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INVESTIGACION DISENO DE FARMACOS

Una simulacion reproduce
la union de una molécula
pequeiia a su proteina diana

1 Redaccion

Un grupo del Instituto de
Investigacién 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 unién de una molé-
cula pequefia a su proteina
diana. Este avance permite
calcular la afinidad y el
tiempo de unién del far-
maco con la proteina y co-
nocer qué interacciones
establece el farmaco para
actuar, permitiendo asi
avanzar hacia el disefio
més seguro y eficiente de
nuevos medicamentos.

El trabajo, que se publi-
ca en la versién electréni-
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 via en el disefio de
nuevos medicamentos.

La unién de un medica-
mento, que por lo general
suele ser una molécula pe-
quefia, a su proteina diana
es un proceso muy dina-
mico y depende de inte-
racciones a escala nano-
métrica y pasa a escalas de
tiempo del orden de na-
no/microsegundos. Ade-
més, la captura de los mo-
vimientos de las moléculas
pequeiias con una resolu-
ci6n de hasta un dtomo es-
ta mas alld de las capacida-
des técnicas actuales. Sin
embargo, mediante técni-
cas informaticas es posible
representar las moléculas
en su escala atémica y re-
producir sus movimientos
con una alta precisién ma-
tematica.

La comprensién de cé-
mo se produce la unién de
una proteina y una molé-
cula, esta altima provo-
cando una respuesta biol6-
gica al ser reconocida por
la primera, es de vital im-
portancia para el disefio de
nuevos medicamentos. A
pesar del progreso de la
técnica, hasta ahora nin-
gtn estudio habia propor-
cionado una completa re-
construccién de un proce-
so de unién proteina-li-
gando. "El método propor-
ciona no sélo la afinidad
de unién y la cinética de la
reaccién, sino también in-
formacién de la resolucién
atémica durante el proce-
so: sitios de unién, estados
de transicién y estados
metaestables son poten-
cialmente ttiles para am-
pliar la probabilidad de
éxito en el disefio de far-
macos. Esta metodologia
es directamente aplicable
a otros sistemas molecula-
res, y por tanto de interés
general en la investigacién
biomédica y farmacéutica’,
ha explicado Gianni de Fa-
britiis, coordinador del La-
boratorio de Biofisica
Computacional del Progra-
ma de Investigacién en In-
forméatica Biomédica, en
el IMIM y la UPFE.

Los cientificos trabajan
ahora para ampliar la apli-
cacién de esta metodolo-
gia y asi aprovechar mejor
las capacidades de la com-
putacion, ya que en los ca-
sos en que los ligandos son
mas grandes y flexibles y
donde las proteinas pre-
sentan los procesos de
unién mds compleja se re-
quiere todavia un mayor
esfuerzo computacional.

La molécula hexagonal pequefia (benzamidina) es el ligan-
do/inhibidor. En gris se ve la proteina tripsina.
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A Coruna

Investigadores
espanoles logran
avances en el
diseno eficiente
de farmacos

Efe
BARCELONA

Investigadores del Institu-
to de Investigacion del Hos-
pital del Mar y de la Univer-
sidad Pompeu Fabra han lo-
grado reproducir un proceso
completo de la unién de un
farmaco con la proteina a la
que va dirigida, lo que puede
permitir avanzar en un dise-
fio mas seguro y eficiente de
nuevos medicamentos.

La investigacion, que ayer
publica larevista Proceedings
of the National Academy of
Sciences (PNAS) se hizo que
realizar con técnicas informa-
ticas ya que experimental-
mente no se puede ver, de for-
ma que en la simulacion del
ensayo utilizaron tarjetas gra-
ficas. El coordinador de la in-
vestigacion expreso su espe-
ranza de que estos ensayos
puedan llevarse lo antes posi-
ble a la practica.

HOSPITAL DEL MAR
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L'Hospital del Mar i UPF descobreixen un disseny més
eficient dels farmacs

Els cientifics han aconseguit reproduir com un farmac s'uneix a una proteina
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Investigadors de I'Institut d'Investigacio de I'Hospital del Mar i de la
Universitat Pompeu Fabra (UPF) han aconseguit reproduir un procés complet
de la uni6 d'un farmac amb la proteina a la qual va dirigida, fet que pot
permetre avancar en un disseny més segur i eficient de nous medicaments.

La investigacid, que publica aquest dilluns la revista "Proceedings of the National
Academy of Sciences" ha estat coordinada pel cientific Gianni de Fabritiis,
coordinador del Laboratori de Biofisica Computacional del Programa
d'Investigacio i Informatica de I'Institut d'Invesgitacié de I'Hospital del Mar i de la
UPF. De Fabritiis ha explicat que I'estudi s'ha hagut de realitzar amb ténciques
informatiques ja que experimentalment no es pot veure, de forma que en la -
simulacié de I'assaig s'han emprat targetes grafiques.

XN/Arxiu

El coordinador de la investigacio ha expressat la seva esperancga que aquests
assajos es puguin dur a la practica al més aviat possible: "esperem col - laborar
amb empreses farmacéutiques perqué el disseny de farmacs es pugui optimitzar
més facilment”, ha dit.

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

nova en la fase de desenvolupament del farmac, ja que fins ara en el procés de
disseny d'un farmac es feien servir "altres eines, pero que no sén tan exactes

com aquesta”.

L'investigador s'ha mostrat esperancat que I'estudi pugui ajudar a "canviar molt

+Vist Al minut Enquesta

la manera de desenvolupar un farmac, pot escurcar el temps d'investigacio i fer-

. N P -
lo més economic”. Aquest avanc permet calcular I'afinitat i el temps d'unio del 1 Una estampa de I'Opus Dei deixa ERC sense

farmac amb la proteina i coneixer quines interaccions estableix el farmac per regidors a Girona
2 El Vendrell, un dels municipis on es pot trencar
la regla de la forca més votada

medicaments. 3 Un jove del PSC d'Esplugues es vol batre amb
Rubalcaba a les primaries

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

L'assaig ajuda a veure un procés que fins ara era invisible i per tant desconegut, 4 Un jove mor a trets en un bar de Girona
5  Els nous convenis col - lectius potenciaran la
flexibilitat interna de les empreses

d'un medicament, en general una molécula petita a la seva proteina diana és 6  Mercé Sampietro torna als escenaris

obrint aixi una nova via en el disseny de nous medicaments. El procés d'uni6

molt dinamic i depén d'interaccions a escala nanométrica (mil milions de vegades 7 L'Hospital del Mar i UPF descobreixen un disseny
més eficient dels farmacs

més petit que un metre) i passa a escales de temps de I'ordre de nano/micros- )
8 Demanen buscar petroli en algunes zones de

segon (milers de milions de vegades més rapid que un segon). Lleida
9  Miki Roqué rep l'alta hospitalaria
La captura de moviments de molécules petites amb una resolucié de fins un 10 Comenca el Sal6 Internacional de la Logistica
. . ) . . o o amb l'objectiu de desafiar la crisi
atom esta més enlla de les capacitats técniques actuals. No obstant, mitjancant
técniques informatiques és possible representar les molécules en la seva escala

atomica i reproduir els seus moviments amb una alta precisié matematica.
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Investigadores espanoles abren una nueva via de
disefio de farmacos

7 Jun. 2011

Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de
Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unién de una molécula
pequefia a su proteina diana, lo que abre una nueva via en el disefio de nuevos farmacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de union del farmaco con la proteina y conocer qué
interacciones establece el farmaco para actuar, permitiendo asi avanzar hacia el disefio mas seguro y
eficiente de nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de
movimientos de moléculas pequefias con una resolucion de hasta un 4&tomo, mas alla de las capacidades
técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala atomica y reproducir sus
movimientos con una alta precision matematica.

