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I. ANTECEDENTS

D’ençà del descobriment de l’estructura en doble hèlice de l’ADN per part de Watson i Crick (1953), el coneixement que tenim de les bases físiques i químiques de la matèria viva ha avançat de manera extraordinària. Aquesta fita va marcar l’inici d’una de les revolucions científiques més transcendentals per a la humanitat, juntament amb l’establiment de l’estructura atòmica de la matèria. 

En l’actualitat no només coneixem quines són les molècules responsables de la vida sinò que estem en disposició de modificar les formes de vida existents amb l’adveniment de les tècniques conegudes genèricament com enginyeria genética. Aquesta àrea de coneixement i recerca es pot englobar dins del que coneixem com a biotecnologia, que té uns camps d’aplicació extraordinàriament variats i un potencial de futur enorme. 

Aquesta àrea de recerca té una incidència directa, per exemple, sobre la salut amb la recerca de nous fàrmacs i tractaments per a les malalties, sobre el medi ambient i l’agricultura amb la utilització d’organismes genèticament modificats, i en molts processos tecnològics on la utilització de biomolècules (per ex. enzims), o eines desenvolupades per les empreses biotecnològiques, estan adquirint una importància creixent. 

Entorn

En l’actualitat Barcelona, i per extensió la seva àrea d’influència, s’està  configurant com un dels centres en recerca biotecnològica de primer ordre. La recerca en l’àmbit de la biotecnologia, des dels estudis d’enginyeria molecular –basats en les eines de l’enginyeria genètica i la bioinformàtica- fins als biomaterials amb aplicacions biomèdiques, passant per la modificació de biomolècules en el laboratori amb l’objectiu d’aconseguir la millora de les seves propietats per a l’optimització dels processos biotecnològics, és una de les puntes de llança de la societat del futur, i tant del progrés científic com del desenvolupament tecnològic i econòmic.  

Diversos hospitals i centres de recerca en l’àrea de la biomedicina es troben en aquest entorn. També destaca la creació de diversos Parcs Científics, com el Parc Científic de Barcelona, que agruparan una sèrie d’equips multidisciplinars de recerca de qualitat per treballar de manera coordinada en aquesta àrea.

Un bon nombre d’empreses farmacèutiques, químiques i alimentàries -entre d’altres- es troben concentrades en la zona metropolitana de Barcelona i el seu entorn. Moltes d’aquestes empreses necessiten de la col.laboració amb el món acadèmic per a la realització dels projectes tecnològics i de recerca.

II. OPORTUNITAT DE LA CREACIÓ DEL CENTRE

Els aspectes que es consideren més rellevants en relació amb l’oportunitat de la creació del CEBIM ja s’han esbossat més amunt, a saber:

-La projecció de la recerca biotecnològica a nivell global es prefigura com un dels aspectes preeminents dins del desenvolupament científic i tecnològic que ha de contribuir al progrès de la societat i a la millora de la qualitat de vida. 

-A més de la gran importància i interès estratègic d’aquest camp d’investigacions  a nivell global cal tenir en compte que les línies de política estratègica estan promocionant Barcelona i la seva àrea de influència com un dels focus de recerca i  coneixement més importants en les àrees de la biotecnologia i de la biomedicina, tant en l’àmbit estatal com europeu. 

-La presència d’un teixit empresarial que treballa dins d’aquest camp i camps afins, que requerirà de l’aportació de coneixements i tecnologia que ell mateix no pot generar per raons del volum de les empreses, així com de la dinàmica pròpia del seu funcionament. Això farà que cada cop més aquestes empreses requereixin de la participació dels grups de la Universitat per al desenvolupament de determinats aspectes específics dels seus projectes.

-La Universitat Politècnica de Catalunya (UPC) ha d’aprofitar les oportunitats que la participació en aquest àmbit de recerca comportaran en el futur. En aquest sentit el desenvolupament i consolidació de diferents àrees de coneixement, programes de formació i assignatures relatives a l’àmbit de la biotecnologia  es veu com una oportunitat única de potenciar aquestes recerques dins de la UPC.

Implicació de la UPC

La UPC com a Universitat científico-tècnica ha d’apostar per jugar un paper important en l’àrea de les biotecnologies. Aquestes enteses en un sentit ampli, però també especialment en el que podriem anomenar enginyeria molecular de gran importància en diversos camps, entre els que destaca el de la indústria farmacèutica i tots els aspectes relacionats amb la salut. Així mateix al voltant de les biotecnologies han nascut empreses que fabriquen productes d’un alt valor afegit i que requereixen d’una recerca d’alt nivell.  Dins de la UPC hi ha grups que treballen en diferents temes dins aquesta àrea. El Centre pretén ajudar a coordinar i potenciar les seves activitats.

III. DEFINICIÓ DEL CAMP D’ACTUACIÓ ESPECÍFIC 

El CEBIM vol ser un Centre Específic de Recerca (CER) de la UPC dedicat a la promoció de la recerca en el camp de la biotecnologia amb especial èmfasi en els seus aspectes  moleculars.  En  aquest  sentit  la  iniciativa de la seva  creació surt de diversos 

grups de recerca del Departament d’Enginyeria Química. En particular, el punt de partida es basa en la recerca del que podríem anomenar Enginyeria Molecular, és a dir, el disseny, obtenció i caracterització de l’estructura i funció de molècules amb activitat biològica.

Partint d’aquest nucli de recerca en aspectes moleculars el camp d’aplicació del centre s’extén a totes aquelles àrees de recerca en l’àmbit de la biotecnologia (des de la utilització de les eines de la informàtica en la recerca genètica, fins als processos biotecnològics en els que es produeixen o processen molècules d’origen biològic) i afins  que existeixen en el si de la UPC. 

El CEBIM podrà col.laborar amb altres CER de la Universitat l’àmbit d’aplicació dels quals tingui estigui relacionat amb les seves línies específiques de desenvolupament científic i tecnològic 

IV.  MEMBRES PROMOTORS

La proposta del CEBIM neix de la reflexió i discussió de diferents grups de recerca del Departament d’Enginyeria Química que es troben en l’actualitat desenvolupant línies de recerca dins del àmbit de la biotecnologia molecular i que tenen una trajectòria de recerca en aquest àmbit. Aquesta idea original s’ha traslladat a les diferents unitats estructurals que treballen en temes de recerca afins.

