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Objetivo del proyecto

Tiene como objetivo general el disefio y obtencién de nuevos agentes antiproliferativos por inhibicién de las

quinesinas mitéticas.
Participantes del proyecto

Universidad de Salamanca, www.usal.es

SCAYLE, Supercomputacion
(Espana), www.scayle.es

Ejecucién: 2024 a 2025.

Castilla 'y Ledn

Financiacion del proyecto

Jané Mateu Foundation 2024.

Funciones de SCAYLE

Para la investigacién se utilizaron métodos
computacionales para llevar a cabo la simulacién de
las interacciones de los ligandos con su sitio de
unién en las dianas. Gracias al soporte de SCAYLE,
se pudieron realizar célculos de elevado coste
computacional y que no podriamos llevar a cabo de
otra forma. Entre ellos, se encuentran las
simulaciones de dindmica molecular aceleradas por
GPUy los célculos de quimica cudntica.

Justificacion del proyecto

El céncer es una de las principales causas de
mortalidad en el mundo. Dentro de las diferentes
estrategias que se utilizan para su tratamiento
destaca la quimioterapia. Y, dentro de ésta, los
agentes antimitdticos representan un  grupo
importantisimo. Los compuestos antimitdticos
autorizados para uso clinico presentan numerosos
efectos secundarios, principalmente neurotoxicidad,
por lo que se hace necesaria la busqueda de
farmacos con un mejor perfil. En este sentido, las
quinesinas mitoticas representan dianas

prometedoras para el tratamiento del cancer. En el
proyecto se ha trabajado sobre el disefo, la
obtencién y la evaluacién bioldgica de nuevos
compuestos como inhibidores de quinesinas
mitdticas como potenciales agentes

antiproliferativos.
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Unién de varios de los compuestos estudiados en el sitio de unién de la quinesina-5 humana.

9 JanéMateu

FOUNDATION
Referencia: FS$/10-2024

DYSB'OJ $E 5% VNIVERSIDAD

DISERO Y SINTESIS DE MOLECULAS BIOACTIVAS & = < B SALAMANCA

pag.2



