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recerca biomèdica i farmacèutica "explica Gianni de Fabritiis, coordinador del 

Laboratori de Biofísica Computacional del Programa de Recerca en Informàtica 

Biomèdica (GRIB) de l'Institut de Investigació Hospital del Mar (IMIM) i la Universitat 

Pompeu Fabra (UPF). 

 

Els investigadors treballen ara per ampliar l'aplicabilitat d'aquesta metodologia i 

aprofitar millor les capacitats de computació, ja que en els casos en què els lligands 

són més grans i flexibles i on les proteïnes presenten els processos d'unió més 

complexa, es requereix encara un major esforç computacional. 

Article de referència: 

“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 

 

 

Per a més informació 
Servei de Comunicació de l’IMIM: Rosa Manaut, Telf: 618509885  
 