La comprension de como se produce la union de una proteina y una molécula, esta tltima provocando una

08/06/2011 16:35
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respuesta biologica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el disefio de nuevos
medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningin estudio habia proprocionado una reconstruccioén
completa del citado proceso.

"El método proporciona no s6lo la afinidad de union y la cinética de la reaccion, sino también informacion
de la resolucion atomica durante el proceso: sitios de union, estados de transicion y estados metaestables",
ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del Programa de Investigacién en
Informatica Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas moleculares,
y, por tanto, de interés general en la investigacion biomédica y farmacéutica.

Ultimas noticias

8 Jun.
El CEO de Cephalon podria llegar hasta los 14 millones de délares de indemnizacion tras el acuerdo con
Teva

8 Jun.
Grifols nombra a Thomas Glanzmann como presidente de su nueva junta directiva para operaciones en
EE. UU.

7 Jun.
Solo el 40 por ciento de los pacientes continua el tratamiento después de seis meses

7 Jun.
Investigadores espafioles abren una nueva via de disefio de farmacos

7 Jun.
Daiichi Sankyo prepara su introduccién en oncologia v refuerza sus actividades en el area cardiovascular

6 Jun.
Pfizer apuesta por la formacidén de los pacientes con problemas respiratorios créonicos

6 Jun.
Archimedes Pharma lanza en Espafia PecFent para el tratamiento del dolor irruptivo oncoldgico

6 Jun.
La italiana Sigma-Tau podria vender participaciones de la compaiiia

6 Jun.
Internet impulsa la inversion publicitaria en el primer trimestre de 2011

3 Jun.

Ogilvy Healthworld y CommonHealth se fusionan para crear la mayor red mundial de comunicacion y
marketing de la salud

3 Jun.
Sanofi cambia la estructura de Genzyme

3 Jun.
Tony Blair, Manel Estiarte v Anita Goel protagonistas en el IV Foro Novartis de Excelencia
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Investigadores espafioles abren una nueva via de
farmacos

disefio de

Investigadores del Instituto de Investigacién Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de
Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unién de una molécula
pequeia a su proteina diana, lo que abre una nueva via en el disefio de nuevos farmacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unién del farmaco con la proteina y conocer qué
interacciones establece el fArmaco para actuar, permitiendo asi avanzar hacia el disefio mas seguro y
eficiente de nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de
movimientos de moléculas pequefias con una resolucién de hasta un atomo, mas alld de las
capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala atémica y reproducir
sus movimientos con una alta precision matematica.

La comprensién de como se produce la unién de una proteina y una molécula, esta Ultima provocando
una respuesta biolégica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el disefio de
nuevos medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningn estudio habia proprocionado una reconstruccion
completa del citado proceso.

"El método proporciona no soélo la afinidad de unién y la cinética de la reaccién, sino también
informacion de la resolucién atémica durante el proceso: sitios de unién, estados de transicion y estados
metaestables”, ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del Programa de
Investigacion en Informatica Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas
moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigacion biomédica y farmacéutica.
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Noticias Lainvestigaciéon se ha publicado en 'PNAS'

punlicaciones Un gran paso en la simulacién molecular para el disefio de nuevos farmacos
Reportajes Cientificos del Instituto de Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la Universidad Pompeu Fabra (UPF) han

conseguido reproducir y reconstruir un proceso completo de la unién de una molécula pequefia a su proteina diana.
Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de union del farmaco con la proteina y conocer qué interacciones

Entrevistas

Actividades establece el farmaco para actuar, permitiendo asi avanzar hacia el disefio mas seguro y eficiente de nuevos
Videos medicamentos.
Imagenes IMIM| Catalufia| 06.06.2011 14:09 B Mg c =2
Tribuna
El proceso de unién de un medicamento, en general una molécula pequefia, a su proteina diana es muy dindmico y depende de interacciones
Conectar a escala nanométrica (mil millones de veces méas pequefio que un metro) y pasa a escalas de tiempo de la orden de nano/micro-segundos

(miles de millones de veces mas rapido que un segundo). La captura de movimientos de moléculas pequefias con una resolucién de hasta un
usuario atomo, esta mas alla de las capacidades técnicas actuales. Sin embargo, mediante técnicas informaticas, es posible representar las moléculas
en su escala atémica y reproducir sus movimientos con una alta precisién matematica.

La comprension de como se produce la unién de una proteina y una molécula, esta Gltima provocando una respuesta biolégica al ser
reconocida por la primera (ligando), es de vital importancia para el disefio de nuevos medicamentos. A pesar del progreso de la técnica, hasta
ahora, ninglin estudio habia proporcionado una completa reconstruccién de un proceso de unién proteina-ligando.

contrasefia

Recordar contrasefia
"El método proporciona no sélo la afinidad de unién y la cinética de la reaccién, sino también informacién de la resolucién atémica durante el

m proceso: sitios de unién, estados de transicion y estados metaestables son potencialmente Utiles para ampliar la probabilidad de éxito en el
disefio de farmacos. Esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas moleculares, y por tanto de interés general en la
investigacion biomédica y farmacéutica " explica Gianni de Fabritiis, coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del Programa de

Registro Investigacion en Informética Biomédica (GRIB) del Instituto de Investigacién Hospital del Mar (IMIM) y la Universidad Pompeu Fabra (UPF).
Para instituciones Los investigadores trabajan ahora para ampliar la aplicabilidad de esta metodologia y aprovechar mejor las capacidades de computacion, ya
Para periodistas que en los casos en que los ligandos son més grandes y flexibles y donde las proteinas presentan los procesos de unién mas compleja, se
Para invitados requiere todavia un mayor esfuerzo computacional.

Articulo 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 pequefia (benzamidina) es el ligando/inhibidor, lo que serfa un farmaco. En gris azulado vemos la
proteina llamada tripsina. A parte de proteina, es una encima y su funcién es cortar otras proteinas. Cuando la benzamidina se une a la
tripsina, evita que otras proteinas se unan y por tanto que la tripsina las pueda cortar. Haciendo esto, esté inhibiendo la funcién 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 unién y por consiguiente de inhibicién.

