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NOTA BREVE

“Aplicamos métodos computacionales para estudiar
interacciones moleculares en sistemas biolégicos”

Claudio Cavasotto, investigador del CONICET, explic 6 como aplicar la simulacion
computacional para disefiar nuevos farmacos.

En el marco del ciclo de charlas “De la Cienciaal a Tecnologia” que organiza el Centro

de Simulacion Computacional ubicado en el Polo Cien tifico y Tecnolégico de Buenos
Aires, Claudio Cavasotto, investigador independient e del CONICET, hablo sobre la teoria
de la simulacion computacional en sistemas biomolec ulares, como aplicarla al disefio
racional de farmacos, y las limitaciones de esta me  todologia.

El area de investigacion en la que trabaja Cavasott o en el Instituto de Investigacién en
Biomedicina de Buenos Aires (IBioBA, CONICET- Insti  tuto Partner de la Sociedad Max
Planck), comprende el modelado biomoleculary el di  sefio racional de farmacos.

“Aplicamos métodos computacionales para estudiar in teracciones moleculares en
sistemas biolégicos y de alli disefiar moléculas que modulen blancos de interés
farmacéutico, en estrecha colaboracién con investig adores experimentales” sefalo.

Durante su exposicion detallé cémo se trabaja en su grupo de investigacion con este
tipo de herramientas, y explico que “se crea un mod elo que representa el sistema
molecular de interés, y se utilizan programas de si  mulacién para estudiar las
interacciones intra- e inter-moleculares, la evoluc  i6n dinamica del sistema, y
eventualmente las propiedades termodinamicas del mi smo.” Y agregé que “la
simulacion computacional se ha convertido en una he rramienta de capital importancia
en el estudio de sistemas moleculares tanto enlaf  isica, la quimica y la biologia”.

Ademas, durante la charla se explicaron brevemente las herramientas claves para el
disefio de nuevos farmacos, como el calculo de energ  ia libre de union utilizando tanto
métodos de mecanica clasica como cuantica, modelado por homologia, y cribado virtual
automatizado ( high-throughput docking).

Cavasotto coment6 que en el disefio de farmacos asis  tido por computadora “lo primero
que se intenta descubrir es el  target, es decir el blanco molecular que seria importante
modular para tener un efecto terapéutico. Tras sui  dentificacién se pueden empezar a
evaluar compuestos, y aquellos que se unan a dicho target podran ser optimizados en
funcién de una mejor afinidad y un perfil farmacol6 gico adecuado”.



Para el investigador, en esta etapa la simulacion ¢ = omputacional se ha revelado como
una herramienta de enorme valor para descubrir, dis  efar y optimizar moléculas de una
forma racional, con un importante ahorro de tiempo y dinero. “Finalmente se hacen
estudios pre-clinicos y clinicos, y eventualmente e | farmaco entra en el mercado”,
puntualizé.

Para concluir hizo un breve recorrido histérico sob re la evolucion del disefio de
farmacos asistido por computadora, e hizo hincapié en que “hoy dia cualquiera puede
comprarse una PC, bajar un programa gratuito y hace  r simulaciones. Pero hay que ser
extremadamente cauto con esta practica; que sea rel  ativamente sencillo obtener algin
resultado numérico —lo que invariablemente ocurre | uego de una simulacién-, no es
sinénimo de éxito. Es necesario un  background adecuado para entender los
fundamentos de la teoria de simulacion, interpretar coherentemente los resultados, y
sacar conclusiones logicas”, concluyé.
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Con 55 afios de existencia, el CONICET trabaja junto al Ministerio de Ciencia, Tecnologia e
Innovacién Productiva de la Nacién en la transferencia de conocimientos y de tecnologia a los
diferentes actores que componen la sociedad y que se expresan en ella.

Su presencia nacional se materializa en:

Presupuesto: con un crecimiento de 12 veces para el periodo 2003 - 2013, paso6 de
$236.000.000 a $2.889.000.000.

Obras: el Plan de Obras para la Ciencia y la Tecnologia contempla la construccion de 90 mil
m? en nuevos institutos, laboratorios y la modernizacion de instalaciones en diferentes puntos
del pais.

Crecimiento : en poco mas de 5 afios se duplicé el nimero de investigadores y cuadruplico el
de becarios, con una marcada mejoria de los estipendios de las becas y los niveles salariales
del personal cientifico y técnico, en sus diferentes categorias.

Carrera de Investigador: actualmente cuenta con 7.485 investigadores, donde el 49% son
mujeres y el 51% hombres. Este crecimiento favorecié el retorno de cientificos argentinos
radicados en el exterior.

Becas: se paso6 de 2.378 becarios, en 2003, a 9.076 en 2012. El 80% del Programa de
Formacion se destina a financiar becas de postgrado para la obtencion de doctorados en todas
las disciplinas. El 20% restante a fortalecer la capacidad de investigacion de jévenes doctores
con becas post-doctorales, que experiment6 un crecimiento del 500% en la Ultima década.
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