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2 eiHEE Los calculos se llevaron a cabo gracias al supercomputador MareNostrum
publicasiones Programas computacionales para predecir la composicion de complejos
Reportajes macromoleculares

Fntrevistas La prestigiosa revista Molecular Systems Biology ha publicado el primer estudio que demuestra la capacidad de los

Actividades programas computacionales cominmente utilizados para estudiar el acoplamiento entre proteinas para predecir la
Videos estructura de complejos macromoleculares.Los resultados abren nuevas posibilidades para el modelado de los
Imégenes complejos de proteinas como pasos previos para la interpretacion de las mutaciones relacionadas con el cancer.
Tribuna SINC| Catalufia| 24.02.2011 13:34 | -. & = =
Alertas de . . ” . . .
publicaciones Esta investigacion ha sido llevada a cabo por Mark Wass y Gloria Fuentes, del Centro Nacional de

Investigaciones Oncolégicas (CNIO), Carles Pons, del Barcelona Supercomputing Center-Centro
Embargos Nacional de Supercomputacion (BSC-CNS) y Florencio Pazos, del Centro Nacional de Biotecnologia

(CNB-CSIC), bajo la direccion del Prof. Alfonso Valencia, director del Programa de Biologia Estructural
y Biocomputacién del CNIO.
Directorio “En este estudio hemos demostrado por primera vez que los métodos de prediccion del acoplamiento
(docking) de proteinas pueden ser usados para diferenciar entre las proteinas que interaccionan y las
que no. Hemos observado que la distribucion de valores obtenidos mediante estos métodos es
diferente en pares de proteinas que interaccionan con respecto a los obtenidos mediante un conjunto
de pares no interactivos. Este hallazgo ha sido posible después de ejecutar mas de 100,000
ﬁ Mi Perfil simulaciones en el supercomputador MareNostrum”, ha destacado Carles Pons del BSC.
Este tipo de calculos son extremadamente complejos y se pudieron llevar a cabo gracias a las

Investigadores

Iméagenes
embargadas

= Preferencias instalaciones del Barcelona Supercomputing Center. Los complejos de proteinas son esenciales para

= Desconectarse todos los procesos que tienen lugar en nuestras células, pero hasta la fecha sélo se ha podido determinar la composicion y los detalles de
(esta como su arquitectura molecular para una pequefia fraccion de ellos. Este conocimiento es esencial para la comprensién de las consecuencias de
renatagimenez) las mutaciones y para el desarrollo de potenciales inhibidores. Los resultados presentados en esta publicacién abren nuevas posibilidades

para el modelado de los complejos de proteinas como pasos previos para la interpretacion de las mutaciones relacionadas con el cancer.
Articulo de referencia:

Towards the prediction of protein interaction partners using physical docking

Mark N Wass, Gloria Fuentes, Carles Pons, Florencio Pazos and Alfonso Valencia. Mol Syst Biol 7:469, doi:10.1038/msb.2011.3 disponible
para su descarga en http://www.nature.com/doifinder/10.1038/ms

Fuente: SINC
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