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

Fuente: IMIM
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Investigadores esparioles abren una
nueva via de disefo de farmacos
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BARCELONA, 7 Jun. (EUROPA PRESS) - Investigadores del Instituto de
Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de
Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la
union de una molécula pequefia a su proteina diana, lo que abre una nueva
via en el disefio de nuevos farmacos.
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La Orquesta y Coro de la Comunidad de Madrid (Orcam) estrenard siete obras de
compositores espafioles para la préxima temporada que se iniciara el préximo...
Informado por ADN.es hace 8 minutos - Espana
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Investigadores
espafioles
inician un
estudio para conocer los beneficios reales para la salud de aligunosaiinmeritss

El Hospital Universitario Ramén y Cajal de Madrid ha firmado un convenio de colaboracién
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Un gran paso en la simulacion molecular para el
disefio de nuevos farmacos

Cientificos del Instituto de Investigacion Hospital del
Mar (IMIM) y la Universidad Pompeu Fabra (UPF) han
conseguido reproducir 'y reconstruir un proceso
completo de la unién de una molécula pequefia a su
proteina diana. Este avance permite calcular la afinidad
y el tiempo de unién del farmaco con la proteina y
conocer qué interacciones establece el farmaco para
actuar, permitiendo asi avanzar hacia el disefio méas
seguro y eficiente de nuevos medicamentos.
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El proceso de unién de un medicamento, en general
una molécula pequefia, a su proteina diana es muy
dindmico y depende de interacciones a escala
nanométrica (mil millones de veces méas pequefio que
un metro) y pasa a escalas de tiempo de la orden de nano/micro-segundos (miles de millones de veces
maés rapido que un segundo). La captura de movimientos de moléculas pequefias con una resolucién de
hasta un atomo, estd mas alla de las capacidades técnicas actuales. Sin embargo, mediante técnicas
informaticas, es posible representar las moléculas en su escala atémica y reproducir sus movimientos con
una alta precisién matematica.

La comprension de como se produce la unién de una proteina y una molécula, esta Gltima provocando una
respuesta biolégica al ser reconocida por la primera (ligando), es de vital importancia para el disefio de
nuevos medicamentos. A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningln estudio habia
proporcionado una completa reconstruccién de un proceso de unién protefina-ligando.

"El método proporciona no soélo la afinidad de unién y la cinética de la reaccion, sino también informacion
de la resolucién atémica durante el proceso: sitios de unién, estados de transicién y estados metaestables
son potencialmente Gtiles para ampliar la probabilidad de éxito en el disefio de farmacos. Esta metodologia
es directamente aplicable a otros sistemas moleculares, y por tanto de interés general en la investigacion
biomédica y farmacéutica’, explica Gianni de Fabritiis, coordinador del Laboratorio de Biofisica
Computacional del Programa de Investigacion en Informéatica Biomédica (GRIB) del Instituto de
Investigacién Hospital del Mar (IMIM) y la Universidad Pompeu Fabra (UPF).

Los investigadores trabajan ahora para ampliar la aplicabilidad de esta metodologia y aprovechar mejor las
capacidades de computacion, ya que en los casos en que los ligandos son mas grandes y flexibles y
donde las proteinas presentan los procesos de unién mas compleja, se requiere todavia un mayor
esfuerzo computacional. (Fuente: IMIM)

http://noticiasdelaciencia.com/not/1391/un gran paso en la simulacion molecular ...
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Investigadores esparioles logran avances en el
disefio eficiente de farmacos
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EFE | BARCELONA Investigadores del Instituto de Investigacion del Hospital del Mar y de la Universidad
Pompeu Fabra han logrado reproducir un proceso completo de la unién de un farmaco con la proteina a la que
va dirigida, lo que puede permitir avanzar en un disefio mas seguro y eficiente de nuevos medicamentos.

La investigacion, que ayer publica la revista Proceedings of the National Academy of Sciences (PNAS) se hizo
que realizar con técnicas informaticas ya que experimentalmente no se puede ver, de forma que en la
simulacion del ensayo utilizaron tarjetas gréficas. El coordinador de la investigacion expreso6 su esperanza de
que estos ensayos puedan llevarse lo antes posible a la practica.
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Investigadores espafioles abren una nueva via de disefio de farmacos

10:31h | EuropaPress

Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y
reconstruir el proceso completo de la unién de una molécula pequefia a su proteina diana, lo que abre una nueva via en el disefio de nuevos

farmacos.

[ Sé el primero en comentar esta noticia]
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Investigadores del Instituto de Investigacién Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat
Pompeu Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso
completo de la union de una molécula pequefia a su proteina diana, lo que abre una
nueva via en el disefio de nuevos farmacos.

BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS)

Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de
Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unién de una molécula pequefia
a su proteina diana, lo que abre una nueva via en el disefio de nuevos farmacos.

http://noticias.lainformacion.com/salud/holisticos/investigadores-espanoles-abren-una... 07/06/2011
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Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unién del farmaco con la proteina y conocer qué
interacciones establece el fArmaco para actuar, permitiendo asi avanzar hacia el disefio mas seguro y
eficiente de nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de
movimientos de moléculas pequefias con una resolucién de hasta un atomo, mas alla de las capacidades
técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala atdmica y reproducir sus
movimientos con una alta precision matematica.

La comprensién de cdmo se produce la unién de una proteina y una molécula, esta Ultima provocando una
respuesta biolégica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el disefio de nuevos

medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningun estudio habia proprocionado una reconstruccion
completa del citado proceso.

"El método proporciona no sélo la afinidad de unién y la cinética de la reaccion, sino también informacion de
la resolucién atémica durante el proceso: sitios de union, estados de transicién y estados metaestables", ha
explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del Programa de Investigacion en
Informética Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas moleculares,
y, por tanto, de interés general en la investigacién biomédica y farmacéutica.
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Una simulacion reproduce la union de
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Una simulacién reproduce la uniéon de una molécula pequefia a su

proteina diana

Un grupo del Instituto de Investigacién Hospital del Mar (IMIM) y la

la llave de las ciencias médicas en = Universidad Pompeu Fabra (UPF), de Barcelona, ha conseguido

los préximos cien afos reproducir y reconstruir un proceso completo de la unidn de una
molécula pequefia a su proteina diana. Este avance permite
calcular la afinidad y el tiempo de unién del farmaco con la

herencia genética proteina y conocer qué interacciones establece el farmaco para
actuar, permitiendo asi avanzar hacia el disefio mas seguro y

y enfermedad eficiente de nuevos medicamentos.
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reconstruccion de un proceso de union proteina-ligando. "El método
proporciona no solo la afinidad de union y la cinética de la reaccion,
sino también informacion de la resolucion atémica durante el
proceso: sitios de union, estados de transicion y estados
metaestables son potencialmente Utiles para ampliar la probabilidad
de éxito en el disefo de farmacos. Esta metodologia es directamente
aplicable a otros sistemas moleculares, y por tanto de interés general
en la investigacion biomédica y farmacéutica”, ha explicado Gianni
de Fabritiis, coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional
del Programa delnvestigacion en Informatica Biomédica, en el IMIM y
la UPF.

Los cientificos trabajan ahora para ampliar la aplicacion de esta
metodologia y asi aprovechar mejor las capacidades de la
computacion, ya que en los casos en que los ligandos son mas grandes
y flexibles y donde las proteinas presentan los procesos de union mas
compleja se requiere todavia un mayor esfuerzo computacional.Un
grupo del Instituto de Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la
Universidad Pompeu Fabra (UPF), de Barcelona, ha conseguido
reproducir y reconstruir un proceso completo de la unién de una
molécula pequena a su proteina diana. Este avance permite calcular
la afinidad y el tiempo de union del farmaco con la proteina 'y
conocer qué interacciones establece el farmaco para actuar,
permitiendo asi avanzar hacia el disefo mas seguro y eficiente de
nuevos medicamentos.

