Cientificos del IRB Barcelona y el BSC publican la mayor videoteca de
proteinas

Tras cuatro afos intensivos de calculo en el supercomputador MareNostrum del Barcelona
Supercomputing Center, cientificos liderados por Modesto Orozco desde el Institut de Recerca
Biom&egrave;dica (IRB Barcelona) presentan la base de datos de proteinas en movimiento mas
extensa del mundo. La nueva videoteca denominada MoDEL recoge méas de 1.700 proteinas y
estd parcialmente accesible desde Internet para investigadores de cualquier pais del mundo.
MoDEL se ha creado para entender la biologia basica de las proteinas y para acelerar y facilitar el
disefio de nuevos farmacos.

“Hoy estamos disefiando los farmacos como si las proteinas contra las que tienen que actuar
fueran estaticas y esto es una causa muy importante del fracaso en el desarrollo de nuevas
terapias farmacéuticas porque simplemente no es realista. Con MoDEL se resuelve el problema
porque ofrece al usuario de 10.000 a 100.000 fotos por proteina, lo que les confiere movimiento y
permite ser mas exacto en el disefio”, dice Orozco, jefe de grupo en el IRB Barcelona en
“Modelizacion molecular y bioinformatica”, director del programa de Ciencias de la Vida del
Barcelona Supercomputing Center y catedratico de la Universidad de Barcelona. Segun explica

el investigador, diversas empresas farmacéuticas ya estan utilizando la estrategia de MoDEL
para desarrollar los primeros medicamentos contra el cancer y enfermedades inflamatorias, que
podrian salir a la luz este mismo afio.

Un proyecto en crecimiento

Los cientificos que desarrollan MoDEL trabajan a partir del catalogo mundial de estructuras
estéticas de proteinas (aproximadamente 40.000) denominado Protein Data Bank (PDB). “1.700
videos de proteinas de las 40.000 que hay en PDB podria parecer una parte reducida, pero muchas
de las estructuras de PDB son muy similares entre si. Por lo tanto, segun criterios de similitud
establecidos internacionalmente, estamos representando cerca del 40% de las proteinas con
estructura conocida”.

Pero para Modesto Orozco el dato mas relevante es que MoDEL esta cubriendo hoy mas de un
30% de las proteinas humanas que tienen un interés farmacolégico, es decir, que son la diana
potencial de un nuevo farmaco. “Este dato lo obtenemos a través de un test muy estricto asi que
consideramos que estamos cubriendo mas. Aun asi, MoDEL seguira creciendo y lo podremos
hacer mas rapido porque el sistema esta bien establecido”. Segun explican los investigadores,

el objetivo prioritario es centrarse ahora en proteinas relevantes en enfermedades humanas y en
un periodo de entre dos y tres afios, cubrir el 80% de las dianas de farmacéuticas.



Para llevar a cabo el proyecto MoDEL, Orozco y su grupo de investigadores cuenta con recursos
procedentes del IRB Barcelona, el Barcelona SuperComputing Center, la Fundaciéon Marcelino
Botin, la Fundacién Genoma Espafia, el Instituto Nacional de Bioinformatica y diferentes proyectos

europeos.



