
Modesto Orozco, presidente de Nostrum BioDiscovery y Victor Guallar, asesor cientifico de la biotecnol6qica.

>BIOTECNOLO6iA

Supercomputaci6n para una
nueva generaciSn de f acos
Nace Nostrum Biodiscovery, una ’spin-off’ basada en tecnolosia ’in-house’ de
supercomputaci6n para facilitar el lanzamiento de nuevos medicamentos. Por Paula £1emenle

y~
existen formas de modelar
etonaciones nucleares sin
net que hacer pruebas
ales, simular explosiones

de supernovas en el espacio o saber
de qu6 manera un tsunami podria
afectar a una ciudad. Y, en el mundo
de la salud, ya es posible perfeccio-
nar el disefio racional de ffirmacos,
algo que evita el m6todo tradicional
de pmeba-error y lo sustituye por el
conocimiento de lo que hargt una

sustancia especifica en el cuerpo de
recepci6n. Y todo lo consigue -o
ayuda a conseguirlo- la supercom-
putaci6n. De hecho, ha sido la clave
en Nostrum Biodiscovery, una spin-
off nacida hace bien poco en Barce-
lona centrada en acelerar el desarro-
llo de ffirmacos mediante nuevas ge-
neraciones de superordenadores.

A grandes rasgos, el Instituto de
InvestigaciSn Biom~dica-IRB Bar-
celona- y el Barcelona Supercom-

puting Center-Centro Nacional de
Supercomputaci6n -BSC-CNS-
han unido necesidad y conocimien-
to --con el apoyo y ayuda econ6mi-
ca de la Fundaci6n Botin- para
crear una serie de herramientas
tecnolSgicas dirigidas a la simula-
ciSn computacional para facilitar el
lanzamiento al mercado de nuevos
ffirmacos y mol6culas biotecnol6gi-
cas. Llevado a la prgtctica, tal como
explican dos embajadores de los

principales entes involucrados, Mo-
desto Orozco del IRB y Victor Gua-
llar del BSC-CNS, se traduce en la
licencia de varias tecnologias ((que
actflan sobre distintas etapas del
proceso de disefio de f~irmacos>>.

Por ejemplo, podrian incidir en el
disefio racional de los mismos. Con
esta t6cnica, ~(el nfimero de mol6cu-
las que se tienen que diseflar para
encontrar un fftrmaco activo se re-
duce por dos y tres 6rdenes de

magnitud>~, explica Modesto Oroz-
co, ~das mol6culas que vas a sinteti-
zar las racionaliza un ordenador~.
No es algo nuevo en la industria far-
mac6utica. Lo que es nuevo es ex-
plotar al mLximo la supercomputa-
ci6n para afinar los resultados. En
el desarrollo de un fg~rmaco ~se tie-
ne una fase inicial en la que se iden-
tifica una diana que se quiere tra-
tar~>, especifica Victor Guallar, ~da
diana es b~sicamente una proteina,
una enzima que quieres que funcio-
ne m/~s o menos -normalmente
inhibirla- para cambiar el metabo-
lismo de algunas c61ulas~. Para ello,
prosigue, se busca una mol6cula o
una biomol6cula, que interactuar/~
con el centro activo de alguna pieza
de la diana para que 6sta no funcio-
ne m~is. Y para conseguirlo se nece-
sitan muchas pruebas y librerias de
centenares de miles de mol6culas.
Esto se puede hacer de una forma
experimental-experimentos caros,
dificiles y costosos- o de forma com-
putacional, de manera que el ordena-
dot lo haga todo. ((Permite, por ejem-
plo, reducir el nfirnero de pruebas ex-
pefimentales a 500 mol6culas que el
ordenador ha identificado que com-
patibilizan bien con la diana)), con-
cluye Guallar.

Todo se debe a que desde el pro-
grama conjunto de invesfigaci6n que
difigia el doctor Modesto Orozco en
el IRB se dieron cuenta de que no so-
lo eran capaces de generar conoci-
miento, sino que posiblemente eran
capaces de transferirlo. (d~los pareci6
una buena manem de vehiculizar esa
transferenciw), explica, ((adem/ts, 
niamos un empuje por parte de los
inversores)).

A modo de conclusiSn, por su
lado, el investigador del BSC-CNS
explica que los m6todos tradicio-
nales siguen el enfoque del tipico
juego para nifios pequefios que se
basa en encajar piezas cuadradas
en huecos cuadrados y redondas,
en redondos. ((Lo que nosotros
queremos y lo que nuestra tecno-
logia puede aportar)), acaba Victor
Guallar, ((es hacer que las dos par-
tes se vayan moviendo y ver cSmo
la pieza cuadrada podria adaptar-
sea un hueco redondo y, la redon-
da, a un cuadrado)).
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