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IV Memoria anual: ano 2007

Principales Actuaciones

A lo largo del afio 2007 hemos
continuado con el proceso de con-
solidacion del BIFI como Instituto
de Investigacion tanto en el aspecto
institucional como de funciona-
miento, lo que se pone de manifies-
to en los siguientes datos.

Se ha celebrado un solo Conse-
jo del Instituto a lo largo del 2007,
el 1 de marzo a las 19h, en el que se
han aprobado las actuaciones reali-
zadas y los proyectos mas impor-
tantes a llevar a cabo en a lo largo
de 2007, asimismo se reforzo el
Equipo de Gobierno con un criterio
de continuidad.

El Equipo de Gobierno ha rea-
lizado ocho reuniones formales a lo
largo del afio, y con motivo de la
presencia de Ernesto Freire entre
nosotros, realizamos una reunidn
sobre lineas de investigacion del
BIFI, con los coordinadores de las
mismas el dia 5 de diciembre a las
9.30h. en la Biblioteca del departa-
mento de Bioquimica

Realizamos el III Congreso
Nacional del BIFI 2007 el 1 y 2 de
marzo en la ciudad de Zaragoza,
con asistencia de mas de 70 investi-
gadores relacionados, directa o indi-
rectamente con el BIFL.

Hemos seguido ocupando los
locales del edificio Cervantes en
Corona de Aragén, en los que
hemos aumentado la superficie uti-
lizada, hemos aumentado la capaci-
dad de computacion y la seguridad
del Cluster, y mejorado nuestra in-
fraestructura de investigacion expe-
rimental mediante la incorporacion
de nuevos aparatos al laboratorio de
Biologia Molecular.

El dia 3 de mayo realizamos a
las 12.30 h. una jornada de puer-
tas abiertas dedicada al Departa-
mento de Biologia Molecular y
Bioquimica, jornada que fue un éxi-
to por la elevada participacion de
miembros de ese departamento y el
interés que mostraron en la visita.

El programa fue: Saludo del Di-
rector del BIFI. Breve presentacion
del Instituto y de sus principales
lineas de investigacion, con énfasis
en la vertiente bioldgica y computa-
cional por Javier Sancho. Visita a
las instalaciones del edificio Cer-
vantes (laboratorio de biofisica, de
cristalografia, cluster de ordenado-
res, sala 3D, etc) comentando la uti-
lidad de los aparatos y las investiga-
ciones en curso, y Refrigerio.

Participamos con nuestra pre-
sencia en el Pabellon de la Ciencia
de la Feria de muestras de Zaragoza
del 6 al 14 de octubre, mediante un
“stand” de nuestra actividad en Pro-
teinas y una sala en la que se mos-
traba al publico la simulacién en
tres dimensiones del comporta-
miento del plasma en un reactor de
fusion

La construccién del nuevo edi-
ficio para los Institutos de Investi-
gacion en el Campus del Actur fi-
nanciado por el Proyecto de Infraes-
tructuras, sigue su curso, hemos
precisado nuestras propuestas de

Anabel Elduque, José Félix Saenz y Marcelino iglesias en la inaugura-

esperamos poder trasladarnos a las
nuevas instalaciones a lo largo de
este afio 2008.

Hemos realizado inversiones en
infraestructuras de investigacion
financiadas por el Plan de infraes-
tructuras de investigacion del MEC
en Computacion mediante la cons-
truccion del ordenador dedicado
“Janus” y en Biologia Molecular
mediante la compra de un espectro-
metro de rayos X, que estd a la es-
pera de ser instalado en los labora-
torios del nuevo edificio.

A lo largo de 2007 se ha puesto
en marcha bajo la responsabilidad
del BIFI y como instalacion califi-
cada de “Singular’por el Ministe-
rio, el nodo “Caesaraugusta” de
la “Red Espaiiola de Supercom-
putacién” gestionada desde el BSC
(Barcelona Supercomputer Center).
La instalacion se ha realizado en la
Facultad de Ciencias y esta en fun-
cionamiento desde el mes de no-
viembre de 2007, aunque estamos
pendientes de la firma del Convenio
entre BSC, Gobierno de Aragén y
Universidad de Zaragoza.

cion de Caesaraugusta




Hemos continuado en 2007 con
la participacion en dos proyectos de
investigacion europeos ambos rela-
cionados con la tecnologia GRID y
que hacen que el Centro de Compu-
tacion del BIFI sea nodo del GRID
europeo. También hemos participa-
do en numerosos proyectos y gru-
pos de investigacion tanto estatales
como autonémicos; tres Grupos
Consolidados de Investigacion re-
conocidos por la DGA forman parte
del BIFI, dos de ellos con la califi-
cacidn de excelencia.