D’això n’ha resultat que els membres promotors del Centre són grups de recerca que pertanyen a les següents unitats estructurals: 

Departament d’Enginyeria Química

Departament de Física i Enginyeria Nuclear 

Departament d’Òptica i Optometria 

Departament de Llenguatges i Sistemes Informàtics

Departament d’Enginyeria Agroalimentària i Biotecnologia.

V. SIGLES I LOGOTIP

El nom que s’ha triat “Centre de Biotecnologia Molecular” fa referència al camp genèric de la biotecnologia, i dins d’aquest a l’àmbit específic de recerca dels estudis moleculars. Tot i això, i tal com s’ha explicat més amunt, hi tenen cabuda totes aquelles línies de recerca que tenen una important component biotecnològica.

El logotip, que inclou un fragment de la molècula d’ADN que representa un paradigma dins de la biotecnologia molecular, és el següent:

[image: image1.png]



VI. ORGANITZACIÓ 

Membres

Inicialment el CEBIM està constituït per professors de les unitats estructurals promotores citades més amunt. El Centre estarà obert a la incorporació posterior de grups de Departaments, Centres i Instituts (no inclosos en la relació anterior), que en el futur portin a terme activitats en les àrees de biotecnologia i afins i que vulguin formar-ne part.  

Consell 

Es crearà un Consell de Centre que estarà constituït pel director del Centre, el secretari i un representant dels grups de cada un dels departaments que formen part del Centre. Aquests representants seran nomenats pels professors de cada Departament adscrits al Centre.

Són funcions del Consell del CEBIM:

-Facilitar i potenciar la coordinació de les activitats de recerca i de transferència de tecnologia dels grups que participen en el Centre.

-Promoure la col.laboració dels grups que formen el Centre amb grups d’altres universitas i centres de recerca que tinguin objectius científics comuns.

-Aprovar els programes d’actuació del Centre. 

-Promoure i donar suport a les actuacions necessàries davant les administracions públiques, empreses, fundacions i altres ens amb la finalitat de facilitar el funcionament del Centre i l’optimització dels recursos existents.

Director i secretari

El Director és el màxim responsable del CEBIM. El Director del centre serà nomenat pel rector d’entre els membres del Consell del Centre, escoltat el Consell, i el seu mandat serà de tres anys. 

El Director nomena el Secretari entre els membres del CEBIM.

Les funcions del director del CEBIM són:

-     Representar el CEBIM i coordinar les activitats de promoció exterior.

· Fer el seguiment sobre el funcionament del CEBIM.

· Presentar una memòria anual d’activitats al rector.

· Convocar i presidir el Consell.

Les funcions del Secretari són:

· Canalitzar i difondre la informació interna del CEBIM.

· Redactar i arxivar les actes de les reunions del Consell.

Finançament

El CEBIM començarà la seva activitat emprant els recursos dels diferents grups que el consituteixen tant pel que fa a personal com a equipaments i a dotacions econòmiques per portar a terme els projectes de recerca corresponents.  Posteriorment es posarà en marxa unes línies d’actuació de captació de recursos mitjançant sol.licituds a les diferents administracions públiques, així com la captació de fons de finançament provinents de les empreses.

Recursos humans

El Centre comptarà amb la participació de professors de les unitats estructurals que el constitueixen, entre els quals es troben els següents que actuen com a coordinadors i representants dels diferents grups de treball:

Garriga Solé, Pere.  Departament d’Enginyeria Química

Guàrdia Manuel, Elvira. Departament de Física i Enginyeria Nuclear 

Messeguer Peypoch, Xavier. Departament de Llenguatges i Sistemes Informàtics 

Morató Farreras, Jordi. Departament d’Òptica i Optometria 

Pérez González, Juan Jesús.  Departament d’Enginyeria Química 

Sepulcre Sánchez, Francesc. Departament d’Enginyeria Agroalimentària i Biotecnologia.

Subirana Torrent, Juan Antonio. Departament d’Enginyeria Química 

El personal específic de suport al CEBIM serà aportat per cadascun del grups que el constituexen.

Participació i incorporacions

Totes les persones adscrites a unitats estructurals membres del CEBIM poden participar en projectes del CEBIM d’acord amb les necessitats del Centre i amb els seus interessos de recerca. El CEBIM vol ser un centre obert a totes aquelles unitats estructurals o grups d’investigadors que s’hi vulguin incorporar sempre amb la finalitat de potenciar la recerca en l’àrea de la biotecnologia.

VII.  PLA ESTRATÈGIC (4 anys)

Objectius

Objectiu 1

1. Coordinar les activitats de recerca i transferència de tecnologia dins de l’àrea de la biotecnologia. Cal aconseguir agrupar esforços i la millora sinergística dels diversos grups que hi treballen.

Actuacions:

-Dotar-se de personalitat específica com a Centre.

-Obtenir resursos per a les activitats del Centre.

-Organitzar seminaris interdepartamentals i reunions de treball.

Indicadors:

-Nombre de seminaris i reunions de treball organitzats.

-Dotació de recursos obtinguts.

Objectiu 2

Potenciar la recerca de qualitat en les àrees de coneixement pròpies de la biotecnologia i aquelles que li són afins.

Actuacions:

-Participar en xarxes temàtiques de recerca catalanes i internacionals.

-Participar en projectes de recerca reconeguts (DGES, CYCIT, CIRIT, UE).

Indicadors:

-Nombre de projectes de recerca reconeguts finançats.

-Nombre total de projectes de recerca amb participació de membres del centre.  

Objectiu 3

Promocionar la recerca biotecnològica en tots els seus vessants,  principalment en  el context de la UPC però també en la seva projecció social, fent especial incidència en la projecció industrial.

Actuacions:

-Difusió de les activitats del Centre i dels seus grups per internet.

-Incorporació de becaris de doctorat (ICI, AECI, UE, entre d’altres) en els projectes del Centre.

-Divulgació dels resultats de la recerca en mitjans especialitzats, a les institucions pertinents i al públic en general.

Indicadors:

-Reconeixement exterior.

-Nombre de becaris vinculats.

-Nombre de publicacions científiques especialitzades i de divulgació.

-Nombre de convenis signats.

Objectiu 4

Treballar en l’àrea de biotecnologia per a la seva completa implantació i consolidació amb les noves àrees de coneixement biotecnològiques dins de la UPC. 

Actuacions:

-Oferir “crèdits de recerca”

-Coordinar les diferents assignatures i iniciatives de formació en l’àmbit de la biotecnologia.

