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LA BIOLOGIA COMPUTACIONAL, UNA PODEROSA HERRAMIENTA PARA LA CIENCIA
*Es relevante predecir el comportamiento dinamico de interaccion de estas biomoléculas que generan

la fincion en las células

La simulacion de sistemas biomoleculares a través de programas
computacionales permite observar comportamientos que de otra
manera seria imposible captar por su dificultad y costo, aseguro el
doctor Diego Prada Gracia durante el V Simposio de Divulgacion,
Ciencia y Medios de Comunicacion, realizado en la Unidad
Iztapalapa de la Universidad Auténoma Metropolitana (UAM).

En su charla Observando el comportamiento de las proteinas con
ayuda de las computadoras, el investigador responsable de la
Unidad de Investigacion en Biologia Computacional y Disefio de
Farmacos del Hospital Infantil de México Federico Gomez, hablo
sobre estos procesos y sus alcances.

Desde hace varios afios, dijo, se ha dedicado al desarrollo de
marcos teoricos estadisticos para el analisis de sistemas dindmicos
complejos y el desarrollo de software para entender la dinAmica de
los sistemas biomoleculares.

Su trabajo se ha centrado principalimente en el estudio y la
simulacion de la dinamica molecular en los procesos de interaccion
de las proteinas, asi como en el disefio y la optimizacion
computacional de moléculas con potencial farmacologico.

El investigador explico que estos métodos surgen ante la necesidad
de estudiar aquellos procesos que no se pueden observar en el
laboratorio, ya que se presentan a escalas tan pequefias que no
pueden medirse con microscopios electronicos.

“Es muy relevante poder predecir el comportamiento dindmico de
nteraccion de estas biomoléculas, que al fin y al cabo son las
responsables de generar la funcion en las células”, abundo.

En muchas ramas de la ciencia estos modelos de simulacion han
tenido un papel significativo por las posibilidades que brindan, a
partir de la creacion de ambientes controlados basados en
principios matematicos, algoritmos y ecuaciones numericas.

Dichos procesos son analizados a través de programas informaticos



especializados que permiten aproximarse a las dinamicas
moleculares y representarlas con mayor claridad en entornos de
apariencia real.

En estos procesos se utilizan tarjetas graficas mediante las cuales se
realiza la simulacion y visualizacion a través de un software que en
muchas ocasiones es gratuito, ya que en esta area hay una gran
derivacion hacia la open science y la open source.

El doctor en Biofisica y Fisica Estadistica de la Universidad de
Zaragoza, Espafia, compartio algunos de estos modelos de
simulacion, videos de realidad virtual que muestran el
comportamiento de las proteinas y sus membranas, los flujos y
dindmica de los lipidos, el colesterol y otras sustancias.

“Predecimos la probabilidad de que las cosas sucedan, por lo que
es posible anticipar cudl es el flujo de iones de sodio que pasan por
un canal;, no puedo predecir perfectamente en qué tiempo pasa uno
y el siguiente, pero pronostico muy bien cuél es el flyjo, la
velocidad, el mecanismo y el nimero de iones por unidad de tiempo
para ajustarlo al modelo real”.

Aunque estos esquemas no son exactos indicd que se basan en la
entropia y plantean la imprecision, el ruido y la variacion, ademés se
ha introducido aleatoriedad, ajustandolos para poder predecir su
comportamiento.

Finalmente, destaco la importancia de que existan espacios como el
Laboratorio de Instrumentacion Biomédica de la Unidad Iztapalapa
de la UAM —uno de los mas distinguidos en su tipo en el pais— ya
que gracias a €l estudiantes e mvestigadores pueden materializar sus
proyectos de investigacion.