En 2007 se ha realizado con
éxito el programa “Zivis”, en co-
laboracion con el Ayuntamiento de
Zaragoza, ENDESA y Telefonica,
de puesta en marcha de un superor-
denador ciudadano, en el que parti-
ciparon mas de tres mil internautas,
y con el que se han obtenido intere-
santes aportaciones cientificas. El
acto de puesta en comun realizado
en el mes de mayo en las instalacio-
nes del Circo Romano de Zaragoza,
fue un éxito de presencia y partici-
pacion. A finales de afio se ha pues-

El director José Félix Saenz Lorenzo

Funcionamiento

Institucional

En el Consejo ordinario cele-
brado el 1 de marzo de 2007 a las
19 h. en el Sala del Edificio Cer-
vantes, se aprobé la gestion del
Equipo de Gobierno y el regreso de
Alfonso Tarancon como Secretario

to en marcha en colaboracion con el
CIEMAT, Politécnica de Valencia
y CSIC el proyecto “Ibercivis” su-
perordenador ciudadano que se pre-
tende desarrollar en toda Espafia a
partir de mayo de 2008 y que sera
patrocinado al menos por Ibercaja,
GA y los Ayuntamientos de Zara-
goza y Madrid.

Se ha mantenido el apoyo ins-
titucional al funcionamiento del
Instituto, tanto del GA, como de
Ibercaja a través del convenio y
otras ayudas de distintas institucio-
nes publicas y privadas a proyectos
especificos. Todo ello nos ha per-
mitido la realizacion del Congreso
Nacional, la contratacion de investi-
gadores y becarios, asi como la in-
version en las nuevas infraestructu-
ras de los laboratorios antes sefiala-
dos.

En 2007 el BIFI ha obtenido un
puesto de investigador de ARAID
que ha obtenido nuestro investiga-
dor Adrian Velazquez al que se in-
corporard a lo largo de 2008, tam-
bién se ha incorporado un nuevo

Director

~ Directores Cientificos

Subdirector

“"“ Secretario

investigador procedente del progra-
ma Ramoén y Cajal, José¢ Alberto
Carrodeguas cuyo puesto pretende-
mos consolidar en 2008 como in-
vestigador de la Universidad de Za-
ragoza, hemos obtenido ayudas del
GA para la contratacion de dos
técnicos en computacion para aten-
der el nodo de la RES y hemos con-
tratado nuevos investigadores y be-
carios ligados a proyectos, algunos
de ellos con empresas.

Se han seguido realizando los
Coloquios BIFI , que forman parte
de un programa de doctorado con
calificacion de excelencia, asi como
los Seminarios BIFI con la presen-
cia de investigadores espafioles y de
todo el mundo, que han mantenido
el contacto y la colaboracion exter-
na.

Numerosos articulos cientifi-
cos llevan la referencia del BIFI y
hemos tenido presencia en varios
Congresos nacionales e internacio-
nales, en particular en los organiza-
dos por el Instituto.

José Felix Saenz Lorenzo ( Universidad de Zaragoza)

Ernesto Freire ( The Johns Hopkins University Baltimore. USA)
Enzo Marinari (Universidad La Sapienza de Roma)

Javier Sancho Sanz (Bioquimica, Universidad de Zaragoza)

Alfonso Tarancon Lafita (Fisica Teorica, Universidad Zaragoza)

Resto de miembros:

José Luis Alonso Buj (Fisica Tedrica, Universidad Zaragoza)
Fernando Falo Fornies (Materia Condensada, Universidad Zaragoza)

Mario Floria Peralta(Materia Condensada, Universidad Zaragoza)

Milagros Medina Trullenque(Bioquimica, Universidad de Zaragoza).

Adrian Velazquez Campoy (Bioquimica, Universidad de Zaragoza).

Victor Martin Mayor ( Fisica, U. Complutense de Madrid).

PierPaolo Bruscolini (BIFI, Fisica)

del BIFI en sustitucion de José Luis Yamir Moreno (BIFI Fisica)

Alonso.

Secretaria: Isabel Vidal.




Organigrama de Investigacion

Estructura de investigacion.

La coordinacion de la investigacion la llevan a cabo
los directores cientificos: Ernesto Freire y Enzo Mari-
nari, con la colaboracion de Javier Sancho, Alfonso Ta-
rancon y José Luis Alonso. La investigacion del BIFI
se estructura en ocho areas con sus correspondientes
responsables de lineas de investigacion, dos de los cua-
les tienen a su cargo los dos laboratorios de Computa-
cion y Biologia Molecular.

