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Como disenar por ordenador proteinas
artificiales para nuevas aplicaciones

Un equipo internacional, con participacion espafiola, ha descubierto las
reglas que rigen un tipo de estructuras de proteinas esenciales para la
interaccion entre proteinas y pequefias moléculas. Con el hallazgo, los
cientificos podran disefiar de manera computacional proteinas a medida que
imiten las acciones de las naturales o crearlas desde cero. Los resultados
ayudaran a desarrollar nuevas pruebas de diagndstico y tratamientos, o
tendran propdsitos biotecnolégicos.
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Ejemplos de proteinas disefiadas por ordenador con curvas de l[dminas beta y hélices, formando

cavidades de diferentes tamafios y formas. / E.Marcos, IRB Barcelona-University of Washington

Un equipo internacional de cientificos, liderado por la Universidad de
Washington en Seattle (EE UU), ha descifrado las reglas clave que dirigen
cémo las proteinas forman estructuras con cavidades (parecidos a bolsillos)
que son esenciales para muchas de sus funciones clave.

El descubrimiento permite que los investigadores disefien a medida
proteinas que pueden imitar las acciones de proteinas naturales, asi como
crear proteinas desde cero, diferentes a cualquiera que se encuentre en la
naturaleza, capaces de realizar funciones totalmente nuevas. Los resultados
se han publicado en la revista Science.

Los investigadores podran disefiar a medida proteinas
que pueden imitar las acciones de proteinas naturales,
asi como crear proteinas desde cero

En la actualidad, los cientificos que tratan de disefar una nueva proteina
para actuar sobre una molécula particular suelen reutilizar proteinas
naturales, pero esta estrategia tiene varias limitaciones.

"Esta nueva estrategia nos permitira depender menos de las proteinas
naturales y disefiar proteinas con potencialidad para desarrollar nuevas
pruebas de diagndstico y tratamientos, o para propdsitos biotecnoldgicos,
como catalizar reacciones para conseguir procesos industriales mas
eficientes”, explica Enrique Marcos, primer autor del trabajo y que
actualmente trabaja en el laboratorio de Modesto Orozco del Instituto de
Investigacion Biomédica (IRB Barcelona).

Para David Baker, director del Instituto de Diseifo de Proteinas de la
universidad estadounidense, y director de la investigacion, "este enfoque

permitira afinar el tamafio y la forma de estas cavidades o bolsillos para que
las proteinas disefiadas a medida se puedan unir y actuar sobre una
molécula especifica, un proceso llamado unién de ligando”.


http://science.sciencemag.org/content/355/6321/201
https://twitter.com/intent/tweet?url=&via=agencia_sinc&text=Los%20investigadores%20podr%25C3%25A1n%20dise%25C3%25B1ar%20a%20medida%20prote%25C3%25ADnas%20que%20pueden%20imitar%20las%20acciones%20de%20prote%25C3%25ADnas%20naturales%252C%20as%25C3%25AD%20como%20crear%20prote%25C3%25ADnas%20desde%20cero
https://www.facebook.com/sharer.php?u=&t=Los%20investigadores%20podr%25C3%25A1n%20dise%25C3%25B1ar%20a%20medida%20prote%25C3%25ADnas%20que%20pueden%20imitar%20las%20acciones%20de%20prote%25C3%25ADnas%20naturales%252C%20as%25C3%25AD%20como%20crear%20prote%25C3%25ADnas%20desde%20cero
https://www.irbbarcelona.org/es/news/los-cientificos-revelan-como-disenar-por-ordenador-proteinas-artificiales-para-nuevas
http://www.ipd.uw.edu/

SiNC

Las proteinas estan formadas de cadenas de aminoacidos que se pliegan en
una forma compacta que determina su funcion. El equipo estudié las
estructuras que se forman cuando cadenas dentro de la misma proteina se
alinean una junto a otra para crear unas estructuras laminares, llamadas
hojas beta (hojas B). En muchas proteinas naturales, estas hojas se doblan
para formar cavidades que se unen a las moléculas diana implicadas en
muchos procesos celulares.

Para desarrollar la nueva estrategia, los cientificos identificaron las
propiedades clave en la secuencia y orientacién de los aminoacidos que
determinan cémo las hojas B se pliegan y se curvan. Una vez identificadas
estas caracteristicas, los investigadores muestran que es posible disefiar de
manera computacional estructuras de proteinas y producirlas
experimentalmente con alta precision respecto del modelo computacional.
Estas proteinas forman cavidades con una variedad de formas y tamanos y
ademas demuestran que son altamente estables y toleran altas
temperaturas, lo que es esencial para la ingenieria de nuevas funciones.
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