El trabajo, que se publica en la version electronica 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 via en el disefio de nuevos medicamentos.

La union de un medicamento, que por lo general suele ser una
molécula pequena, a su proteina diana es un proceso muy dinamico y
depende de interacciones a escala nanométrica y pasa a escalas de
tiempo del orden de nano/microsegundos. Ademas, la captura de los
movimientos de las moléculas pequeias con una resolucion de hasta
un atomo esta mas alla de las capacidades técnicas actuales. Sin
embargo, mediante técnicas informaticas es posible representar las
moléculas en su escala atomica y reproducir sus movimientos con una
alta precision matematica.

La comprension de como se produce la unién de una proteina y una
molécula, esta Ultima provocando una respuesta bioldgica al ser
reconocida por la primera, es de vital importancia para el disefo de
nuevos medicamentos. A pesar del progreso de la técnica, hasta
ahora ningln estudio habia proporcionado una completa
reconstruccion de un proceso de union proteina-ligando. "El método
proporciona no solo la afinidad de unién y la cinética de la reaccién,
sino también informacion de la resolucion atéomica durante el
proceso: sitios de union, estados de transicion y estados
metaestables son potencialmente Utiles para ampliar la probabilidad
de éxito en el disefio de farmacos. Esta metodologia es directamente
aplicable a otros sistemas moleculares, y por tanto de interés general
en la investigacion biomédica y farmacéutica”, ha explicado Gianni
de Fabritiis, coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional
del Programa de Investigacion en Informatica Biomédica, en el IMIM 'y
la UPF.

Los cientificos trabajan ahora para ampliar la aplicacion de esta
metodologia y asi aprovechar mejor las capacidades de la
computacion, ya que en los casos en que los ligandos son mas grandes
y flexibles y donde las proteinas presentan los procesos de union mas
compleja se requiere todavia un mayor esfuerzo computacional.

Una simulacion reproduce la union de una molécula pequena a su
proteina diana - DiarioMedico.com
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Investigadores espainoles abren una nueva via de disefio de farmacos

10:31 (7-06-11) Medio: Europa press Categoria: Salud

BARCELONA, 7 Jun. (EUROPA PRESS) - Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del Mar
(IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso
completo de la unién de una molécula pequefia a su proteina diana, lo que abre una nueva via en el disefio
de nuevos farmacos.
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Investigadores espafioles abren una nueva via de disefio de
farmacos

Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital
del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de
Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el
proceso completo de la unién de una molécula
pequena a su proteina diana, lo que abre una nueva via
en el diseno de nuevos fArmacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de
unién del farmaco con la proteina y conocer qué
interacciones establece el farmaco para actuar,
permitiendo asi avanzar hacia el diseho més seguro y
eficiente de nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que
hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de
movimientos de moléculas pequefias con una
resolucién de hasta un &tomo, mas alla de las capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informaéticas es posible representar las moléculas en su escala atbmica y reproducir sus
movimientos con una alta precisién matematica.

La comprension de como se produce la uniéon de una proteina y una molécula, esta tltima provocando una
respuesta biolégica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el disefio de nuevos
medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningn estudio habia proprocionado una reconstrucciéon
completa del citado proceso.

"El método proporciona no sélo la afinidad de unién y la cinética de la reaccién, sino también informacién de
la resolucion atémica durante el proceso: sitios de unién, estados de transicion y estados metaestables”, ha
explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del Programa de Investigacion en
Informatica Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas moleculares, y,
por tanto, de interés general en la investigacién biomédica y farmacéutica.

1del 08/06/2011 16:57



Fuerteventura Ahora.com - El Digital Majorero

PUBLICIDAD

= v

'—-—-—-‘n

Sorteamos gratis todos los dias

0000002

Page 1 of 2

Anunciate
con
nosotros

5L

J

miércoles, 08 de junio de 2011

| Mundo || Espafia || Canarias || Fuerteventura || Puerto || La Oliva || Péjara || Antigua || Tuineje || Betancuria
Sociedad Cultura Sucesos Deportes Hemeroteca Opinién - Blogs Topsecret: en voz baja
| ULTIMA HORA ‘ 14:42 h. La Consejeria canaria de Sanidad estudia un supuesto caso de E.Coli en una ciudadana alemana | ‘ BUSCAR ‘

Sociedad / 7/06/2011 (09:31 h.)

Investigadores esparioles abren una nueva
via de diseino de farmacos
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BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS)

Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra
de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unién de una
molécula pequefia a su proteina diana, lo que abre una nueva via en el disefio de nuevos farmacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de union del farmaco con la proteina y conocer
qué interacciones establece el farmaco para actuar, permitiendo asi avanzar hacia el disefio mas
seguro y eficiente de nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la
captura de movimientos de moléculas pequefias con una resolucién de hasta un &tomo, mas alla de
las capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala atémica y
reproducir sus movimientos con una alta precision matematica.

La comprension de como se produce la uniéon de una proteina y una molécula, esta Ultima
provocando una respuesta biolégica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el
disefio de nuevos medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningln estudio habia proprocionado una
reconstruccion completa del citado proceso.

"El método proporciona no soélo la afinidad de unién y la cinética de la reaccién, sino también
informacion de la resolucion atomica durante el proceso: sitios de unién, estados de transicion y
estados metaestables”, ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del
Programa de Investigacion en Informética Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas
moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigacion biomédica y farmacéutica.

Envienos su opinién sobre la noticia.
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Investigadores espanoles
abren una nueva via
para el diseno de farmacos

E. P. = Barcelona

Investigadores del Instituto de
Investigacion Hospital del Mar
(IMIM) y la Universitat Pompeu
Fabra de Barcelona han conse-
guido reproducir y reconstruir el
proceso completo de la unién de
una molécula pequena a su pro-
teina diana, lo que abre una nue-
va via en el diseno de nuevos far-
macos.

Este avance permite calcular
la afinidad y el tiempo de unioén
del farmaco con la proteina y co-
nocer qué interacciones estable-
ce para actuar, permitiendo asi
avanzar hacia el diseno mas se-
guro y eficiente de nuevos farma-

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 pequenas con una resolucion
de hasta un atomo, mas alla de las
capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informati-
cas es posible representar las mo-
léculas en su escala atémica y re-
producir sus movimientos con
una alta precision matematica.
La comprension de como se pro-
duce la unién de una proteina y
una molécula, esta tltima provo-
cando una respuesta biologica al
ser reconocida por la primera, es
de vital importancia para el dise-
no de nuevos medicamentos.