Lineas de investigacion

Se han establecido a propuesta de los directores
cientificos cada una de ellas con un coordinador. La di-
vision en Lineas no debe entenderse como criterio se-
parador, sino que en ellas debe primar el criterio de co-
operacion entre los grupos y la interdisciplinaridad de
la investigacion.

- Materiales complejos y Fusion nuclear (Complex
Materials and Nuclear Fusion). Coordinador Victor
Martin-Mayor.

- Redes Complejas y Sociedad (Complex Networks
and Human Society). Coordinador Yamir Moreno.

- Fisica de Sistemas Biologicos (Physics of Biologi-
cal Systems).
Coordinador PierPaolo Bruscolini.

-Transporte y Computacion Cuanticas (Quantum
Transport and Quantum Computing) Coordinador Vic-
tor Gopar

- Estabilidad y plegamiento de proteinas (Protein
stability and protein folding). Coordinador Javier San-
cho.

- Interaccion proteina-ligando (Protein-ligand inte-
raction, docking and
screening). Coordinador Adrian Velazquez.

- Interaccion proteina-proteina y transferencia de
electrones (Proteinprotein

interaction and electron transfer) Coordinadora Mila-
gros Medina.

- Interaccién proteina DNA y regulaciéon genética
(Protein-DNA interaction and genetic regulation) Coor-
dinadora Maria Fillat.

- Computaciéon y Supercomputacion (Computing
and SuperComputing). Coordinador Guillermo Losilla.

- Laboratorios de Biologia Molecular y Cristalo-
grafia de Proteinas (Molecular Biology and Crystallo-
graphy). Coordinadora Olga Abian.

Congresos organizados
por el BIFl en 2007.

Congreso Internacional BIFI 2006.

Los dias 1 y 2 se celebro, en el aula Magna de la
Facultad de Ciencias de Zaragoza el III Congreso Na-
cional del Instituto de Biocomputacioén y Fisica de Sis-
temas Complejos (BIFI) de la Universidad de Zarago-
za. En el Congreso se expusieron trabajos sobre las
lineas de investigacion del BIFI, por miembros del Ins-
tituto o por cientificos invitados.

Comité organizador: Liliana Arrachea, Fernando
Falo, Luis M. Floria, Victor Gopar

Conferencias invitadas:

Maria Fillat (Universidad de Zaragoza):

“Estudios funcionales de las proteinas Fur en cia-
nobacterias”

Juan Fernandez-Recio (Barcelona Supercomputing
Center)

“Interacciones proteina-proteina transientes: el
gran reto teorico y experimental

José Maria Sancho (Universidad de Barcelona)
“Motores moleculares: relevancia de los mecanis-
mos fisicos y quimicos”

Alvaro Martin-Rodero (Univ. Auténoma de Ma-
drid)

“Efecto Josephson e interacciones magnéticas en
quantum dots”

Angel Sanchez Sanchez (Univ. Carlos III de Ma-
drid)

“Comunidades y cooperacion en redes sociales”

El BIFI particip6 también con Yamir Moreno en la
organizacion y desarrollo del IV ENCUENTRO DE
NEUROCIENCIAS. NEUROCIENCIA DE SISTE-
MAS: DE LA MOLECULA AL COMPORTA-
MIENTO. Celebrado el jueves, 25 Octubre de 2007 en
el Salon de Actos del Hospital Clinico Universitario de
Zaragoza.




El Laboratorio de Computacion y Supercomputacion

Una parte importante de los re-
cursos computacionales del BIFI se
concentra en el Laboratorio de Su-
percomputacion sito en la primera
planta del Edificio Cervantes.

Cluster del BIFI

El cluster de ordenadores bajo
GNU/Linux del Instituto cuenta en
estos momentos con 250 procesado-
res, de los que el 85% son de arqui-
tectura de doble precision (“em64t”
= 64-bit). Ademas se cuenta con 17
TeraBytes para espacio de almace-
namiento (4TB “online” + 13TB
“offline”) y la red que interco-
nexion a los nodos usa tecnologias
Gigabit Ethernet ¢ Infiniband.

En total se cuenta con una po-
tencia de calculo de 3'9 TeraFLOPs,
lo que lo sigue situando entre los
superordenadores mas potentes de
Espana.

En diciembre de 2007 dos gru-
pos de investigacion adscritos al
Instituto (Javier Sancho y Milagros
Medina) han adquirido 120 nuevos
procesadores que se incorporaran al
cluster a principios de 2008 bajo la
modalidad de “Hosting Clusters”.
Con esta adquisicion la potencia de
calculo del cluster se vera incre-
mentada notablemente.

