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Resum 
 

La  recerca  del  grup  s’inscriu  dins  les  àrees  de  biologia 
computacional,  simulació  biomolecular  i  disseny  de  fàrmacs 
basat  en  estructura.  Els  interessos  científics  de  l’equip  estan 
orientats  cap  al  desenvolupament  de  noves  metodologies 
computacionals, així com l’aplicació de tècniques de simulació 
i modelització molecular a  l’estudi de  sistemas de  rellevància 
biològica i farmacològica. 
El treball de recerca ha perseguit el desenvolupament d’eïnes 
computacionals per a l’estudi teòric de sistemes biomoleculars 
en  solució,  l’anàlisi  de  les  interacciones  que  modulen  el 
reconeixement molecular,  i tècniques orientades a disseny de 
fàrmacs,  com  nous  descriptors  farmacofòrics  o  eïnes  de 
docking.  A  més  d’aquesta  tasca  metodològica,  la  nostra 
recerca ha  estat orientada  cap  a  la  comprensió de  les bases 
moleculars  del  reconeixement  entre  biomolècules  i 
l’establiment  de  relacions  estructura‐funció  en  diversos 
sistemes,  que  inclouen  enzims  (acetilcolinesterasa,  glicogen 
sintasa  kinasa  3,  fosfodiesterasa  7),  hemoproteïnes 
(hemoglobina  truncada  N,  neuroglobina,  hemoglobina  no 
simbiòtica  AHb1,  nitroforina),  i  àcids  nucleics  (formes  no 
canòniques de DNA). 

 

 
 

 
 

 
 
 
 
 

 

Representació  de  l’hemoglobina  truncada  N  de  M. 
Tuberculosis i dels canals de migració de lligands. 
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