HOSPITAL DEL MAR; INSTITUTO MUNICIPAL DE INVESTIGACION MEDICA IMIM
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Investigadores del Instituto de Investigacidn Hospital del Mar
(IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona han
conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de
la unién de una molécula pequefia a su proteina diana, lo
que abre una nueva via en el disefio de nuevos farmacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de
union del farmaco con la proteina y conocer qué
interacciones establece el farmaco para actuar, permitiendo
asi avanzar hacia el disefio mas seguro y eficiente de nuevos
farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta
ahora era invisible, y se basa en la captura de movimientos de moléculas pequefias con una resolucién de
hasta un atomo, mas alla de las capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala atémica y reproducir sus
movimientos con una alta precision matematica.

La comprension de cdmo se produce la unién de una proteina y una molécula, esta ultima provocando una
respuesta bioldgica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el disefio de nuevos
medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningun estudio habia proprocionado una reconstruccion
completa del citado proceso.

"El método proporciona no sélo la afinidad de unidn y la cinética de la reaccion, sino también informacién
de la resolucion atémica durante el proceso: sitios de unidn, estados de transicion y estados metaestables?
ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del Programa de Investigacion en
Informdtica Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas moleculares,
y, por tanto, de interés general en la investigacién biomédica y farmacéutica
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INVESTIGADORES ESPANOLES ABREN UNA NUEVA ViA DE DISENO
DE FARMACOS

BARCELONA, 7 Jun. (EUROPA PRESS) -

Investigadores del Instituto de Investigacién Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat
Pompeu Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo
de la unién de una molécula pequefia a su proteina diana, lo que abre una nueva via en el
disefio de nuevos farmacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unién del farmaco con la
proteina y conocer qué interacciones establece el farmaco para actuar, permitiendo asi
avanzar hacia el disefio mas seguro y eficiente de nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa
en la captura de movimientos de moléculas pequefias con una resolucién de hasta un
atomo, mas alla de las capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala
atdmica y reproducir sus movimientos con una alta precision matematica.

La comprension de como se produce la unién de una proteina y una molécula, esta
ultima provocando una respuesta bioldgica al ser reconocida por la primera, es de vital
importancia para el disefio de nuevos medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ninglin estudio habia proprocionado
una reconstruccion completa del citado proceso.

"El método proporciona no soélo la afinidad de unién y la cinética de la reaccién, sino
también informacion de la resolucion atémica durante el proceso: sitios de union, estados
de transicidon y estados metaestables", ha explicado el coordinador del Laboratorio de
Biofisica Computacional del Programa de Investigacion en Informética Biomédica del IMIM
y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros
sistemas moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigacion biomédica y
farmacéutica.

Publicado por Maria Cristina Cortesi en 09:57 [=]
Etiquetas: noticias sobre medicamentos
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Salud
Del IMIM y la Universitat Pompeu Fabra

Investigadores espafioles abren una nueva via
de disefio de farmacos

Directorio
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» grupo de investigacién

* investigacion biomédica
» Biologia Molecular

Foto: VORTAL
BARCELONA, 7 Jun. (EUROPA PRESS) -

Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu
Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la union de una
molécula pequefia a su proteina diana, lo que abre una nueva via en el disefio de nuevos farmacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de union del farmaco con la proteina y conocer
qué interacciones establece el fArmaco para actuar, permitiendo asi avanzar hacia el disefio mas
seguro y eficiente de nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura
de movimientos de moléculas pequefias con una resolucion de hasta un atomo, mas alla de las
capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala atdmica 'y
reproducir sus movimientos con una alta precisién matematica.

La comprension de como se produce la union de una proteina y una molécula, esta Gltima
provocando una respuesta bioldgica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el
disefio de nuevos medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningun estudio habia proprocionado una
reconstruccion completa del citado proceso.

http://www.europapress.es/noticiaprint.aspx?ch=00074&cod=20110607103128 07/06/2011
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"El método proporciona no sélo la afinidad de union y la cinética de la reaccion, sino también
informacion de la resolucién atomica durante el proceso: sitios de union, estados de transicion y
estados metaestables”, ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del
Programa de Investigacién en Informatica Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas
moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigacion biomédica y farmacéutica.

© 2011 Europa Press. Esta expresamente prohibida la redistribucion y la redifusion de todo o parte
de los servicios de Europa Press sin su previo y expreso consentimiento.
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Del IMIM y la Universitat Pompeu Fabra

Investigadores espaioles abren una nueva via
de disefio de farmacos

El Semanal Digital

Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona
han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unidén de una molécula pequefia a su proteina
diana, lo que abre una nueva via en el disefio de nuevos farmacos.

7 de junio de 2011 Compartir: \‘:Jl] f‘zy;é‘fgjﬂ
Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del
Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona han
conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de
la unién de una molécula pequefia a su proteina diana, lo
que abre una nueva via en el disefio de nuevos farmacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de
union del farmaco con la proteina y conocer qué
interacciones establece el farmaco para actuar, permitiendo
asi avanzar hacia el disefio mas seguro y eficiente de
nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta
ahora era invisible, y se basa en la captura de movimientos
de moléculas pequefias con una resolucién de hasta un
atomo, mas alla de las capacidades técnicas actuales.

Pastillas, pildoras, farmacos

Mediante técnicas informaticas es posible representar las
moléculas en su escala atémica y reproducir sus
movimientos con una alta precision matematica.
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A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningln Castilla La Mancha
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estudio habia proprocionado una reconstruccién completa
del citado proceso.

"El método proporciona no sdlo la afinidad de unién y la cinética de la reaccién, sino
también informacién de la resolucién atémica durante el proceso: sitios de unién, estados de
transicion y estados metaestables", ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica
Computacional del Programa de Investigacion en Informatica Biomédica del IMIM y la UPF,
Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros
sistemas moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigacion biomédica y
farmacéutica.
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Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu
Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la union de
una molécula pequefia a su proteina diana, lo que abre una nueva via en el disefio de nuevos
farmacos.

BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS)

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de union del farmaco con la proteina y
conocer qué interacciones establece el farmaco para actuar, permitiendo asi avanzar hacia el
disefio mas seguro y eficiente de nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la
captura de movimientos de moléculas pequefias con una resolucion de hasta un atomo, mas alla
de las capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala atémica y
reproducir sus movimientos con una alta precision matematica.

La comprension de como se produce la union de una proteina y una molécula, esta ultima
provocando una respuesta biologica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para
el disefio de nuevos medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningun estudio habia proprocionado una
reconstruccion completa del citado proceso.

"El método proporciona no solo la afinidad de union y la cinética de la reaccion, sino también
informacion de la resolucion atémica durante el proceso: sitios de unién, estados de transicion y
estados metaestables", ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional
del Programa de Investigacion en Informatica Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas
moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigacion biomédica y farmacéutica.
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A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ninglin estudio habia proprocionado una reconstruccién
completa del citado proceso.

“El método proporciona no sélo la afinidad de unién y la cinética de la reaccion, sino también informacion de la
resolucién atémica durante el proceso: sitios de unién, estados de transicion y estados metaestables”, ha
explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del Programa de Investigacion en
Informética Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.
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Investigadores espafoles abren una nueva via
de diseno de farmacos

Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del
Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona
han conseguido reproducir y el proceso
completo de la union de una molécula pequena a su
proteina diana, lo que abre una nueva via en el diseio de
nuevos farmacos.

reconstruir

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unién del
farmaco con la proteina y conocer qué interacciones establece el
farmaco para actuar, permitiendo asi avanzar hacia el diseno mas
seguro y eficiente de nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era
invisible, y se basa en la captura de movimientos de moléculas
pequenas con una resolucion de hasta un atomo, mas alla de las
capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas
en su escala atémica y reproducir sus movimientos con una alta
precision matematica.