Un total de 90 investigadores
poseen cuenta en el cluster, de los
cuales el 60% se pueden considerar
usuarios “activos” (corrieron al me-
nos una hora de CPU en el ultimo
afio). El numero total de horas de
CPU registrado en el accounting
del sistema durante 2007, asciende
a 799.000 horas.

~ putacional,

Recursos GRID

El BIFI participa en dos pro-
yectos de investigacion del Sexto
Programa Marco de la Union Euro-
pea relacionados con el desarrollo
de las tecnologias grid. En ambos el
Instituto aporta infraestructura com-
alojada también en
nuestro Laboratorio de Supercom-
putacion. En concreto:

EGEE-II

EGEE-II (“Enabling Grids for
E-sciencE II*) es un proyecto de
dos afios (Abril 2006 — Marzo
2008) coordinado por el CERN y
financiado dentro del VI Programa
Marco de la Unidon Europea que
pretende el desarrollo de una infra-
estructura Grid para uso cientifico
disponible las 24 horas al dia.

Actualmente EGEE es la mayor
infraestructura Grid a nivel mun-
dial; ya ha conectado mas de 250
centros de investigacion de 50 pai-
ses, englobando un total de 46.000
CPUs y cerca de 40 PetaBytes (40
millones de GigaBytes) de espacio
de almacenamiento.

El BIFI participa en el proyecto
migrando aplicaciones de fusion al
Grid y coordinando la Organizacion
Virtual FUSION que agrupa a los
usuarios que corren aplicaciones de
fusion de plasma en el GRID. Ac-
tualmente existen 42 usuarios regis-
trados en la VO FUSION.

Aunque la propuesta todavia no
ha sido aprobada definitivamente
por la UE, el BIFI participara en la
tercera fase del proyecto: EGEE-III.

Int.eu.grid:
25 CPUs, 2TBytes de almace-

namiento y red Gigabit Ethernet in-
terconexion

Int.eu.grid (“Interactive Euro-
pean Grid“) es un proyecto de dos
anos (Mayo 2006 — Abril 2008) co-
ordinado por el IFCA (Instituto de
Fisica de Cantabria) y financiado
dentro del VI Programa Marco de la
Unién Europea que pretende el des-

pliegue de una infraestructura grid
estable orientada a aplicaciones pa-
ralelas interactivas.

El BIFI participa en el proyecto
“gridificando” una aplicacion visual
interactiva para el disefio y simula-
cion de reactores de fusion nuclear.

Otros

El Laboratorio de Supercompu-
tacion también alberga equipos des-
tinados a otros servicios generales
como la web, backups, servidores
de almacenamiento masivo, impre-
sion, DHCP, SVN, CVS, NTP...

De entre ellos destaca por su
éxito el “mirror” de la distribucion
GNU/Linux “OpenSUSE”, tnico
mirror completo de Espafia y cuya
instalacion fue financiada en 2005 a
través de un convenio de colabora-
cion con el Ayuntamiento de Zara-
goza para la promocion del softwa-
re libre.

A finales de 2007 se lleg6 a un
acuerdo con el Ayuntamiento para
financiar la renovacion del hardwa-
re que alberga el “mirror”.

Red Espafiola de Supercom-
putacion

La Palma

A comienzos de 2007 la Uni-
versidad de Zaragoza paso a formar
parte de la Red Espaiiola de Super-
computacion (RES), albergando
uno de los siete superordenadores
distribuidos por la geografia nacio-
nal con nucleo en Mare Nostrum
(BSC-CNS) y conectados a través
de redes de alta velocidad, que bus-
ca dar respuesta a las crecientes ne-
cesidades de computacion de la in-
vestigacion en Espafia. El nodo de
Zaragoza, gestionado por el BIFI,
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cuenta con 512 procesadores, 24
TeraBytes de almacenamiento y red
de interconexion Myrinet (mas de-
talles en la pagina siguiente).

El nodo de Zaragoza en la RES
llegd a estar en 2007 en la posicion
417 del mundo en la lista del presti-
gioso top500 (http://
www.top500.org), hoy sigue estan-
do entre los superordenadores mas
potentes de Espafia. Desde su entra-
da en produccion el 13 de Noviem-
bre de 2007, hasta el 31 de Diciem-
bre, la maquina ha calculado un to-
tal 235.000 horas de CPU.