Indicadors:

-Nombre de crèdits oferts

-Nombre d’assignatures diferents ofertes dins de les diverses àrees de coneixement.

Revisió i balanç

El Consell de Centre farà un balanç del funcionament del Centre després dels quatre anys de la seva constitució. En cas de que el balanç sigui positiu es formalitzarà l’esquema de d’organització i funcionament proposats. 

VIII. PLA D’ACTUACIÓ (2 anys)

Organització i funcionament

Durant els primers mesos es posarà en marxa l’estructura de funcionament prevista del Centre, incloent-hi la constitució del Consell de Centre. 

En el període d’un any es farà una anàlisi i avaluació de l’organització i funcionament del Centre que ha de permetre modificar aquells aspectes que en facin possible l’optimització. 

Personal

El personal del Centre estarà constituït pel personal de les diferents unitats estructurals que hi participen. D’entre aquest personal s’estructurarà un equip de suport per a la coordinació dels projectes i recursos, així com per a la promoció i potenciació de les activitats del centre. S’agilitaran els aspectes de coordinació amb el CTT. 

Tot i comptar amb el personal dels grups participants, s’estudiarà la viabilitat de finançar una persona de suport amb recursos propis.   

Recerca i transferència de tecnologia

S’organitzaran seminaris interdepartamentals per fomentar la multidisciplinaritat, per així facilitar el coneixement i el treball coordinat dels diferents grups. D’aquesta manera es pretén augmentar la implicació efectiva dels diferents grups participants en el Centre. 

S’analitzaran les possibilitats de realitzar projectes coordinats entre els diferents grups participants. 

Se sol.licitarà finançament pels projectes de recerca en curs dels diferents grups que pertanyin al Centre i també pels possibles projectes multidisciplinaris coordinats que surgeixin com a resultat de l’activitat aglutinadora del Centre. Aquest finançament se sol.licitarà tant a administracions públiques (UPC, CIRIT, MEC, UE) com a fonts de finançament privades, especialment a empreses.

S’estudiaran totes les possibilitats de participació en xarxes temàtiques de recerca tant a nivell estatal, com europeu i internacional.

Es donarà suport a totes les iniciatives de projectes que promoguin els convenis, el servei i la formació, és a dir tots aquells aspectes de la transferència de tecnologia, amb empreses del sector biotecnològic.

Formació

Es farà una anàlisi comparativa de tots els programes de postgrau, i es veurà l’oportunitat de proposar noves activitats en el camp de la formació. 

Promoció i difusió

Es considera com molt important donar a conèixer el CEBIM i les seves activitats a través de diversos mitjans com són la creació d’una pàgina web i la participació en congressos, conferències i altres activitats dins de l’àrea de la biotecnologia.

Seria bo que la UPC incorporés entre les seves línies estratègiques de recerca les que s’aculliran dins del CEBIM. En aquest sentit és important que figuri específicament aquest tipus de recerca en les pàgines web de la recerca de la UPC, amb la finalitat de poder captar tant recursos com estudiants de màster i doctorat d’altres països d’Europa i del món.

Es notificarà a tots els grups de recerca interessats de les activitats que dugui a terme el centre que puguin ser del seu interès.

Cal estimular la divulgació tant dins de la UPC com a nivell dels mitjans de comunicació dels resultats del projectes de recerca que es portin a terme dins del marc del CEBIM.

Es fomentarà la relació amb altres Universitat i Centres que treballin en línies de recerca comunes amb les del CEBIM. S’afavorirà la participació d’investigadors del Centre en iniciatives de recerca que impliquin la col.laboració amb grups d’altres institucions de recerca. 

ANNEX 1. Experiència prèvia dels promotors del CEBIM

Dr. Juan A. Subirana

ETSEIB, Edifici PG, Planta 0

Diagonal 647, 08028 Barcelona

e-mail: subirana@eq.upc.es  Tel. 934 016 688; Fax. 934 017 150

URL: http://gene.upc.es/˜jas/subirana.htm
Catedràtic del Departament d’Enginyeria Química

Dr. en Ciències (1960, Madrid). Dr. Enginyer Industrial (1963, Madrid)

Membre de la EMBO (1969- ) 

Medalla Narcís Monturiol, Generalitat de Catalunya (1986) 

Sociedad de Biofísica de España, President fundador (1987-89) 

Membre del Consell de la IUPAB (1988-93) 

Fellow, AAAS (American Association for the Advancement of Science, 1993) 

Grupo de Polímeros. Real Sociedad Española de Química. Vicepresident (1994-01) 

Experiència professional

El grup treballa en dues línies d’investigació. Una és l’estudi de proteïnes i de la interacció de l’ADN mitjançant cristal.lografia de raigs X. S´ha estudiat moltes noves protamines i histones d’espermatozous. S’ha resolt l’estructura de diversos oligonucleòtids i actualment estem analitzant la interacció de fàrmacs amb seqüències telomèriques. El grup de Biologia Molecular està estudiant la interacció de protamines amb nucleoplasmina.

Una segona línia d’investigació és l’estudi de noves poliamides (nilons) i, en general, l’estudi de com els polímers cristal.litzen. El treball ha mostrat que la cristal.lització de polímers està conceptualment relacionada al plegament de les proteïnes, un tema de gran interès actualment. També s’està estudiant noves poliamides, que contenen grups de pèptids similars als trobats en proteïnes i que mostren una organització espacial força diferent de la trobada en els nilons convencionals.

Publicacions seleccionades

· J.M. Fernández-Santín, J. Aymamí, A. Rodríguez-Galán, S. Muñoz-Guerra & J.A. Subirana. A pseudo -helix from poly(-isobutyl-L-aspartate), a nylon-3 derivative. Nature 311, 53-54, 1984

· L. Malinina, L. Urpí, X. Salas, T. Huynh-Dinh and J.A. Subirana. Recombination-like structure of d(CCGCGG). J. Mol. Biol. 243: 484-493, 1994. 

· L. Urpí, V. Tereshko, L. Malinina, T. Huynh-Dinh and J.A. Subirana. Structural comparison between the d(CTAG) sequence in oligonucleotides and trp and met repressor-operator complexes. Nature Struct. Biol. 3: 325-328, 1996. 

· J.A. Subirana, S. Muñoz-Guerra and J. Puiggalí. Polyamides, glycine-containing. In Polymeric Materials Encyclopedia (Salamone, J.C., ed.), CRC Press, Boca Raton 1996, vol. 7. pp. 5422-5432. 

