sy Caracter multifactorial
de los polifenoles:

oportunidad para el desarrollo de
herramientas terapéuticas frente a
obesidad y enfermedades
Infecciosas

Objetivo del proyecto

Uno de los objetivos de este proyecto es hacer un cribado “in silico” de posibles moduladores de la actividad
biolégica de las proteinas AMPK, PPARalpha, beta y gamma, y de la proteina de unién a la penicilina (PBP2a).
Adicionalmente se quieren cribar los compuestos polifendlicos frente a distintas polimerasas de virus humanos.

Periodo de ejecucién Participantes del proyecto

Del afio 2016 al 2018. Instituto de Biologia Molecular y Celular,
http://ibmc.umh.es

Financiaci6n del proyecto Departamento de Fisica y Arquitectura de

Financiacion propia del Grupo de Investigacion. Computadores de la Universidad Miguel Hernandez
de Elche,

www.umbh.es/contenido/pas/:uor _33/datos_es.html
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Ejemplo de resultados de experimentos de acoplamiento molecular de un inhibidor de la RNA-polimerasa dependiente de RNA del virus
del Dengue.
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Justificacion del proyecto

Las plantas generan una gran diversidad de
compuestos  que presentan una  accién
farmacoldgica multiple  alcanzando una gran
variedad de dianas moleculares. Entre ellos, los
compuestos  polifendlicos  han  demostrado
propiedades potenciales en la prevencién y el
tratamiento de enfermedades no transmisibles y
también de enfermedades infecciosas. En el
presente proyecto se plantean dos aproximaciones
multidisciplinares para la bisqueda de herramientas
terapéuticas a base de mezclas de compuestos
polifendlicos dirigidos a dos &reas de maximo
interés en la salud humana: la prevencién y/o
tratamiento de patologias asociadas a la obesidad y
el tratamiento de infecciones nosocomiales. Para el
desarrollo de ingredientes enfocados a la obesidad,
se recurrird al cribado 'in silico" de compuestos
polifendlicos de librerias virtuales que sean
moduladores de las dianas moleculares AMPK y/o
PPAR que luego serédn validados en ensayos
celulares, bien utilizando compuestos puros o
extractos enriquecidos, buscando finalmente una
actividad sinérgica entre los mejores candidatos. Por
otra parte, para el desarrollo de ingredientes
antimicrobianos  contra
(Staphyloccocus aureus resistente a meticilina, se
partird de datos previos obtenidos por el grupo de
investigacion sobre el efecto de compuestos
polifendlicos  puros conocidos y  extractos
polifendlicos en bacterias no resistentes que se
ensayaran en un panel de 100 cepas resistentes
hospitalarias. Se realizard un estudio "in silico" de la
interaccion molecular de estos compuestos y dos
dianas moleculares: la membrana de S. aureus y la
proteina de wunién a penicilina 2a (PBP2a),

bacterias  resistentes

responsable de la
estafilocécicas. En el mismo sentido, se quieren
cribar los compuestos polifendlicos frente a distintas
polimerasas de virus humanos..

Funciones de SCAYLE

La infraestructura de HPC de SCAYLE ha permitido
realizar el cribado virtual de librerias de unos
300.000 compuestos sobre sitios activos de RNA
polimerasas dependientes de RNA de diversos virus
humanos. Se ha ejecutado software no comercial y
programas en lenguaje Python desarrollados por los
autores del proyecto.

resistencia en  cepas
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Lider del proyecto

El IBMC, Instituto de Biologia Molecular y
Celular, http://ibmc.umbh.es, se constituye
como Instituto Universitario de Investigacion
de la Universidad Miguel Hernandez de Elche
en 2002. Su mayor éxito ha sido la
comercializacion de productos innovadores
generados por los proyectos de investigacion
en los campos de nutracéuticos,
cosmeceéuticos y biotecnologia, mediante el
desarrollo de dos lineas principales de
investigacion: “Disefio Molecular y Celular”,
destacando estudios en Reconocimiento
molecular e ingenieria y biofisica de proteinas,
Relaciones estructura-funcion en proteinas de
membrana, y Plataforma de modelado
molecular. La otra linea es “Diagndstico y
Terapia Moleculares” investigando en materias
como son la Moléculas bioactivas, Estrategias
antivirales y Oncologia molecular y celular.

Ademas también ofrecen servicios como la
Plataforma de cribado biolégico de alto
rendimiento (HTS), Cultivos celulares
eucariotas y procariotas, Analisis celular,
desarrollo de métodos de cribado de alto
rendimiento, Analisis microcalorimétrico,
espectroscopia molecular, Centrifugacion y
ultra centrifugacion, Analisis y fraccionamiento
cromatografico, Procesamiento de acidos
nucleicos, Adquisicion y tratamiento de
imagenes, Laboratorio de zumos y planta
piloto anexa (Campus de Orihuela),
Ultracongelacion y criopreservacion de
muestras bioldgicas, Bioinformatica, Agua,
lavado y esterilizacion.

Tienen proyectos activos financiados por
convocatorias europeas y nacionales. También
reciben financiacion privada de empresas con
las que colaboran, afianzando el compromiso
de transferencia de tecnologia que tiene,
facilitando la traslacion de la ciencia béasica al
mundo productivo y clinico, hecho que les
lleva a conseguir sus éxitos en la
comercializacion de los productos
desarrollados.





