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Biologia computacional

Bioinformatica
Biologia Computacional
Modelizacién molecular

Bioinformatics

Computational Biology

Computer assisted drug design

G protein-coupled receptors structure and function
Molecular modeling

El Laboratori de Medicina Computacional (LMC) de la UAB aplica eines bioinformatiques, com
alineament multiple de sequiéncia, metodes estadistics, recerques en bases de dades, grafics
moleculars, 3D-QSAR, i simulacions de dinamica molecular, (i) per al disseny molecular de
lligands i (ii) per a estudiar les relacions estructura-funcié de receptors acoblats a PG (RAPG).
Els RAPG soén la quarta familia més nombrosa en el genoma huma amb més de 1000
sequeéncies i la diana farmacolégica del 40% dels farmacs usats clinicament. Resum dels
merits cientifics (periode 2001-2004) Disseny molecular de lligands. El nostre grup
d'investigacio té una amplia experiencia en disseny molecular assistit per ordinador de nous
compostos amb projectes finangats per la Fundacié Marat6 de TV3 (1014/97) i del MCyT PB92-
0623, PB95-0624, SAF99-0073 i SAF2004-07103-C02-02. Hem identificat, en col"laboraci6
amb el grup de la Dra. Lopez-Rodriguez del Departament de Quimica Organica de la
Universitat Complutense de Madrid, lligands amb afinitat pels RAPG: 5-HT1A (J. Med. Chem.,
2001, 44, 198; Mol. Pharmacol., 2002, 62, 15; Bioorg. Med. Chem. Lett., 2003, 13, 1429; J.
Med. Chem., 2005, 48, 2548), 5-HT4 (Bioorg. Med. Chem. Lett., 2001, 11, 2807; J. Med.
Chem., 2002, 45, 4806; J. Comput.-Aid. Mol. Des., 2003, 17, 515), 5-HT6 (J. Med. Chem.,
2005, en premsa), i 5-HT7 (J. Med. Chem., 2003, 46, 5638). Aixi mateix, hem realitzat estudis
de relacions estructura-afinitat en un conjunt de sesquiterpens obtinguts de Maytenus
cuzcoina (J. Med. Chem., 2004, 47, 576; Curr. Pharm. Des., 2005, en premsa), en
col"laboracié amb el Dr. Ravelo de I'Institut Universitari de Bio-Organica Antonio Gonzélez de
la Universitat de La Laguna. Les técnigques computacionals empleades en el disseny han estat:
3D-QSAR/CoMFA, creacié de models de farmacoéfors i I'obtencié de models lligant-receptor.
Relacions estructura-funcié de RAPG. Aquesta linia d'investigacié esta suportada
economicament per la MCyT (SAF2

© 2009 Universitat Autonoma de Barcelona - Tots els drets reservats