· L. Toma, S. Toma and J.A. Subirana. Simulation of polymer crystallization through a dynamic Monte Carlo Lattice Model. Macromolecules 31: 2328-2334, 1998. 

· N.G.A. Abrescia, L. Malinina and J.A. Subirana. Stacking interaction of guanine with netropsin in the minor groove of d(CGTATATACG)2. J. Mol. Biol. 294: 657-666, 1999. 

· M. Soler-López, L. Malinina and J.A. Subirana. Solvent organization in an oligonucleotide crystal. J. Biol. Chem. 275, 23034-23044 (2000)

Col.laboradors en l’àrea del CEBIM

Professors i Investigadors

· Dr. Joan Aymamí

· Dra. Lucy Malinina

· Dr. Jordi Puiggalí

· Dr. Alfonso Rodríguez

· Dra. Núria Saperas

· Dra. Lourdes Urpí

Personal Tècnic de suport

· Dra. Lourdes Campos

· Dra. Mª Teresa Casas

· Joan Fort

· Dra. Lourdes Franco

Becaris

· Nicola Abrescia

· Ahmed Almontassir

· Carme Arnan

· Elaine Armelin

· Dra. Carme Càceres

· Cèlia Prieto

· Núria Valls

· Dr. Glenford Wright

Projectes en curs

· Derivados peptídicos de fármacos anticancerígenos y su interacción con el ADN, PM98-0135, Dirección General de Enseñanza Superior e Investigación Científica.

· Caracterización estructural de la nucleoplasmina y sus interacciones con protaminas, PB98-0925, Dirección General de Enseñanza Superior e Investigación Científica.

· Anthracene conjugates as probes of telomere structure and function, HPRN-CT-2000-00009, Comunitat Europea.

· Desarrollo de nuevas poliesteramidas y poliesteres con características biodegradables, MAT2000-0995, Dirección General de Investigación.

Dr. Juan Jesús Pérez González

Dept. d’Enginyeria Química

ETS d’Enginyeria Industrial

Av. Diagonal, 647

08028 Barcelona

telf. 93 401 66 79   fax 93 401 66 00  

e-mail: juanje@eq.upc.es
http://tahoe.upc.es/molmod
Catedràtic d’Universitat (àrea de coneixement Química Física)

Llicenciatura en Ciències Químiques. Universitat de Barcelona, 1977
Doctor en Ciències Químiques. Universitat de Barcelona, 1982
Visiting Scholar, UMIST, UK, 1983
Visiting scientist, Max-Planck Institut fur Physik, Munich, 1983
Visiting scientist, IBM Labs, Kingston NY, 1987-88
Senior researcher, Molecular Research Institute, Palo Alto CA, 1991-93

Premio de la Fundación Inquifarma, 1999

Experiència professional 

El grup d’investigacio treballa en temes d’Enginyeria Molecular. Hi ha dos aspectes a considerar: per una banda el desenvolupament de nous algorismes i de camps de força per a la simulació de biomolècules, i per altra banda l’aplicació al disseny de noves molècules que tinguin la funció d’activar o inhibir un procés biològic. Aquest tipus de metodologia permet treballar en problemes relacionats amb el disseny de fàrmacs, insecticides, herbicides, pesticides, vacunes sintètiques, modificació d’enzims per millorar processos en biotecnologia, etc. 

Publicacions seleccionades

-Marta Filizola , Oirol Llorens, Maria Catreni-Farina y J. J. Perez. "New Insights into the Conformational Requirements of B2 Bradykinin Antagonism". Bioorg. Med. Chem., 6 (1998) 1491-1500 

-O. Llorens, M. Filizola, S. Spasiani, M. Marastoni, C. Herranz y J. J. Perez. "Amydgalin binds to the CD4 receptor as suggested from molecular modeling studies". Bioorg. Med. Chem.Lett., 8 (1998) 781-786
 

 -F. J. Corcho, M. Filizola y J. J. Perez. "Assessment of the bioactive conformation of the farnesyltransferase protein binding recognition motif by computational methods". J. Biomol. Struct. Dyn., 16,1043-1052 (1999) 

 -J. J. Perez , M. Filizola y M. Carteni-Farina. "Molecular modeling study of the differential ligand-receptor interaction at the (, ( and ( opioid receptors". J. Comp. Aided Mol. Design, 13, 397-407 (1999)

-O. Llorens, J. J. Perez, A. Palomer y D. Mauleon. "Structural basis of the dynamic mechanism of ligand binding to prostaglandin synthase H2", Bioorg. Med. Chem. Lett., 9, 2779-2784 (1999) 


-J. Gomez-Catalan, C. Aleman y J. J. Perez. "Conformational profile of 1-aminocyclopropanecarboxylic acid". Theor. Chem. Acc., 103, 380-389 (2000) 

 -J. J. Perez, M. Filizola y F. J. Corcho. "Docking of peptide T onto the CD4 receptor", J. Biomol. Struct. Dyn., 17, 725-733 (2000)


 -F. J. Corcho, M. Filizola y J. J. Perez. "Evaluation of the iterative simulated annealing technique in conformational search of peptides". Chem. Phys. Lett., 319, 65-70 (2000)


-Jimenez, C. Cativiela,, J. Gomez-Catalan, J. J. Perez, A. Aubry, M. Paris and M. Marraud. "Influence of side chain restriction and NH...( interaction on the (-turn folding modes of dipeptides incorporating phenylalanine cyclohexane derivatives", J. Am. Chem. Soc., 122, 5811-5821 (2000)


-Palomer.  J. J. Perez, S. Navea, O. Llorens, J. Pascual, L. Garcia and D. Mauleon. "Modelling cyclooxygenase inhibition. Implication of active site hydration on the selectivity of ketoprofen analogues", J. Med. Chem., 43, 2280-2284 (2000)

Col.laboradors en l’àrea del CEBIM

Professors i investigadors

Jesús Gomez-Catalan

Jaime Rubio

Yolanda Fernández 

Josep Canto

Becaris

Francesc Corcho

Oriol Llorens.

Lurdes Roset

Marta Pinto

Daniel Badia

Projectes en curs

· Diseño combinatorio de sistemas heterocíclicos con actividad biológica potencial, PM98-0012-C02-01, Dirección General de Enseñanza Superior e Investigación Científica.

· Análogos no peptídicos del péptido T en el tratamiento de la psoriasis y otras patologías, PTR 1995-0404-02-OP, Dirección General de Enseñanza Superior e Investigación Científica.

