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1. DATOS BÁSICOS DEL TFG:

Título: Estudio de las bases moleculares del alosterismo. Análisis del papel de los restos aromáticos
en las redes cooperativas intramoleculares.

Descripción general (resumen y metodología):

El trabajo se enmarca en una línea de investigación cuyo objetivo general es el desarrollo de
inhibidores alostéricos de proteínas de interés como dianas para el desarrollo de nuevos antivirales
de amplio espectro y fármacos antimetastásicos. 
Metodología y plan de trabajo: 

Objetivo 1: 
Realizar búsqueda bibliográfica y filtrado de bases de datos estructurales para identificar
dianas estructural y funcionalmente diversas y relevantes para el desarrollo de antivirales y
antitumorales con y sin comportamiento alostérico conocido para las que se disponga de
estructura tridimensional de alta resolución en presencia y ausencia de ligandos e
inhibidores. 
Filtrado, limpieza y formateado de los ficheros estructurales para la aplicación de las distintas
herramientas computacionales.

Objetivo 2: 
Búsqueda bibliográfica sobre herramientas computacionales para la predicción de
alosterismo, sitios alostéricos y mecanismos de comunicación intramolecular. 
Selección de herramientas y diseño del procedimiento de cálculo y análisis posterior. 

Objetivo 3: 
Aplicación de los distintos algoritmos a las proteínas seleccionadas
Realización de un consenso entre los resultados obtenidos
Análisis del papel de los distintos tipos de aminoácidos en la comunicación intramolecular en
proteínas alostéricas y no alostéricas. 

Tipología: Trabajos experimentales, de toma de datos de campo o de laboratorio.

Objetivos planteados:

1. Generar una base de datos estructural con proteínas alostéricas y no alostéricas de interés
como dianas para el desarrollo de antivirales y antitumorales. 

2. Diseñar una estrategia de cálculo robusta para identificar redes intramoleculares de
comunicación cooperativa utilizando herramientas computacionales de acceso abierto. 

3. Aplicar dicha estrategia al análisis de la base de datos de proteínas generada con el fin de
analizar el papel de los aminoácidos aromáticos en la transmisión de información a través de
la estructura. 
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Recomendaciones y orientaciones para el estudiante:

Se requiere: 
Conocimientos de inglés a nivel B2 para la lectura y comprensión de artículos relacionados con la
temática del trabajo
Conocimientos de estructura de proteínas, manejo de programas de visualización y análisis de
proteínas.
Es recomendable: 
Conocimientos básicos de programación (R o Python)

Plazas: 1
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