La comprension de como se produce la union de una proteina y una
molécula, esta Glima provocando una respuesta bioldgica al ser
reconocida por la primera, es de vital importancia para el diseno de
nuevos medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningin estudio habia
proprocionado una reconstruccion completa del citado proceso.

"El método proporciona no solo la afinidad de union y la cinética de
la reaccién, sino también informaciéon de la resolucién atémica
durante el proceso: sitios de unién, estados de transicion y estados
metaestables”, ha explicado el coordinador del Laboratorio de
Biofisica Computacional del Programa de Investigacion en
Informatica Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente
aplicable a otros sistemas moleculares, y, por tanto, de interés general
en la investigacion biomédica y farmacéutica.
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Investigadores espafioles abren una nueva via de
disefio de farmacos
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BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS)

Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del
Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona
han conseguido reproducir y reconstruir el proceso
completo de la uniéon de una molécula pequefia a su
proteina diana, lo que abre una nueva via en el disefio de
nuevos farmacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de
union del farmaco con la proteina y conocer qué
interacciones establece el farmaco para actuar,
permitiendo asi avanzar hacia el disefio mas seguro y
eficiente de nuevos farmacos.

» Ampliar la imagen

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de
movimientos de moléculas pequefias con una resolucion de hasta un atomo, mas alld de las
capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala atémica y reproducir
sus movimientos con una alta precisién matematica.

La comprension de como se produce la unién de una proteina y una molécula, esta ultima provocando
una respuesta bioldgica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el disefio de
nuevos medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningin estudio habia proprocionado una
reconstruccion completa del citado proceso.

"El método proporciona no sélo la afinidad de union y la cinética de la reaccién, sino también
informacion de la resolucién atémica durante el proceso: sitios de unién, estados de transicion y
estados metaestables”, ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del
Programa de Investigacion en Informatica Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Faburitiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas
moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigacion biomédica y farmacéutica.
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Investigadores
definen una
nueva via para
el disefio de
farmacos

Cientificos reproducen el
proceso de unidn entre una
moléculay su proteina diana

Europa Press

Investigadores del Instituto de
Investigacién Hospital del Mar
(IMIM) yla Universitat Pompeu
Fabra de Barcelona han conse-
guido reproducir y reconstruir
el proceso completo de la unién
de una molécula pequena a su
proteina diana, lo que abre una
nueva via en el disefio de nue-
vos farmacos. Este avance per-
mite calcular la afinidad y el
tiempo de unién del farmaco
conlaproteinay conocer quéin-
teracciones establece el farma-
co para actuar, permitiendo asi
avanzar hacia el disefio mds se-
guro y eficiente de nuevos far-
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 pequefias con una
resolucién de hasta un atomo,
mas alld de las capacidades téc-
nicasactuales.

Mediante técnicas informati-
cas es posible representar las
moléculas en su escala atdmica
y reproducir sus movimientos.
La comprensién de como se
produce la unién de una protei-
nay una molécula, esta dltima
provocando una respuesta bio-
légica al ser reconocida por la
primera, es de vital importancia
para el disefio de nuevos medi-
camentos. A pesar del progreso
de la técnica, hasta ahora, nin-
gun estudio habia proprociona-
do una reconstruccién comple-
ta del citado proceso. “El méto-
do proporciona informacion de
la resolucién atémica durante
el proceso: sitios de union, esta-
dos de transicion y estados me-
taestables”, afirma el coordina-
dor del Laboratorio de Biofisica
Computacional del Programa
de Investigacién en Informatica
Biomédica del IMIM y la UPF,
Gianni de Fabritiis.

HOSPITAL DEL MAR; INSTITUTO MUNICIPAL DE INVESTIGACION MEDICA IMIM
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Cientificos espanoles abren una nueva
via para el disefio de farmacos

Han podido reconstruir el proceso completo de la unién de
una molécula pequena a su proteina diana

Me gusta Sé el primero de tus amigos a quien le gusta esto.

7 de junio de 2011

Un equipo de investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la Universidad
Pompeu Fabra (UPF) de Barcelona ha conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de
la union de una molécula pequena a su proteina diana, lo que abre una nueva via en el disefio de
nuevos farmacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unidn del farmaco con la proteina y
conocer qué interacciones establece el farmaco para actuar, lo que permite avanzar hacia el
diseio mas seguro y eficiente de nuevos farmacos. Este innovador trabajo ayuda a ver un
proceso que hasta ahora era invisible. Se basa en la captura de movimientos de moléculas
pequenas con una resolucion de hasta un atomo, mas alla de las capacidades técnicas actuales.

A través de técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala atémica y
reproducir sus movimientos con una alta precision matematica. La comprension de como se
produce la union de una proteina y una molécula, que provoca una respuesta bioldgica al ser
reconocida por la primera, es de vital importancia para el disefio de nuevos medicamentos. A
pesar del progreso de la técnica, hasta ahora ningun estudio habia proporcionado una
reconstruccion completa del citado proceso.

"El método proporciona no solo la afinidad de union y la cinética de la reaccion, sino también
informacion de la resolucion atomica durante el proceso: sitios de union, estados de transicion y
estados metaestables”, explica el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del
Programa de Investigacion en Informatica Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis. El
coordinador destaca que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas
moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigacion biomédica y farmacéutica.
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Investigadores espafioles abren una nueva via de disefio de farmacos
Salud - 07-06-2011 10:30:00

- Investigadores del Instituto de Investigacién Hospital del
Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de Barcelona han
conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de
la unién de una molécula pequefia a su proteina diana, lo
que abre una nueva via en el disefio de nuevos farmacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de
unién del farmaco con la proteina y conocer qué
interacciones establece el farmaco para actuar, permitiendo
asi avanzar hacia el disefio mas seguro y eficiente de
nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de
movimientos de moléculas pequefias con una resolucion de hasta un atomo, mas alla de las capacidades
técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala atémica y reproducir sus
movimientos con una alta precision matematica.

La comprension de como se produce la union de una proteina y una molécula, esta ultima provocando una
respuesta bioldgica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el disefio de nuevos
medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningun estudio habia proprocionado una reconstruccion
completa del citado proceso.