· Diseño racional, síntesis y evaluación biológica de cabezas de serie de fármacos potencialmente útiles en el tratamiento de las amiloidosis asociadas a la transtiretina, Fundación la Caixa.

· Diseño asistido por ordenador de nuevos agentes terapéuticos, Laboratorios Salvat

Dr. Pere Garriga Solé

EUETIT, Edifici TR1

Colom 1, 08222 Terrassa

e-mail: pgarriga@eq.upc.es  Tel. 937398044; Fax. 937398225

Catedràtic d’Escola Universitària del Departament d’Enginyeria Química

Dr. en Ciències (1992, Universitat Autònoma de Barcelona).

Postdoctoral fellow. Massachusetts Institute of Technology, Cambridge, Massachusetts, 1994-1995 

Visiting scientist. Massachusetts Institute of Technology, Cambridge, Massachusetts, 1996, 2000.

Membre de la Sociedad de Biofísica de España  (1993-)

Membre de la Sociedad de Bioquímica y Biología Molecular de España  (1996-)

Membre de la American Society of Biochemistry and Molecular Biology (1996-)

Experiència professional

Aquest grup de recerca és multidisciplinar i està clarament orientat a l’estudi de macromolècules, especialment de polímers biològics amb clara aplicació biotecnològica. El grup està constituït en el Campus de Terrassa dins del Department d’Enginyeria Química, amb personal del Departament d’Enginyeria Química i del Departament d’Òptica i Optometria, i es tracta per tant d’un grup amb una clara voluntat de cooperació interdepartamental. El tema de recerca està centrat en l’obtenció, caracterització i anàlisi de proteïnes recombinants, d’interès biomèdic, obtingudes per mutagènesi dirigida. En particular es treballa en l’obtenció i caracterització de receptors acoplats a proteïna G (G protein-coupled receptors, GPCRs) de gran interès farmacològic. Aquestes proteïnes s’obtenen mitjançant tècniques d’enginyeria genètica, es purifiquen mitjançant tècniques cromatogràfiques i es caracteritzen amb la utilització de diverses tècniques espectroscòpiques i funcionals. 

Una de les proteïnes objecte d’estudi és la rodopsina que s’utilitza com a model en els estudis estructura-funció de la superfamília de GPCRs. Una mostra de l’interès social d’aquesta recerca ha estat l’establiment d’una col.laboració amb la ONCE que finança els projectes que es desenvolupen en el laboratori  per a l’estudi de la implicació de mutacions en la rodopsina en la malaltia degenerativa de la retina Retinosi Pigmentària.. 

Publicacions seleccionades
· Garcia-Quintana,D., Garriga, P., Manyosa, J. (1993). Quantitative characterization of the structure of rhodopsin  in disc membrane by means of FTIR spectroscopy. J. Biol. Chem. 268, 2403-2409. 

· Garcia-Quintana, D., Francesch, A., Garriga, P., De Lera, A.R. Padrós, E. , Manyosa, J. (1995). FTIR   spectroscopy  indicates a major conformational rearrangement in the activation of rhodopsin. Biophysical    Journal , 69, 1077-1082.

· Liu, X., Garriga, P. and Khorana, H.G. (1996). Structure and function in rhodopsin: Correct folding and misfolding in two point mutants in the intradiscal domain of rhodopsin identified in retinitis pigmentosa. Proc. Natl. Acad. Sci. USA 93, 4554-4559.

· Garriga, P., Liu, X. and  Khorana, H.G. (1996). Structure and function in rhodopsin: Correct folding and misfolding in point mutants at and in proximity to   the site of the retinitis pigmentosa mutation Leu-125àArg in transmembrane helix C. Proc. Natl. Acad. Sci. USA 93, 4560-4564.

· Hwa, J., Garriga, P., Liu, X. and Khorana, H.G. (1997). Structure and function in rhodopsin: Packing of the helices in the transmembrane domain and folding to a tertiary structure in the intradiscal domain are coupled. Proc. Natl. Acad. Sci. USA  94, 10571-10576.

· Andres, A., Kosoy , A., Roca, E., Manyosa, J., Urtubia, C., Götzens, G., and Garriga, P.  (1998)   Molecular study of mutations in rhodopsin associated with retinitis pigmentosa.  Vision 14, 14-17.

· Kosoy, A., Andrés, A., Roca, E., Garriga, P. and Manyosa, J. (1999). Spectroscopic studies of rhodopsin mutants. Spectroscopy of  Biological Molecules: New Directions, 155-156. (J. Greve, C. Otto and G. Puppels, eds.) Kluwer Academic Publishers, The Nederlands. ISBN  0-7923-5843-3.

·  del Valle, L., Dias, P., Pérez, J.J.  and Garriga, P. (2000) Effect of Zn on the thermal stability and chromophore regeneration of rhodopsin. Eur. Biophys. J. 29, 359.

Col.laboradors en l’àrea del CEBIM

Professors i investigadors

· Dr. Luis del Valle 

· Dr. Xavier Cañavate

· Dr. Xavier Colom

· Fernando Carrillo

· Margarita Morillo

· César Urtubia

· Guadalupe Götzens

Doctorands

· Eva Ramon

Projectes en curs

· Mecanismos de activación/inactivación de receptores acoplados a proteína G. PM98-0134, Dirección General de Enseñanza Superior e Investigación Científica (DGESIC).
· Estudio de los mecanismos moleculares implicados en el proceso degenerativo de la Retinosis Pigmentaria.  Dirección General de la ONCE.

· Estudio molecular de mutaciones en rodopsina asociadas a Retinosis Pigmentaria, FUNDALUCE (Fundación Lucha Contra la Ceguera).

Dr. Elvira Guàrdia

Departament de Física i Enginyeria Nuclear

Campus Nord, MòdulB4-B5, Sor Eulàlia d'Anzizu s.n., 08034 Barcelona

e-mail: elvira.guardia@upc.es Tel. 934 017 288; Fax. 934 017 100

URL: http://www-fen.upc.es/grupsim/gelvira.htm
Professora Titular d'Universitat 

Doctora en Ciències Físiques per la Universitat de Barcelona (Maig 1986)

Membre del Comité Internacional del European Molecular Liquids Group (1993-..) 