A lo largo de 2007 se han reali-
zado varias reuniones (algunas por
videoconferencia) de coordinacion
con el resto de integrantes de la Red
Espafola de Supercomputacion. El
18 de Diciembre se realizé una
charla informativa en el Aula Mag-
na de la Facultad de Ciencias para
informar a los investigadores de la
Universidad de Zaragoza sobre la
puesta en marcha de CAESARAU-
GUSTA y los métodos para hacer
uso de la infraestructura.

En los proximos meses se van a
ir desplegando servicios entre los
nodos de la RES que permitiran un
funcionamiento operativo coordina-
do. Esto probablemente requerira
ampliar notablemente la conexion
de Aragon a RedIRIS, dado el gran
aumento en el consumo de ancho de
banda que se espera.

Sala CAESARAUGUSTA

A finales de 2007 se ha puesto
en marcha el superordenador Cae-
saraugusta, nodo en Aragén de la
Red Espafiola de Supercomputa-
cion. La sala que alberga el ordena-
dor esta situada en la planta baja de
la Facultad de Ciencias y las obras
de acondicionamiento fueron lleva-
das a cabo durante el verano de
2007 por COBRA, empresa que
gano el concurso publico convoca-
do por el Servicio de Infraestructu-
ras de la Universidad.

El hardware que forma Caesa-
raugusta esta almacenado en 5 bas-
tidores (“racks”) con la siguiente

composicion:

3 racks de computacion

252 blades IBM JS20 con tarje-
ta Myrinet

504 procesadores PowerPC
970FX 2.2 GHz (2 procesadores/
blade)

ITB memoria RAM (4GB/
blade)

1 rack de gestion

switch CISCO 6503 Gigabit
Ethernet (CISCO 6503)

5 IBM P510 conectados por fi-
bra a sistema almacenamiento
10TB en RAID 5 (2 FastT + 2
Exp100)

1 rack de networking

switch Myrinet CLOS256

La instalacion hardware de la
maquina se llevo a cabo durante la
semana del 1 al 5 de Octubre de
2007 y la instalacion software du-
rante la semana del 8 al 10 de Octu-
bre. El 13 de Noviembre la maqui-
na entr6 en produccion con la entra-
da de los primeros usuarios asigna-
dos por el comité de acceso del
BSC. Ademas se dio acceso a 5
usuarios que hacen uso del 20% de
uso asignado al BIFI. Desde enton-

ces hasta el 31 de Diciembre de ¥

2007, en CAESARAUGUSTA se
han computado 235.000 horas de
CPU.

Sala de visualizacion 3D

El BIFI ha desarrollado su pro-
pio sistema de visualizacion 3D

estéreo para poder ver los resulta-
dos de sus diferentes tipos de simu-
laciones. Aunque es posible trasla-
darlo a otros lugares (eventos, ex-

posiciones...), el sistema reside
habitualmente en la Sala de Visua-
lizaciéon 3D, situada en la segunda
planta del Edificio Cervantes.

El montaje incluye dos proyec-
tores y una pantalla polarizada don-
de las imagenes se muestran usando
retroproyeccion. También es nece-
sario el uso de unas gafas especiales
con cristales con polarizacion circu-
lar, para que el efecto 3D pueda ser
observado.

Actualmente, las aplicaciones
mas interesantes son en el campo de
la fusion y de la bioquimica. En el
caso de la fusion, el BIFI ha des-
arrollado sus propios algoritmos de
simulacion en colaboracion con el
CIEMAT vy las aplicaciones grafi-
cas que los representan desde cero,
contando con la colaboracion inter-
disciplinar de fisicos e ingenieros
informaticos.

Proyecto Zivis

Zivis fue un proyecto basado en
tecnologias de computaciéon volun-
taria, que durante la primera mitad
de 2007 desplegd con gran éxito el
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primer superordenador ciudadano
de Espafia en Zaragoza.

En un periodo de apenas 6 se-
manas, se alcanzaron 3000 usuarios
registrados, 5.200 ordenadores par-
ticipantes y 700.000 horas de CPU
calculadas.

Ibercivis

Tras el éxito alcanzado por el
proyecto Zivis, desde el BIFI
hemos lanzado una nueva iniciativa
para un nuevo proyecto nacional
con importantes novedades: Iberci-
vis.

Ademas de dar el salto a escala
nacional, Ibercivis pretende avanzar
en el desarrollo de BOINC para cre-
ar una infraestructura estable de
computacion ciudadana, que sea
vista por los investigadores como
un cluster al que pueden enviar sus
jobs. También el cambio de escala

1T

implica un reto tecnoldgico de pri-
mer orden.

Para lograr todo ello, el proyec-
to cuenta con la participacion de di-
ferentes centros, cada uno de los
cuales tendra tareas especificas
asignadas:

BIFI: Centro de Gestion y con-
trol del ordenador ciudadano nacio-
nal

ITACA (Univ. Politécnica de
Valencia): Portar aplicaciones y de-
sarrollo de sistema de colas.

