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Resumen: Se propone el desarrollo e implementacion de métodos computacionales aplicados a
la simulaciéon de procesos dinamicos fisicoquimico y a procesos evolutivos en moléculas de
interés. Articula diferentes proyectos que tienen en comun el hecho de utilizar simulaciones,
calculos y algoritmos computacionales para estudiar sistemas de interés fisicoquimico y
biolégico. Muchos de sus proyectos apuntan a contestar preguntas similares, aunque desde
perspectivas distintas y complementarias. Esta complementariedad temética queda manifiesta
ademas en la variedad disciplinar de los integrantes del programa, que relne bioquimicos,
guimicos, fisicos y biotecnologos. El programa lleva mas de 10 afios de ejecucion y atafie a
distintas areas del conocimiento: fisicoquimica, biofisica, evolucidon y bioinformatica. En la
actualidad el programa consta de tres grandes lineas de investigacion. Una concierne a los
estudios de fotodinamica de moléculas organicas conjugadas. Una segunda linea de estudio
implica el andlisis de dinamica molecular de proteinas fundamentada en el estudio del impacto
de mutaciones en la diversidad conformacional de una proteina afectando distintos aspectos
gue atafien a la relaciébn estructura-dindmica-funcion: unién al ligando, flexibilidad de
cavidades, multiplicidad por ligandos, promiscuidad, estabilidad estructural y alteraciéon de
mecanismos de transferencia intramolecular de energia. Finalmente, otra linea de estudio en el
programa concierne al area de bioinformatica estructural de proteinas centrada en el estudio de
la diversidad conformacional de las proteinas. Con este término nos referimos a las diferencias
estructurales que definen los distintos confGrmeros que representan el estado nativo de la
proteina. Bajo esta linea se propone extender el conocimiento sobre el efecto de la diversidad
conformacional en cuanto a la divergencia secuencial y su relacion con la funcion biolGgica
incluyendo también proteinas desordenadas. Asi mismo, estudiamos los condicionamientos
estructurales a la divergencia secuencial durante la evolucion de proteinas. Finalmente,
proponemos estudiar los determinantes estructurales de mutaciones asociadas a
enfermedades, desde una perspectiva evolutiva, estructural y energética.
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