Experiència professional

L'activitat del grup de recerca ha estat centrada en l'estudi a nivell microscòpic de diferents sistemes en fase líquida mitjançant la simulació per ordinador. Utilitza la dinámica molecular i tècniques estocàstiques . Les línies de treball actualment en curs es poden agrupar de la següent manera: 

DISSOLUCIONS IÒNIQUES : Efectes del dissolvent sobre les interaccions entre ions i en els processos d'intercanvi iònic. Electròlits, biomolècules en dissolució. Càlcul de potencials de força mitjana. Determinació de temps de residència i estudi de la dinàmica de solvatació.

LÍQUIDS IÒNICS: Metalls líquids (Li) i els seus aliatges. Sals foses provinents d’una fase superiònica  sòlida  (halurs de metalls nobles i de tali). Obtenció i anàlisi de factors d’estructura dinàmica. Propietats de transport no electrònic.

LÍQUIDS MOLECULARS: Aigua, alcohols, organo-clorats,... Influència dels ponts d'hidrogen en l'estructura i propietats dinàmiques. Obtenció d’espectres infrarojos i propietats dielèctriques. Aigua en condicions extremes (alta pressió, fase supercrítica). Alcohols super-refredats. Estudi dels mecanismes de relaxació vibracional.

Publicacions seleccionades

( C. Tasseven,  J. Trullàs, O. Alcaraz, M. Silbert,  A. Giró, "Static structure and ionic transport  in molten AgBr and AgCl", Journal of  Chemical Physics 106, 7286-7294 (1997)

( L. García-Tarrés, E. Guàrdia, "Hydration dynamics of a tetramethylamonium ion in water. A computer simulation study", Journal of Physical Chemistry B 102 , 7448-7454 (1998)

( M. Canales, G. Sesé, "Generalized Langevin dynamics simulations of NaCl electrolyte solutions", Journal of Chemical Physics 109, 6004-6011 (1998)

( S. G. Kalko, E. Guàrdia, J. A. Padró, Molecular "Dynamics simulation study of the hydration of the alanine dipeptide", Journal of Physical Chemistry B 103, 3935-3941 (1999)

( E. Guàrdia, G. Sesé, J. A. Padró, S. G. Kalko, "Molecular Dynamics simulation of Mg2+ and Ca2+ ions in water", Journal of Solution Chemistry 28, 1113-1126 (1999)

( J. Martí, "Analysis of the hydrogen bonding  and vibrational spectra of supercritical model water by molecular dynamics simulations", Journal of Chemical Physics 110, 6876-6886 (1999)

( J. Martí, F. S. Csajka, D. Chandler, "Stochastic transition pathways in the aqueous sodium chloride dissociation process" , Chemical Physics Letters 328, 169-176 (2000)

( O. Alcaraz,  J. Trullàs, "Mass and size dependence of single ion dynamics in molten monohalides", Journal of Chemical Physics 113, 10635-10641 (2000)

( L. Saiz, E. Guàrdia, J. A. Padró , "Dielectric properties of liquid ethanol. A computer  simulation study", Journal of Chemical Physics 113, 2814-2822 (2000)

( R. Rey, L. C. Pardo, E. Llanta, K. Ando, D. O. López, J. Ll. Tamarit, M. Barrio, "X ray and Molecular Dynamics study of liquid structure in pure methylchloromethane compounds ((CH3)4-nCCln)", Journal of Chemical Physics 112,7505-7517(2000)

( L. Saiz, J. A. Padró, E. Guàrdia, "Structure of liquid ethylene glycol: A molecular dynamics simulation study with different force fields", Journal of Chemical Physics 114, 3187-3199 (2001)

Col.laboradors en l’àrea del CEBIM

Professors 

Dra. Olga Alcaraz (TEU, CEIB)

Dr. Manel Canales (TU, FEN) 

Dr. Manel Canales (TU, FEN) 

Dr. Estanis Llanta (TU, FEN) 

Dr. Jordi Martí (Prof. Ass., FEN) 

Dr. Rossend Rey (TEU, FEN) 

Dra. Gemma Sesé (TU, FEN) 

Dr. Joaquim Trullàs (TU, FEN)

Doctorands

Lino García-Tarrés

Ricardo Palomar

Ajuts i Projectes en curs

( Ajut del Departament d'Universitats, Recerca i Societat de la Informació, Generalitat de Catalunya, a grups de recerca consolidats, "Grup de simulació per ordinador en matèria condensada" 1999SGR-00146.

( "Simulación por ordenador de sistemas condensados: líquidos iónicos y moleculares", BFM2000-0596-CO03-02, Dirección General de Enseñanza Superior e Investigación Científica, Ministerio de Ciencia y Tecnología

( "Solvation dynamics and ionic mobility in conventional and polymer solvents'' HPRN-CT-2000-19 , Comunitat Europea.

Dr. Xavier Messeguer

Mòdul C6, 117

Jordi Girona  31, 08034 Barcelona

e-mail: peypoch@lsi.upc.es  Tel. 934 017 333; Fax. 934 017 014

URL: http://www.lsi.upc.es/˜peypoch
Experiència professional

Aquest grup, ALGGEN, acrònim d’Algorísmica i Genètica, es va constituir  amb la finalitat d’investigar i desenvolupar aplicacions en bioinformàtica. El propòsit és que les aplicaciones informátiques tinguin una interficie amable en ser  accessibles via el nostre portal web: http://www.lsi.upc.es/~alggen, és a dir, que no hi hagi problemes d’instal.lació ni tampoc d’execució per manca de potència de càlcul. En aquest sentit ALGGEN ha establert  acords amb el Cepba-IBM Research Institute per poder utilitzar la seva capacitat de computació.

 S’han establert diferents col.laboracions amb biòlegs, químics  i metges de diferents institucions públiques com la UB, CSIC, IMIM-UPF, IRO i d’empreses privades com  Merck Farma y Química S.A. Els principals temes en els que treballem són:

· Estudi de les zones reguladores de proteïnes: desenvolupar eines per a la identificació dels factors de transcripció en zones promotores. Ja hi ha una primera versió de l’aplicació, anomenada PROMO, en el nostre portal.

· Anàlisi de DNA-arrays: aquest és un camp de molt futur en el qual hem establert recentment dues col.laboracions.

· Manipulació i tractament de genomes: ja hi ha una aplicació TRANSPO de cerca de transposomes en genomes, i s’estan desenvolupant altres eines per a l’alineament múltiple de cromosomes.

· Engalçament de seqüències: hi ha una primera versió de l’aplicació ESSEM que engalça EST’s per determinar la proteïna de la que han estat seqüenciats. 