CETA-CIEMAT(Trujillo): Cen-
tro de Almacenamiento de datos.

CETA-Moncloa (Madrid): Cen-
tro de divulgacion.

Para el lanzamiento hemos con-
siderado las aplicaciones que mejor
se portan al sistema distribuido y en
las que hay investigadores de pri-
mera linea involucrados. También
se ha valorado el impacto social y
de difusion de las investigaciones:
Laboratorio Nacional de Fusion-
BIFI: Simulacion de Plasma en
ITER
Univ. Complutense de Madrid
(Dpto. Fisica Teorica I): Simula-
cion de materiales.

Centro de Biologia Molecular Seve-
ro Ochoa (UAM-CSIC): Docking
de proteinas.

El Laboratorio de Biologia Molecular

A/ Equipamiento v material

Durante el afio 2007 se han incor-
porado al laboratorio de bioquimica
y biologia molecular los siguientes
equipos y material de gran interés
para el desarrollo de las lineas de
investigacion que se llevan a cabo
en nuestro instituto:

1.- Difractémetro de Rayos X de
Bruker con un coste de 640.888€,
financiado por el Proyecto de Infra-
estructura. Se trata de un equipo
imprescindible para determinar la
estructura tridimensional de protei-
nas y que sera de gran utilidad en el
desarrollo de las lineas de investi-
gacion que se llevan a cabo en
nuestro instituto.

2.- Mobdulo de fluorescencia para
Espectrofotometro de Dicroismo
Circular (Chirascan de Applied
Photophysics Ltd) y Cubetero de 4
posiciones para la medicion multi-
ple de muestras. Su coste ha ascen-
dido a 23.000€.

3.- Prestwick Chemical Library,
una nueva quimioteca de ligandos,

aportacion de Javier Sancho, que
serd de gran utilidad en el desarro-
llo de las importantes lineas de in-

vestigacion que nuestros grupos

han abierto en la busqueda de molé-
culas bioactivas frente a moléculas
diana. Dicha quimioteca cuenta con
la ventaja de que los 1120 com-
puestos que la forman corresponden
a pro-farmacos en los cuales se co-
noce su biodisponibilidad y seguri-
dad en humanos, con lo que si un
compuesto es suficientemente po-
tente las posibilidades de poder lle-
var a cabo estudios clinicos rapida-
mente en pacientes son muy altas.

B/ Otros Equipos vy técnicas
Destacar que durante 2007 se han
incorporado al BIFI el Dr. José Al-
berto Carrodeguas Villar y una be-
caria de la DGA, Violeta Lamarca
Gay, que realiza su tesis doctoral
bajo la direccion del primero. Di-
chas incorporaciones nos han per-
mitido abrir lineas de investigacion
dentro de los laboratorios del BIFI
hacia la Biologia Celular. El Dr.
Carrodeguas ha aportado al BIFI
diversos aparatos y algunas técnicas

nuevas. Dentro de los aparatos, se
encuentra una cabina de flujo lami-
nar y un incubador de CO, para
cultivo celular, dos centrifugas de
sobremesa (una de ellas refrigera-
da), un agitador orbital para cultivo
de bacterias, un incubador termos-
tatizado, un congelador vertical de
—80°C, dos frigorificos tipo combi y
aparatos para electroforesis de pro-
teinas y acidos nucleicos, entre
otros.

La principal técnica aportada ha
sido el cultivo de células eucariotas.
Basandose en ésta, y junto con el
Dr. Javier Sancho, se ha conseguido
un proyecto del Instituto Aragonés
de Ciencias de la Salud en el campo
de las células madre.
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Nuevo edificio

Las obras del nuevo edificio en
el Campus del ACTUR han avanza-
do notablemente a lo largo del 2007
de modo que el edificio estara ter-
minado y en disposicion de ser ocu-
pado este afio. Esta obra esta finan-
ciada por la convocatoria de Infraes-
tructura Cientifico-técnica del
MCYT 2003-04. Del déficit ya en
este momento previsto se haran car-
go la Universidad y el Gobierno de
Aragén. También se dispone de pre-
supuesto de equipamiento del edifi-
cio.

Ayudas obtenidas

Nos han concedido ayudas distintas instituciones
publicas y privadas:

En 2007 hemos agotado la inversion pendiente del
proyecto de infraestructuras 2005-06 que nos conce-
di6 una ayuda de 1.272.666 €:

549.498 € para el desarrollo de un ordenador dedi-
cado ya desarrollado el Ianus.

