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ESQUEMA
•

 
INTRODUCCIÓN 
o

 
Química Teórica y Computacional

•
 

QUÉ
 

HACEMOS …
o

 
ENZIMAS

o
 

Métodos QM/MM
o

 
CATALISIS ENZIMÁTICA

o
 

DISEÑO de Fármacos y Biocatalizadores
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•Química Teórica
 

estructura electrónica
 dinámica

 mecánica estadística
 reactividad química

 cinética química
 ….

•y Computacional.
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ESTUDIO DE 
SISTEMAS 
BIOLOGICOS.

 SISTEMAS EN 
ESTADO SÓLIDO.

 FASES 
CONDESADAS.

•ENZIMAS
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Entender la influencia del Medio (disolvente, enzima) sobre 
los procesos estudiados

tiempo vida media
en agua en seres vivos

miles de años minutos

Hidrólisis Enlaces Glicosídicos

Química Teórica y Computacional

Estudio de la
 

Reactividad Química desde un punto de vista molecular



constantes de reaccion no catalizadas

ADC

ODC

STN

GLU

FUM

MAN

PEP

KSI

CM

10-15

10-10

10-5

1

105
kcat
(s-1)

t1/2

4 bilion years

1 milion years

100 years

1 week

1 minute

constantes de reaccion catalizadas por enzimas

Catálisis Biológica=Catálisis Enzimática
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> 5500 átomos
• Los sistemas enzimáticos son demasiado grandes para un 
tratamiento QM 

• Los métodos MM no son capaces de describir la ruptura y 
formación de enlaces 
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• Los sistemas enzimáticos son demasiado grandes para un 
tratamiento QM 

• Los métodos MM no son capaces de describir la ruptura y 
formación de enlaces 

QMQM

Métodos Híbridos QM/MM



Mecanismo de la reacción Catalizada
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Diseño Computacional de Fármacos

Diseño Computacional de BioCatalizadores



Química 
Computacional

TS

Diseño Computacional de Fármacos

Inhibidor



generación de
 

anticuerpos

Química 
Computacional

síntesis del TSA

TSATS

Anticuerpo catalítico

Diseño Computacional de BioCatalizadores



Computer-Aided Rational Design of Catalytic Antibodies: The 1F7 Case.

S. Martí, J. Andrés, E. Silla, V. Moliner, I. Tuñón, J. Bertrán
ANGEWANDTE CHEMIE Volume: 46 Pages: 286-290 2007

Computational design of biological catalysts
S. Martí, J. Andrés, E. Silla, V. Moliner, I. Tuñón, J. Bertrán
CHEMICAL SOCIETY REVIEWS Volume: 37 Pages: 2634-2643 2008
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