. Simulaciones moleculares de docking (acoplamiento molecular) para buscar potei
CemT™S Publicado em CénitS - COMPUTAEX (https://www.cenits.es)

(i

It
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buscar potenciales inhibidores de diferentes virus
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Idioma Indefinido
Descricao:
Entre los patégenos que causan las mayores tasas de mortalidad y morbilidad en los seres humanos y los animales podemos
nombrar los virus. Sin embargo, en la gran mayoria de los casos, no hay vacunas o tratamientos terapéuticos eficaces. A la
familia Flaviviridae de virus pertenecen una serie de patégenos humanos de gran relevancia médica. Virus como el virus de la
hepatitis C, el virus de la fiebre amarilla, el virus West Nile, el virus de la encefalitis transmitida por garrapatas, el zika y el
dengue pertenecen a esta familia. El dengue (DENV), asi como el zika (ZIKV), causan las enfermedades virales transmitidas
por artrépodos mas frecuentes entre los seres humanos, afectando a millones de personas al afio. Estas enfermedades
han evolucionado en los Ultimos tiempos desde una ocurrencia esporadica a un gran problema de salud publica de orden
mundial. Es significativo que todos los procesos inherentes al ciclo de replicacién viral estén directa o indirectamente
relacionados con sistemas de membrana o membranas derivadas de ellas. Todo aquello que pueda interferir con cualquiera
de estos procesos seria potencialmente Util para que el virus o bien no puede entrar o bien no pueda salir de la célula.
Nuestro grupo tiene como objetivo estudiar la estructura y la interaccidn con diferentes tipos de sistemas modelo de
biomembrana de varios dominios de péptidos derivados de las proteinas estructurales y no estructurales de los virus DENV y
ZIKV. A partir del conocimiento experimental que tenemos sobre las proteinas estructurales y no estructurales del DENV,
nuestros objetivos son el estudio in silico de la dindmica molecular de los péptidos seleccionados de DENV y ZIKV
interactuantes con sistemas modelo de iomembranas, la obtencién de informacién exhaustiva sobre su estructura y su
interaccion especifica con los lipidos, la determinacién mediante in silico screening y peptide docking con el fin de obtener
péptidos antivirales y moléculas bioactivas contra aquellas estructuras obtenidas anteriormente, y en su caso probarlas in
vitro para comprobar su efectividad utilizando diferentes composiciones de biomembranas modelo. Todo esto permitira el
desarrollo de nuevos compuestos Utiles para la mejora de las terapias combinadas con el fin de lograr el objetivo final, la
erradicacion de las infecciones virales producidas por DENV y ZIKV.
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