640.888 € para el Difractometro de Rayos X
(solamente pendiente de instalacion en el nuevo edifi-
cio)

82.280 € para un Sistema de purificacion de protei-
nas (ya instalado).

El Convenio con la DGA para investigacion. Fon-
dos que utilizamos para la contratacion de investiga-

dores y becarios y para gastos de funcionamiento ordi-

nario,

El Convenio con Ibercaja por 100.000€ ha sido
destinado en su mayor parte a financiar las mejoras en
infraestructura de los laboratorios.

La DGA ha aportado otras partidas para acondicio-

nar el SAl y la iluminacion de la sala Cesaraugusta del

RES, con fondos procedentes de la CAL

El proyecto Zivis ha recibido 19.396€ del ayunta-
miento de Zaragoza, y el proyecto Ibercivis 40.000€
de financiacion de Ibercaja.

Disponemos de unas 20 becas de investigacion de
ministerio, de la DGA y asociadas a proyectos para la
realizacion de tesis doctorales.

Personal. Contratacion investigadores.

En 2007 hemos obtenido un contrato Araid para
Adrian Velazquez que consolida asi una linea de
investigacion en el BIFI, Olga Abian ha obtenido
asimismo un contrato FIS (SNS) y va a seguir traba-
jando con nosotros, también se ha incorporado pro-
cedente del programa Ramoén y Cajal, José Alberto
Carrodeguas cuyo puesto, junto con el de PierPaolo
Bruscolini pretendemos consolidar en 2008 como
investigadores de la Universidad de Zaragoza, Ale-
jandro Rivero colabor6 en el proyecto Zivis y va
aseguir colaborando con el BIFI en el proyecto Iber-
civis.

Angelo Rosa y Luca Rossi estan haciendo el pos-
doc en el BIFI ambos con contratos de financiacion
externa.

Hemos obtenido ayudas del GA para la contrata-
cion de dos técnicos en computacion para atender el
Cesaraugusta nodo de la RES, labor para la que
hemos contratado a Guillermo Losilla y Arturo Gi-
ner ambos ingenieros informaticos. Rubén Vallés y
Fermin Serrano han seguido colaborando con el BI-
FI en tecnologias GRID y computacion.

En 2007 el BIFI ha obtenido fondos externos para
financiar contratos para proyectos de investigacion
con las empresas Spuderg, Cauchos Puntes y Zeu
Inmunotec.

En 2007 hemos contratado a Beratriz Antoli co-
mo auxiliar administrativo del BIFI, sostenida con
fondos propios.

Disponemos de unas 24 becas de investigacion de
distintas procedencias, dos de ellas sostenidas con
fondos propios, y tres becas de iniciacion a la inves-
tigacion que colaboran en distintos proyectos.




Coloquios y Seminarios BIFI

A lo largo de 2007 se han celebrado 16 Coloquios y
Seminarios con participacion de 17 cientificos ponen-
tes.

Lunes 12 de febrero, 12:00 Horas, Edificio Cervan-
tes.

Titulo: "Discusion del modelo de Axelrod para el estu-
dio de la homogeneidad/ multiplicidad cultural”
Seminario por Dr. Arezky Herniandez Rodriguez.
Estancia pos-doctoral en el Instituto de Fisica de la
UNAM (Mg¢gjico).

Dia 14 de febrero a las 11: 30 en Salén de Actos del
EDIF CERVANTES

Titulo: Reconocimiento intermolecular entre EI y frag-
mentos de HPr del sistema fosfotransferasa en Strepto-
myces coelicolor. Busqueda de nuevos antibioticos.
Estefania Hurtado Gémez. Instituto de Biologia Mo-
lecular y Celular (IBMC). Universidad Miguel Hernan-
dez. (Elche, Alicante)

Dia 30 de Marzo. 12 horas. Salon de Actos BIFI
Titulo: "PSAS/Mtchl, una proteina proapoptotica de la
membrana externa mitocondrial relacionada con trans-
portadores de la membrana interna". José Alberto Ca-
rrodeguas Villar. BIFI Universidad de Zaragoza.
Francisco CASTEJON Investigador del CIEMAT
Dia: 13 de Abril. Hora: 12:00h Lugar: BIFI
(Salén de Actos Edificio Cervantes)

Titulo: "Molecular and structural basis of polo-like
kinase 1 substrate recognition. Implictions in centro-
somal localization".

