Vista de «Marenostrumy, ef ardenador mas potente de Europa

«Marenostrumy
muestra el primer
mapa dinamico de
las proteinas

El superordenador ofrece una informacion
vital para el disefto de nuevos farmacos

ABC
MADRID. Cientificos del Insti-
tuto de Investigacion Biomédi
ca (IRB) v del Programa de
Cienciasdela Vida de Barcelo-
nahanpublicadoel prinerma-
pa dindmico las proteinas. Las
proteinas dirigen casi todos
los procesos vitales, Realizan
su funciém uniéndose a otras
moléculas, por eso es tan im-
portante conocer sus posibili-
dades de movimisnto v de en-
granaje con oiras moléculas.
Este trabajo permitird conocer
qué ocurre caando 1a proteina
no cumple correctamenta su
funcion v abre grandes posibili-
dadesparael desarrollode nue-
vos medicamentos. Las claves
de este nuevo atlas se publica-
ron ayer en la edicion electroni-
ca delarevista «Proceedingss.
En el disefio de este mapa
provisional ha trabajado un
equipo multidisciplinar de 15
cientificos que han empleado
de maneraexhaustiva la poten
cia de calculo del superordena-
dor «Marenostrumy, el compu-
tador méas potente de Buropa y
quinto del mundo. Durante un
afie se han empleado medio mi-
116m de horas de calculo ¥ 200
procesadores en paralelo, lo
que equivaldria a unos 57 afios
en un ordenador personal.

Esteprimerestudio, realiza-
do conun conjunto muy repre-
sentativode proteinas, se englo
badentrode otroprovesto cien
tifico de mayor magnitud, de-
nominade Mabel (Molecular
Dynamics Extended Library),
conunobjetivo nméas ambicioso.
Molel aspira & proporcionar
la «cuartadimensionr dela es-
tructura de proteinas, a obte-
ner un paisaje completo de las
conformaciones accesibles pa-
ra tode el proteoma a lo largo
del tiemipo (es decir, parala red
giobal de interaccion de protei
nas en una céluia).

En un future proximo, el
binguintico podrd racienalizar
el eomportamienio de una pro-
teina o disefiar farmacos gue
actiten sobre ella, empleando
nounasofaestructura, sinoun
reperioriode ellas, todas acce-
sibles en condiciones fisioidgi-
cas, afirma el director del pro-
vecto Modesto Orozco, investi-
gador principal del grupo de
Muodelizacion Molecular v Bic-
informatica del IRB Barcelo-
na. El proyecto cuenta con £i-
nanciaciém estatal, autondmi-
cay de Genoma Espana.
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