"El método proporciona no solo la afinidad de unién y la cinética de la reaccién, sino también informacion
de la resolucién atémica durante el proceso: sitios de union, estados de transicion y estados metaestables”,
ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del Programa de Investigacion en
Informatica Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas
moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigacion biomédica y farmacéutica.
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Un afio de internamiento para un menor
por agresion sexual a dos chicas

Detenida una pareja por apropiarse de
més de 21.000 euros de una anciana
ingresada en un geriatrico

EIl Gobierno pone a microbiélogos "en
alerta" para estudiar la nueva bacteria
'E.coli' detectada en Alemania

Piden tres afios de prisién por vender
cocaina oculta en los agarraderos del
techo de su coche

Herida una mujer al ser atropellada por
un turismo en un paso de peatones en
Santander

El laboratorio de referencia espafriol
ratifica que los pepinos no causaron el
brote de 'E.coli' en Alemania

Las CC.AA. "saludan"y dan su visto
bueno al anteproyecto de ley de Muerte
Digna

Dos militares de EEUU destinados en
Alemania podrian estar infectados por
‘E.coli’

Detenido por robar en una guarderia en
la que hizo una reforma y no devolvié las
llaves

La OMS dice que la cepa de 'e.coli'
encontrada en los pacientes alemanes es
desconocida hasta ahora
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Carlos Magdalena Menchaca .-

Islandia juzga a su ex primer ministro
¢Se juzgara a Zapatero por
"presuntamente” mentir y arruinar
Espana?

No puede pasar desapercibidos el hecho de
que los islandeses, europeos y demdcratas,
con gran criterio han decidido sentar en el
banquillo a su ex presidente por haber llevado
a la quiebra a Islandia. El sefior Zapatero y
su ministro de confianza el sefior Blanco se
jactaban, se reian publicamente cuando eran
preguntados por la crisis hace cuatro afios y
contestaban entre grandes risotadas con la
famosa frase de, jqué crisis;....

Leer opinién
Comentarios(3)
Alfonso Campuzano .-
Prevencion de la osteoporosis
El facultativo médico especialista, alla por los
afios sesenta del siglo pasado, sélo disponia

de calcitonina, administrada via inyectable,
una hormona secretada por la glandula
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DEL IMIM Y LA UNIVERSITAT POMPEU FABRA
Investigadores espanoles abren una nueva via de
diseno de farmacos

Europa Press

BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS)

Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu
Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la unién de
una molécula pequefia a su proteina diana, lo que abre una nueva via en el disefio de nuevos
farmacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unién del farmaco con la proteina y
conocer qué interacciones establece el farmaco para actuar, permitiendo asi avanzar hacia el
disefio mas seguro y eficiente de nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la
captura de movimientos de moléculas pequefias con una resolucién de hasta un dtomo, mas alla
de las capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala atémica y
reproducir sus movimientos con una alta precision matematica.

La comprension de cémo se produce la unién de una proteina y una molécula, esta ultima
provocando una respuesta bioldgica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para
el disefio de nuevos medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ninglin estudio habia proprocionado una
reconstruccién completa del citado proceso.

"El método proporciona no soélo la afinidad de unién y la cinética de la reaccién, sino también
informacion de la resoluciéon atémica durante el proceso: sitios de unién, estados de transicion y
estados metaestables", ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del
Programa de Investigaciéon en Informatica Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas
moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigacion biomédica y farmacéutica.

© Canarias al Dia, 2008
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Investigadores esparioles abren una nueva via de
disefio de farmacos

Investigadores del Instituto de Investigacion Hospi tal del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu
Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reco nstruir el proceso completo de la unién

de una molécula pequefia a su proteina diana, lo que  abre una nueva via en el disefio de nuevos
farmacos.

BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS)

Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat Pompeu Fabra de
Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso completo de la uniéon de una molécula
pequefia a su proteina diana, lo que abre una nueva via en el disefio de nuevos farmacos.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unién del farmaco con la proteina y conocer
qué interacciones establece el farmaco para actuar, permitiendo asi avanzar hacia el disefio mas
seguro y eficiente de nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura
de movimientos de moléculas pequefias con una resolucién de hasta un atomo, mas allad de las
capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala atémica y reproducir
sus movimientos con una alta precision matematica.

La comprensién de como se produce la union de una proteina y una molécula, esta Ultima provocando
una respuesta biologica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el disefio de
nuevos medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningln estudio habia proprocionado una
reconstruccion completa del citado proceso.

"El método proporciona no soélo la afinidad de unién y la cinética de la reaccion, sino también
informacion de la resolucion atémica durante el proceso: sitios de unién, estados de transicién y
estados metaestables”, ha explicado el coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del
Programa de Investigacion en Informatica Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabiritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas
moleculares, y, por tanto, de interés general en la investigacion biomédica y farmacéutica.

http://www.canariasahora.com/imprimir/noticia/185351/ 07/06/2011
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Investigadores espanoles abren una
nueva via de diseno de farmacos

M'agrada Sigues el primer dels teus
amics a qui li agrada.

Investigadores del Instituto de
Investigacion Hospital del Mar
(IMIM) y la Universitat Pompeu
Fabra de Barcelona han conseguido
reproducir y reconstruir el proceso
completo de la unién de una molécula
pequetia a su proteina diana, lo que
abre una nueva via en el disefio de
nuevos farmacos.

Este avance permite calcular la
afinidad y el tiempo de union del
farmaco con la proteina y conocer qué
interacciones establece el fArmaco para actuar, permitiendo asi avanzar hacia el disefo
mas seguro y eficiente de nuevos farmacos.

Este innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en
la captura de movimientos de moléculas pequefias con una resolucion de hasta un atomo,
mas alla de las capacidades técnicas actuales.

Mediante técnicas informaticas es posible representar las moléculas en su escala atomica
y reproducir sus movimientos con una alta precision matematica.

La comprension de como se produce la unioén de una proteina y una molécula, esta
ultima provocando una respuesta biologica al ser reconocida por la primera, es de vital
importancia para el disefio de nuevos medicamentos.

A pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningun estudio habia proprocionado una
reconstruccion completa del citado proceso.

“El método proporciona no sélo la afinidad de unién y la cinética de la reaccion, sino
también informacién de la resolucion atdmica durante el proceso: sitios de union,
estados de transicion y estados metaestables”, ha explicado el coordinador del
Laboratorio de Biofisica Computacional del Programa de Investigacion en Informatica
Biomédica del IMIM y la UPF, Gianni de Fabritiis.

El coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros

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

http://www.canariasactual.com/2011/06/07/investigadores-espanoles-abren-una-nueva... 07/06/2011
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INVESTIGADORES LOGRAN AVANCES EN EL DISENO MAS 7 deJunio de 2011

EFICIENTE DE LOS FARMACOS

El coordinador de la investigacion ha expresado su esperanza de que estos ensayos puedan llevarse lo antes
posible a la préactica: "Esperamos colaborar con empresas farmacéuticas para que el disefio de farmacos se
pueda optimizar mas facilmente".

www.efe.com

Investigadores del Instituto de Investigacion del Hospital del Mar y de la Universidad Pompeu Fabra han logrado reproducir
un proceso completo de la unién de un farmaco con la proteina a la que va dirigida, lo que puede permitir avanzar en un
disefio mas seguro y eficiente de nuevos medicamentos.

La investigacion, que publica la revista Proceedings of the National Academy of Sciences (PNAS), ha sido coordinada por el
cientifico Gianni de Fabritiis, coordinador del Laboratorio de Biofisica Computacional del Programa de Investigacion e
Informatica del Instituto de Investigacién 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 informéticas ya que experimentalmente
no se pude ver, de forma que en la simulacién del ensayo se han utilizado tarjetas gréaficas.

