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farmacéutica " explica Gianni de Fabritiis, coordinador del Laboratorio de Biofísica 

Computacional del Programa de Investigación en Informática Biomédica (GRIB) del 

Instituto de Investigación Hospital del Mar (IMIM) y la Universidad Pompeu Fabra 

(UPF). 

Los investigadores trabajan ahora para ampliar la aplicabilidad de esta metodología y 

aprovechar mejor las capacidades de computación, ya que en los casos en que los 

ligandos son más grandes y flexibles y donde las proteínas presentan los procesos de 

unión más compleja, se requiere todavía un mayor esfuerzo computacional. 

 

Artículo de referencia: 

“Complete reconstruction of an enzyme‐inhibitor binding process by molecular 

dynamics simulations” I. Buch, T. Giorgino, G. De Fabritiis.  

www.pnas.org/cgi/doi/10.1073/pnas.1103547108 
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