avance pionero en Espa-
ña. La clínica Teknon y el
Hospital de Bellvitge han
aplicado por primera vez en
EspañayporsegundaenEu-
ropaunsistemadeendoscó-
pias que permite abrir cone-
xiones interiores sin cirugía.

� CIUTAT VELLA
Conferencia sobre el
Born.La conferencia Barce-
lona 1700, la ciutat del Born
se realiza hoy en el Palau
d’Alòs (Sant Pere Més Baix,
55; a partir de las 19.30 ho-
ras). La imparte el historia-
dor Albert Garcia Espuche.D
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La major part de la pobla-
ció desconeix les normes.
Semblen els productes pi-
rotècnics més inofensius,
però no per això s’ha de
deixar d’estar alerta. Benga-
les del tipus sorpresa japone-
sa i bombetes estan conside-
rades per les autoritats com a
artefactes de «risc baix», però
recomanats per a majors de
12 anys (Categoria I).

La segona categoria, amb
un «risc mitjà», està restringi-
da a majors de 16 anys. Hi ha
els petards tipus trons o tra-
ques xineses, els voladors
(paracaigudes, correcames,
xiuladors, girasols i rodes) i

els coets. Surtidors i volcans
pirotècnics, juntament amb
les bateries també estan ve-
tades als menors de 16.

Un còmic gratuït
Per tal de donar a conèixer
quines mesures de precau-
ció s’han de tenir en comp-
te per manipular material pi-
rotècnic, la Generalitat ha
editat un còmic, En Pau,l’Ar-
nau i l’Anna...a Terra de foc!.
Es repartirà a escoles, ajun-
taments i comissaries, en-
tre d’altres equipaments.

S’han editat 100.000 qua-
dríptics i 30.000 pòsters on
s’indiquen consells.

Bengales i ‘bombetes’
estan recomanades per
als majors de 12 anys

70metres
de distància s’han de deixar per seguretat entre les vies del tren

i les activitats programades per a la revetlla de Sant Joan

SEGUNDOS

Los ocho autores del
apuñalamiento de un
joven de 14 años a las
puertas de su escuela,
a Sant Ildefons (Cor-
nellà) en noviembre
de2009,cuandotodos
eranmenores,estarán
internadosentreunoy
tres años.Así lo ha de-
cidido una jueza en la
primerasentenciaque
se dicta en Catalunya
quereconocequeexis-
te asociación ilícita
–y, por lo tanto, una
organizaciónjerarqui-
zada y estable– detrás
de un grupo juvenil
violento formato por
menores,en este caso,
la banda Mara 13.

Condena
pionera
contra la
Mara 13

Fármacos
más eficientes
InvestigadoresdelHos-
pital del Mar y la UPF
hanlogradoreproducir
un proceso completo
de la unión de un fár-
maco con la proteína
a la que va dirigida, lo
que puede permitir
un diseño más seguro
y eficiente de nuevos
medicamentos.

Pocos controles
de la polución
La Fiscalía pide expli-
caciones a la Generali-
tat por la insuficiencia
de sus mediciones so-
bre contaminación, ya
que no son diarias y
menos frecuentes en
verano. Para el Govern
son suficientes.

Policías en bici
La Diputación de Bar-
celona ha entregado
desde 2008 un total de
164 bicicletas para po-
licíasytécnicoslocales
de 55 municipios.

ERE en la Cambra
LaCambradeComerç
de Barcelona prepara
un ERE para despedir
aunos100empleados.

3 PREGUNTAS SOBRE...

CONSELLS PER
EVITAR RISCOS

1Com es tiren els petards?
Es recomana que no es

fiquin dins d’ampolles o
totxanes perquè en explotar
fan metralla. Els coets no es
tiren amb la mà ni amb la
canya trencada perquè poden
explotar malament.

2Què passa si manipulem el
material pirotècnic? No es

pot tallar el tro final de les
traques. Si es manipula el
contingut o l’estructura dels
petards, poden explotar
sobtadament.

3Es poden fer fogueres? Cal
demanar permís a

l’Ajuntament corresponent i
s’han de fer a més de 15
metres de façanes i cotxes.

Una plana del còmic editat perquè els infants coneguin i evitin els perills de la pirotècnia. GENCAT.CAT
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4. Multi-scale simulation and prediction of the drug safety problems related with 
hERG

Lead: IMIM, Gianni De Fabritiis 

URL: http://multiscalelab.org/VPH

An important field of application of the VPH concept is the drug development process 
since multi-scale simulations can be extremely useful for the understanding of the 
physiological mechanisms related with the therapeutic efficacy of the drugs, as well as 
with their adverse events (drug safety problems). In order to get useful in-silico 
predictions of the efficacy and safety of drugs, we require computational models that have 
to be sensitive to the differential molecular characteristics of the drugs, which, on the 
other hand, have to be coupled with models simulating the biological system or organ in 
which the therapeutic effectiveness or adverse events are observed. The hERG-related 
cardiac adverse effects of drugs are a paradigmatic example of this approach. Although 
other potential targets for cardiac adverse effects exist, the vast majority of drugs 
associated with pathological prolongations of the QT segment of the electrocardiogram 
are known to interact with the hERG potassium channel. The differential interaction of 
series of drugs under development with the hERG potassium channel can be simulated at 
the molecular scale by means of atomistic simulations coupled to drug discovery tools 
based on quantitative structure activity relationships. In this way one will be able to obtain 
quantitative predictions of electrophysiological parameters of each drug that could be 
used in both mesoscopic simulations dealing with macromolecular behaviour of the 
channels and, more importantly, macroscopic electromechanical simulations of the hearth 
with the aim of predicting the change in the QT segment generated by the drugs under 
study.

This approach will be based on tools developed in several projects that are focused on the multiscale processes modelling and their 
computational implementation (PS3Grid and EC-STREP QosCosGrid) as well as on the translational research aspects of such a 
multilevel problem (EC-STREP BioBridge). This seed EP will aim at integrating existing software tools dealing with the several levels of 
complexity of the QT elongation. The expected outcome of the next step will be the standarisation of formats for easy integration of 
simulation scales and the computational implementation of the different levels of detail.
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