N Y a
Jornadas bioANCES Tendencias y Oportunidades en Biotechologia ’

Grupo de Quimica Teérica y Computacional

-
S
[4
CEEI ﬂ
- o TELLON 11 Febrero 2010
UNIVERSITAT
CENTRQOS EUROPEQS DE JAUME-“I

EMPRESAS INNOVADORAS - UNION EUROPEA
chchchchchchchch de
Das.arf-:-h:- Aeglonal

Unis mahets o igcer Euwchs

GENERALITAT
Y VALENCIANA —
............
.............

A w1 w4 N



1

Yy W

=X ¢J N\

ESQOUEMA

o INTRODUCCION
o Quimica Teorica y Computacional
o QUE HACEMOS ...
o ENZIMAS
o Métodos OM/MM
o CATALISIS ENZIMATICA
o DISENO de Firmacos y Biocatalizadores
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Quimica Teorica y Computacional

¢Quimica Teoricy Y% Compu’cacional

estructura electronica
dindmica

mecjhicy estadistica
reactividad quimica
cinética quimica
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1> SISTEMAS ENZIMAS

E BIOLOGICOS.

~ SISTEMAS EN

ESTADO SOLIPO.
FASES
CONDESADAS.
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Quimica Tedrica y Computacional

Estudio de la Reactividad Quimica desde un punto de vista molecular

4

=) Entender |3 influencia del Medio (disolvente, enzima) sobre
B los procesos estudiados
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Catalisis Bioldgica=Catalisis Enzimatica
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e Los sistemas enzimaticos son demasiado grandes para un
tratamiento OM

o [0s métodos MM no son capaces de desctibir la ruptura y
formacién de enlaces
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o Los sistemas enzimaticos son demasiado grandes parg un
tratamiento OM

@ Los métodos MM no son capaces de describir la ruptura y
V= formacion de enlaces

) Meétodos Hibridos OM/ MM




Mecanismo de la reaccion Catalizada
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Disefio Computacional de Farmacos
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Disefio Computacional de BioCatalizadores

Nl S/ U




Disefio Computacional de Farmacos
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Computer-Aided Rational Design of Catalytic Antibodies: The 1F7 Case.

S. Marti, J. Andrés, E. Silla, V. Moliner, I. Tufidn, J. Bertran
ANGEWANDTE CHEMIE Volume: 46 Pages: 286-290 2007

Computational design of biological catalysts
S. Marti, J. Andres, E. Silla, V. Moliner, |. Tufion, J. Bertran

CHEMICAL SOCIETY REVIEWS Volume: 37  Pages: 2634-2643 2008
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