Publicacions seleccionades

· J. Larrosa i G. Valiente. Constraint satisfaction algorithms for graph pattern matching. Mathematical Structures in Computer Science (acceptat), 2001.

· M.L.Fernández i G. Valiente. A graph distance metric combining maximum common subgraph and minimum common supergraph. Pattern Recognition Letters (acceptat), 2001.

· J. Delgado i R.V. Solé. Characterizing Turbulence in Globally Coupled Maps with Stochastic Finite Automats, Physics Letters A, 270,314-319, 2000.

· J. Delgado i R.V. Solé. Self-synchronization and Task Fulfilment in Ant Colonies. Journal of Theoretical Biology, 205, 433-441, 2000.

· J. Gabarró i  X. Messeguer. Parallel Dictionaries with Local Rules on AVL and Brother Trees. Information Processing Letters, 68, 79-85, 1998.

· J.Gabarró, C. Martínez i X. Messeguer. A design of a parallel dictionary using skip lists. Theoretical Computer Science158, 1-33,1996

Col.laboradors en l’àrea del CEBIM

Professors i investigadors

· Dr. Jordi Delgado

· Dr. Gabriel Valiente

Projectes en curs

· Algoritmos y estructuras de datos para la recuperación de la información. MEC PB98-926.

· Fenómenos críticos, leyes de escala y rotura de simetría en sistemas complejos adaptativos. CICYT PB97-0693

· General thoery of graph transformation systems. EECC(TMR).

Dr. Francesc Sepulcre Sánchez

Departament d’Enginyeria Agroalimentaria i Biotecnología. EUETIB, Consorci Escola Industrial de Barcelona (CEIB)

Urgell 187, 08036 Barcelona

e-mail: Francesc.Sepulcre@upc.es
tel. 934 137 410 ; Fax. 934 137 401

Professor Titular d’Escola Universitària

Dr. en Ciències (1996, Barcelona).

Membre ordinari de la Sociedad Española de Biofísica (1997- ) 

Membre ordinari de la Sociedad Española de Bioquímica y Biología Molecular

Experiència professional

Actualment es treballa en l’estudi dels mecanismes d’interacció de cations amb proteïnes mitjançant la difracció de raigs X (EXAFS i XANES). Durant els últims anys s’ha treballat conjuntament amb el responsable de la línia ID26 del European Synchrotron Radiation Facility (ESRF) per a adaptar aquesta línia a l’estudi de sistemes biològics ultra diluïts com són les dissolucions de proteïnes en condicions fisiològiques. Una de les proteïnes més estudiades amb aquesta tècnica és la bacteriorodopsina (proteïna de membrana del bacteri Halobacterium Salinarum) i  les seves formes mutades. Aquesta proteïna en condicions fisiològiques uneix cations divalents, i per al Mn i Ca  s’ha caracteritzat el lloc de fixació d’alta afinitat i s’han localitzat els llocs de mitjana i baixa afinitat a la part extracel·lular de la proteïna. 

Publicacions seleccionades

· Torres, J., Sepulcre, F. and Padrós, E.  Conformational Changes in Bacteriorhodopsin Associated with Protein-Protein Interactions: A Functional  (I-(II Helix Switch?; Biochemistry, 34, 16320-16326, 1995.

· Azuaga, A.I., Sepulcre, F., Mateo, P. L. and Padrós, E.   Scanning Calorimetry and Fourier-Transform Infrared Studies Into the Thermal Stability of Cleaved-Bacteriorhodopsin Systems. Biochemistry , 35, 16328-16335, 1995.

· Sepulcre, F., Cladera, J., García, J., Grazia Proietti, M., Torres, J. and Padrós, E. An Extended X-Ray Absorption Fine Structure Study of the High-Affinity Cation-Binding Site in the Purple Membrane. Biophysical Journal , 70,  852-856,  1996.

· Pardo, L., Sepulcre, F., Cladera, J., Tejada, J., Labarta, A., Duñach, M. and Padrós, E. Experimental and Theoretical Characterization of the High-Affinity Cation Binding Site of the Purple Membrane.  Biophysical Journal, 75, 777-784, 1998.

· Sanz, C., Lazarova, Tz., Sepulcre, F., Gonzalez-Moreno, R., Bourdelande, J-L., Querol, E. and Padros, E. Opening the Schiff base moiety of bacteriorhodopsin by mutation of the four extracellular Glu side chains.  FEBS Letters, 456, 191-195, 1999.

Col.laboradors en l’àrea del CEBIM

Professors i investigadors

· Antonio Gámez López

· Montserrat López Mesas

Personal tècnic de suport

· María Rodríguez Reyes

Becaris

· Anna Maza

Projectes en curs

· Mecanismos de activación/inactivación de receptores acoplados a proteína G. PM98-0134. Dirección General de Investigación Científica y Técnica. 

· Desarrollo de nuevas poliesteramidas y poliesteres con características biodegradables, MAT2000-0995, Dirección General de Investigación.

Laboratori de Microbiologia

Dra. Maria Soledad Marqués

Dra. Ciències, UPC (1998)

Dr. Jordi Morató

Dr. Ciències Biològiques, UAB (2001)

EUOOT, Edifici TR8

C/Violinista Vellsolà, 37

Terrassa-08222.

e-mail: morato@oo.upc.es , marques@oo.upc.es .   Tel. 93 739 83 34/83 28; Fax. 93 739 83 01

Experiència professional

Aquest grup treballa bàsicament en dues línies d’investigació. Una és l’estudi de la biodegradació de polímers. El grup de Microbiologia està estudiant la biodegradació bacteriana i fúngica de poliésters, poliamides i altres polímers. S’utilitzen les normes de l’ASTM així com altres tècniques desenvolupades per provar la biodegradació a partir de mostres ambientals. 

Una segona línia d’investigació és la formació de biopel·lícules (biofilms). En aquest sentit, s’ha estudiat la formació de biofilms en sistemes de distribució d’aigua, desenvolupant un sistema per a la seva quantificació i monitorització. S’ha caracteritzat l’ecologia microbiana i el risc sanitari que comporta la formació d’aquests biofilms en sistemes. S’han començat a implementar tècniques microscòpiques amb marcadors nuclears i tècniques moleculars per a l’estudi dels microorganismes dels biofilms descrits.  

Publicacions seleccionades

· Mir J, Mas-Castellà J, Morató J, Guerrero R. 1996. Poliésteres microbianos a partir de nuevos substratos. III Congreso Ibérico de Biotecnología. Valladolid (España).

