A

Biologia Computacional i Disseny de Farmacs

IP F. Javier Luque Garriga
Altres professors Ramén Pouplana Solé
Xavier Barril Alonso
Josep Maria Campanera Alsina
Axel Bidon-Chanal Badia
Patricio Flores

Haydee Valdés

Sadiel Ortega

Flavio Forti

Ana Novo Oliveira

Jordi Juarez

Carles Galdeano

Jordi Juarez

Peter Schmidtke
Mousumi Bachtarayya
Daniel Alvarez

Jesus Seco

Montserrat Pujadas

Postdocs

Doctorands

Resum

La recerca del grup s’inscriu dins les arees de biologia
computacional, simulacié biomolecular i disseny de farmacs
basat en estructura. Els interessos cientifics de I'equip estan
orientats cap al desenvolupament de noves metodologies
computacionals, aixi com I’aplicacié de técniques de simulacié
i modelitzacié molecular a I'estudi de sistemas de rellevancia
biologica i farmacologica.

El treball de recerca ha perseguit el desenvolupament d’eines
computacionals per a I'estudi teodric de sistemes biomoleculars
en solucié, I'analisi de les interacciones que modulen el
reconeixement molecular, i técniques orientades a disseny de
farmacs, com nous descriptors farmacoforics o eines de
docking. A més d’aquesta tasca metodologica, la nostra
recerca ha estat orientada cap a la comprensié de les bases
moleculars del reconeixement entre biomolécules i
I'establiment de relacions estructura-funcié en diversos
sistemes, que inclouen enzims (acetilcolinesterasa, glicogen
sintasa kinasa 3, fosfodiesterasa 7), hemoproteines
(hemoglobina truncada N, neuroglobina, hemoglobina no
simbiotica AHb1, nitroforina), i acids nucleics (formes no
canoniques de DNA).

'hemoglobina truncada
Tuberculosis i dels canals de migracid de lligands.
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