L'IRB Barcelona crea un metode avangat i la primera plataforma de simulacions
d'ADN

El metode de simulacié desenvolupat en el laboratori de Modesto Orozco permet
estudiar canvis estructurals de I'ADN i |a seva interacciéo amb proteines i farmacs amb
una "exactitud mai abans aconseguida".

Totes les simulacions i la seva analisi estan allotjats a la primera plataforma de
simulacions atomistiques d'acids nucleics desenvolupada fins ara.

La plataforma és lliure i accessible a tota la comunitat cientifica dins de la
infraestructura de I'Institut Nacional de Bioinformatica i la xarxa europea ELIXIR-
Excellerate.

Entendre millor com I'ADN és reconegut per proteines que modulen la seva funcié, o
pels farmacs que se li uneixen per exercir un efecte terapéutic, son algunes de les
utilitats del nou métode, que permetra avancgar en la comprensié de la funcionalitat
biologica de I'ADN.

Veure per simulacio el que no és possible observar directament per mitjans
experimentals. La dinamica molecular és una técnica que permet simular el moviment
de I'ADN, el seu plegament en doble, triple o quadruple cadena, o fins i tot la seva
interaccié amb proteines i farmacs. Amb ella s’estudien processos que succeeixen en
escales de temps que van dels picosegons als minuts, i que s'apliquen a sistemes
moleculars de grandaries diverses, des d'uns pocs nanometres al metre.

El Laboratori de Modelitzacié Molecular i Bioinformatica de I'Institut de Recerca
Biomedica (IRB Barcelona), liderat per Modesto Orozco, desenvolupa metodologia
teorica per entendre millor el comportament de les biomacromolécules i, en
particular, dels acids nucleics, en una amplia escala espai-temporal, amb émfasi en
aplicacions biomediques i bionanotecnologiques.

El grup publica avui a Nature Methods un nou model desenvolupat en col-laboracié
amb el Barcelona Supercomputing Center (BSC) i laboratoris d'Anglaterra i Estats Units,
qgue permet simular la dinamica de I'ADN a nivell atomic "amb una exactitud
excepcional", celebren els investigadors, després de cinc anys de treball i havent-lo
testat en més de 100 sistemes d'ADN.

Les dades estan allotjades en un lloc web public que suma ja més de 4 Terabytes
d'informacid: http://mmb.irbbarcelona.org/ParmBSC1/, accessible a través de I'Institut
Nacional de Bioinformatica (INB) i de la xarxa ELIXIR-Excellerate, la major
infraestructura de dades de ciencies de la vida a Europa, a la qual I'IRB Barcelona
contribueix.

Els cientifics han desenvolupat el que s'anomena un camp de forga, un conjunt de
funcions matematiques que descriuen el moviment dels atoms que integren la
moléecula d'ADN. "Mai abans un camp de forga permetre I'estudi d'estructures tan
diverses, en temps rellevants per entendre fenomens biologics", assegura Pablo Dans


http://www.irbbarcelona.org/en/research/molecular-modelling-and-bioinformatics
http://mmb.irbbarcelona.org/ParmBSC1/

Puiggros, investigador de I'IRB Barcelona i primer signant de I'article al costat d'lvan
Ivani, estudiant de doctorat en el mateix laboratori .

Al seu torn, els autors presenten la primera plataforma dedicada a simulacions d'acids
nucleics, de la qual emfatitzen que "permet predir propietats de I'ADN que poden ser
després contrastades directament amb experiments". "Esperem que la plataforma
desenvolupada permeti obrir el nostre treball i metodologia a una amplia comunitat
d'usuaris", afirma Modesto Orozco, director del projecte.

Les possibles aplicacions abasten la biomedicina i les nanotecnologies, i proporciona
informacid sobre els mecanismes intims de regulacio de I'ADN i contribueix a millorar
farmacs que directament o indirecta tenen I'ADN com a diana. "Fem un salt quantitatiu
en la qualitat de les simulacions atomistiques de I'ADN", afirma Pablo Dans Puiggros.

"Els avengos en simulacio ens estan acostant a definir un model teoric que permeti
simular els aspectes claus de la vida cel-lular i, per tant, ens aproximen al somni de
descriure el comportament dels éssers vius a partir de les regles basiques de la fisica i
la quimica", destaca Modesto Orozco, també catedratic de la Universitat de Barcelona
i director del departament de Ciéncies de la Vida del BSC.

El treball ha rebut financament del Consell Europeu de Recerca -ERC Advanced Grant-,
el Ministeri d'Economia, la Generalitat de Catalunya i I'Institut Nacional de
Bioinformatica i és fruit de la col-laboracio entre I'IlRB Barcelona i el BSC dins el
programa conjunt d'investigacié en Biologia Computacional.
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