El coordinador de la investigacion ha expresado su esperanza de que estos ensayos puedan llevarse lo antes posible a la
préactica: "Esperamos colaborar con empresas farmacéuticas para que el disefio de farmacos se pueda optimizar mas
facilmente™.

Gianni de Fabrittis cree que los resultados de la investigacion suponen una herramienta novedosa en la fase de desarrollo del
farmaco, porque hasta ahora en el proceso de disefio de un farmaco 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
farmaco, puede acortar el tiempo de investigacion y hacerlo mas econémico”.

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unién del farmaco con la proteina y conocer qué interacciones
establece el farmaco para actuar, permitiendo avanzar hacia el disefio mas 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 via en el
disefio de nuevos medicamentos.

El proceso de unién de un medicamento, en general una molécula pequefa, a su proteina diana es muy dinamico y depende
de interacciones a escala nanométrica (mil millones de veces méas pequefio que un metro) y pasa a escalas de tiempo del
orden de nano/micros-segundos (miles de millones de veces mas rapido que un segundo).

La captura de movimientos de moléculas pequefias con una resolucién de hasta un atomo esta mas alla de las capacidades
técnicas actuales. No obstante, mediante técnicas informéaticas, es posible representar las moléculas en su escala atémica y
reproducir sus movimientos con una alta precision matematica.

La comprension de como se produce la uniéon de una proteina y una molécula, esta ultima provocando una respuesta

biolégica al ser reconocida por la primera (ligando), es de vital importancia para el disefio de nuevos medicamentos.
[IMPRIMIR] [CERRAR VENTANA]

http://www.andaluciainvestiga.com/espanol/noticias/versionlmprimir.asp?idN=10928  07/06/2011
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Investigadores del Instituto de Investigacion Hospital del Mar (IMIM) y la Universitat
Pompeu Fabra de Barcelona han conseguido reproducir y reconstruir el proceso
completo de la unién de una molécula pequefia a su proteina diana, lo que abre una
nueva via en el disefio de nuevos farmacos. BARCELONA, 7 (EUROPA PRESS)

Este avance permite calcular la afinidad y el tiempo de unién del farmaco con la
proteina y conocer qué interacciones establece el farmaco para actuar, permitiendo
\si avanzar hacia el disefio mas seguro y eficiente de nuevos farmacos.

Pastillas, pildoras, farmacos

Zste innovador trabajo ayuda a ver un proceso que hasta ahora era invisible, y se basa en la captura de movimientos de
noléculas pequefias con una resolucién de hasta un atomo, méas alla de las capacidades técnicas actuales.

Aediante técnicas informéticas es posible representar las moléculas en su escala atémica y reproducir sus movimientos
:0n una alta precision matematica.

.a comprensién de coémo se produce la unién de una proteina y una molécula, esta Gltima provocando una respuesta
ioldgica al ser reconocida por la primera, es de vital importancia para el disefio de nuevos medicamentos.

\ pesar del progreso de la técnica, hasta ahora, ningln estudio habia proprocionado una reconstruccién completa del
sitado proceso.

El método proporciona no sélo la afinidad de unién y la cinética de la reaccion, sino también informacién de la resolucion
témica durante el proceso: sitios de unién, estados de transicién y estados metaestables”, ha explicado el coordinador
lel Laboratorio de Biofisica Computacional del Programa de Investigacion en Informética Biomédica del IMIM y la UPF,
sianni de Fabritiis.

:l coordinador ha destacado que esta metodologia es directamente aplicable a otros sistemas moleculares, y, por tanto,
le interés general en la investigacion biomédica y farmacéutica.

http://agendapolitica.es/nacional/investigad-espanole-abrer-une-nuevevia-de-di...
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DESTACADOS

De generales y candidatos

¢ Es Rubalcaba la mejor opcién para el PSOE?
Veamos. Se trata de un politico experimentado, con
una gran preparacién académica, notable dialéctica y
buen manejo de los medios. Y sin...

MAS LEIDAS

Sanidad quiere que las cajetillas de tabaco cuesten el
doble para equiparar a Espafia al resto de paises de
su entorno

PNV traslada a Bildu que no se sumara "al bloque"
contra la coalicion

Barreda no acompafa a Chacon en el mitin central del
PSOE

Lorca sufre mas de una veintena de réplicas

Bildu se marca como objetivo gobernar en Guiptizcoa
y San Sebastian

Lépez dice que el PNV incurrird en una
“irresponsabilidad” si permite los gobiernos de Bildu
Zapatero acusa de mentir a quienes hablan de
recortes sociales

Pons vincula a parte de 'Democracia real' con la
"extrema izquierda del PSOE"

Patxi L6pez mantiene ante Zapatero que hay que
celebrar un Congreso

PNV reitera que presentara a sus propios candidatos
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Farmacos

mas eficientes
Investigadores del Hos-
pital del Mar y la UPF
hanlogrado reproducir
un proceso completo
delaunion de un far-
maco con la proteina
ala que vadirigida, lo
que puede permitir
un diseflo més seguro
y eficiente de nuevos
medicamentos.
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VPH NoE Exemplar Projects and the VPH
ToolKit

1. A multi-organ Core Model of arterial pressure
and body fluids homeostasis

2. Integrated multi-level modelling of the
musculoskeletal system

An important field of application of the VPH concept is the drug development process 3. The Vertical and Horizontal Atherome (WHAM)
since multi-scale simulations can be extremely useful for the understanding of the , i-scale simulation and prediction of the
physiological mechanisms related with the therapeutic efficacy of the drugs, as well as drug safety problems related with hERG

Project with their adverse events (drug safety problems). In order to get useful in-silico 5. Digital Patient Working Groun: Modelling and
predictions of the efficacy and safety of drugs, we require computational models that have vi‘sujising brain functiongand p’a)ihophysio%gy
Home to be sensitive to the differential molecular characteristics of the drugs, which, on the o
News other hand, have to be coupled with models simulating the biological system or organ in 6. Establishing ontology-based methods for the
o which the therapeutic effectiveness or adverse events are observed. The hERG-related V7 To0IKit o improve inieroperability between
Objectives " N N N data and models: the Guyton case study
cardiac adverse effects of drugs are a paradigmatic example of this approach. Although ) ‘
VPH 2010 other potential targets for cardiac adverse effects exist, the vast majority of drugs 7- CIGENE: Integrating genetic theory and
Overview associated with pathological prolongations of the QT segment of the electrocardiogram gg;ﬁgfogac‘:n"lveﬂ multiscale models in a
) are known to interact with the hERG potassium channel. The differential interaction of
AOUE LS series of drugs under development with the hERG potassium channel can be simulated at 8. USFD: The NoE, Infrastructure and the
Contact Us the molecular scale by means of atomistic simulations coupled to drug discovery tools Challenge of Calls
Archives based on quantitative structure activity relationships. In this way one will be able to obtain 9. VIP for VPH : Execution of medical image
quantitative predictions of electrophysiological parameters of each drug that could be simulation workflows on DEISA through workflow
used in both mesoscopic simulations dealing with macromolecular behaviour of the g‘l‘:t;g?;r:g'['i'%ge\t/‘gie{‘og?;‘v'”“a"mag'”g
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 EP Proposals
Activities study. All Pages

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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