· Mir J, Morató J, Ribas F. 1997. Resistance to chlorine of freshwater bacterial strains. J. Appl. Microbiol. 82:7-18.

· Campaña M, Morató J, Mas J, Soler MA 1997. Modelo reducido para el estudio de biofilms en tuberías. In: Soler MA (ed) Tecnologías apropiadas en el abastecimiento de agua a pequeños núcleos habitados. UPC. Terrassa. ISBN 84-8498-284-X

· Codony F, Morató J, Mas J. 1997. Sistema para la evaluación de la resistencia a desinfectantes en biofilms. In: Soler MA (ed) Tecnologías apropiadas en el abastecimiento de agua a pequeños núcleos habitados. UPC. Terrassa. ISBN 84-8498-284-X

· Morató J, Mir J, Marqués MS, Soler, MA. 1997. Influence of bacteriological quality in the management of water treatment systems. pp 771-774. In: Shady et al (eds.). Water Resources Outlook for the 21st Century; Conflicts and Opportunities. Montreal. ISBN-2-922146-07-3

· Marqués MS, Morató J, Nguyen J, Muñoz-Guerra S. 1997. Biodegradación microbiana de poliamidas modificadas. XVI Congreso de la Sociedad Española de Microbiología. Barcelona (España)

· Villuendas I, Nguyen J, Marqués MS, Morató J, Muñoz Guerra S. 1997. Síntesis y biodegradación de una poliesteramida derivada del ácido L-tartárico y el 6-aminohexanol”. 1er Congreso Internacional de Materiales Poliméricos. V Reunión del GEP. Terrassa (España)

· Morató J, Alonso J, Martínez JR, Mas J, Soler MA, Ribas F. 1998. Monitoring biofilm formation in reclaimed drainage water from the Barcelona subway system. International Specialty Conference on the Microbial Ecology of Biofilms: Concepts, Tools and Applications. Lake Bluff, Illinois (USA). 

· Morató J, Alonso J, Martínez JR, Mas J, Soler MA. 1998. Detection and assessment of biofilm development in water distribution systems. Hydrotop 98. Marseille (France). 

· Marqués, M.S., Regaño, C., Nyugen, J., L. Aidanpa & S. Muñoz-Guerra. 2000. Hydrolytic and fungal degradation of polyamides derived from tartaric acid and hexamethylenediamine. Polymer, 41: 2765-2772.

· Cerdà-Cuéllar, M., J. Jofre, and A. R. Blanch. 2000. A selective medium and a specific probe for detection of Vibrio vulnificus. Applied and Environmental Microbiology. 66:855-859. 

· Cerdà-Cuéllar, M., L. Høi, J.L. Larsen, and A. R. Blanch. 2001. Comparison of two selective media for the detection of Vibrio vulnificus in environmental samples. Journal of Applied Microbiology. 

· Morató, J. M. Soler, Ribas, F. & J. Mas. 2000. Biofilm development in reclaimed drainage water from the Barcelona subway system. 1st. World Water Congress of the International Water Association (IWA). París. 

Col.laboradors en l’àrea del CEBIM

Professors i investigadors

· Dra. Maria Soledad Marqués

· Dr. Jordi Morató

· Sara Lluch

Personal  tècnic de suport

· Dra. Marta Cerdà

ANNEX 2.   Recursos disponibles
En l’Annex 1 s’han detallat els projectes finançats dels membres promotors del CEBIM, el finançament dels quals constituirà la base dels recursos pressupostaris amb els que comptarà el Centre. Els grups participants en el Centre, a travès d’aquests diversos projectes que porten a terme, disposen d’uns 30.000.000 pts. a l’any per portar a terme la seva recerca en l’àrea del CEBIM. Aquesta quantitat no inclou les dotacions per a infraestructura, ni els becaris i personal tècnic qualificat que participa en aquests projectes. A més s’ha fet esment de les persones que participaran en els grups promotors, a més de les persones de les quals s’ha adjuntat els curriculums abreujats ja que n’actuen com a representants. Aquestes persones consitueixen els recursos humans.

A més dels aspectes citats cal remarcar que els esmentats grups tenen a la seva disposició espais i equipaments en els seus respectius Departaments per a la realització dels projectes vigents i dels que es desenvolupin en el marc del Centre. 

Entre els equipaments i infraestructures dels grups es pot citar un laboratori de Difracció de Raigs X,  Microscopi electrònic, laboratori d'ADN recombinant, laboratori de tècniques bioquímiques incloent-hi l’expressió de proteïnes recombinats en cèlul.les eucariòtiques i laboratori bioquímic de treball amb mostres radiactives. Es disposa també d’un laboratori de microbiologia amb els equips bàsics d’aquest tipus de laboratori i altres de més específics com ara un criotom i un luminòmetre amb bany tipus Peltier.

També es pot fer esment dels equipaments per diferents tècniques químiques clàssiques com són les espectroscòpiques (Ultraviolat-visible, FTIR), HPLC (diode array), absorció atòmica, columnes de rectificació i destil·lació a escala pilot, etc.

Pel que fa a les línies que treballen en la modelització molecular, els grups participants disposen de diferents estacions de treball específiques per a cada apliació. Un exemple n’és un cluster de quatre processadors Pentium duals a 350 MHz i un cluster de vuit processadors Pentium simples a 800 MHz. També es disposa d'hores de càlcul restringides en els ordinadors SGI O2000 i Compaq Alpha server del CEPBA. En altres casos s’ha establert acords amb el Cepba-IBM Research Institute per poder utilitzar la seva capacitat de computació. 

En tots els casos es disposa també del software especialitzat per a l’anàlisi de  les dades que s’obtenen en els equips esmentats, un exemple en seria el software de tractament d’espectres de difracció d’electrons (UWXAFS, FEFFIT), i el software de simulació d’espectres de difracció d’electrons (FEFF8.0). Per a la modelització molecular es disposa de llicències pels programes AMBER i Quanta 3.0 de mecànica molecular, Insight97 de gràfics, Grid per a l’estudi d’interaccions moleculars i es té accés al conjunt de programes GAUSSIAN94 i Catalyst per a la recerca de compostos en bases de dades tridimensionals instal.lats en C4.

La relació anterior no respresenta un recull exhaustiu dels equips i infraestructures de que disposen els grups participants en el Centre sinó que només es tracta d’una mostra representativa d’aquests recursos.
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