Guillermo Montoya, CNIO, Madrid

Jueves 19 De Abril, Centro de Historia Ayunta-
miento de Zaragoza, A las 19 h. Plaza San Agustin 2
Titulo: "PROBLEMAS ABIERTOS EN FUSION" .
Francisco CASTEJON Investigador del CIEMAT

Martes 24 De Abril, En El Centro De Historia Del
Ayuntamiento De Zaragoza, A Las 19 Horas, Plaza
San Agustin 2

Titulo: "La fusion mas cercana, un sencillo experimen-
to de bajo coste". Vicente Queral

Jueves 26 de Abril. Hora: 12:00h. Lugar:BIFI
(Salon de Actos Edificio Cervantes)

Titulo: "MOLECULAR MOTOR PROTEINS AS
ELECTROSTATIC MACHINES" . G.P. Tsironis.
Universitat de Barcelona and University of Crete and
FORTH

Viernes 4 de mayo, Hora:  12:00h. Lugar: BIFI
Titulo: "VENOMICA Y DISINTEGRINAS". Juan J.
Calvete. Laboratorio de Proteindémica Estructural. Ins-

tituto de Biomedicina de Valencia CSIC

Viernes 11 de mayo. Hora:12:00h. Lugar: BIFI
(Salon de Actos Edificio Cervantes)

Titulo: “EXCITED STATE PROPERTIES OF BIO-
MOLECULES: A TDDFT STUDY" . Angel Rubio.
Universidad del Pais Vasco y Donostia. International
Physical Center

18 de Mayo, 12:30 horas. Salon de Seminarios del
BIFI

Titulo: Topology and dynamics of complex biological
systems Marta Sales-Pardo Research Associate.
Northwestern Institute on Complex Systems & Dept.
Chem. & Bio. Eng, USA

Martes 5 de Junio, 12 horas, BIFI

Titulo: "Networks in epidemiology" Dr Jonathan M.
Read. Mathematics Insititute & Dept. Biological Sci-
ences, University of Warwick, UK.And Dr. Ken
Eames, University of Cambridge, UK

Jueves 7 de Junio, Hora; 12, SALON DE ACTOS
DEL BIFI

TITULO: Explorando (cristalograficamente) la pared
bacteriana: mecanismos de infeccion del neumococo.

Dr. Juan Hermoso. Instituto de Fisica-Quimica Roca-
solano, CSIC, Madrid.

Jueves 6 de septiembre de 2007 a las 12.15 horas,
Salon de Actos del Edicio Cervantes

Titulo "Protein Modelling and computer-aided drug

discovery". Claudio Cavasotto School of Health In-
formation Sciences The University of Texas

Jueves 13 de Septiembre, HORA: 12 horas, LU-
GAR: Salon Seminarios del BIFI, Edificio Cervan-
tes

Titulo: "Intercellular channels in neuronal networks of
the mammalian brain."

Prof. Daniele F. Condorelli, Department of Chemical
Sciences, University of Catania, Italy*

Viernes 14 de Septiembre, HORA: 12 horas, LU-
GAR: Salon Seminarios del BIFI, Edificio Cervan-
tes

Titulo"SYNCHRONIZATION IN COMPLEX NET-
WORKS: MOTIFS AND COMMUNITY STRUC-
TURES"

Prof. Vito Latora, Department of Physics, University
of Catania, Italy*

Martes 9 de Octubre a las 12,30 h.

TITULO: COMPORTAMIENTOS DE TIPOS PARE-
TO Y BOLTZMANN-GIBBS E INDICE DE GINI EN
UN MODELO DETERMINISTA DE MAPAS ACO-
PLADOS. PONENTE: Javier Gonzalez-Estévez




Convenios y relaciones con otros centros

El convenio de colaboracion con
el CIEMAT se desarrolla con fuer-
za y ha dado lugar a la presentacion
de varios proyectos, en los que el
BIFI realiza la simulacion del com-
portamiento del plasma en un reac-
tor de fusion, para lo que es necesa-
rio utilizar una gran capacidad de
omputacion y las tecnologias GRID
a las que estamos asociados. Todo
ello dentro del proyecto ITER de
energia de fusion nuclear. El pro-
yecto Zivis lo hemos desarrollado
conjuntamente y con el Ayunta-

Los miembros del BIFI participan
mayoritariamente en cuatro grupos
de Investigacion de la DGA dos de
ellos de excelencia, uno consolida-
do y uno emergente:

Titulo: Grupo de excelencia de
Biocomputacion y Fisica de Siste-
mas Complejos (E24/3).

Entidad financiadora: Diputacion
General de Aragon

Investigador principal: Alfonso Ta-
rancon (BIFI-UZ)

Entidades participantes: BIFI
(Universidad de Zaragoza)

Investigacion. Proyec-
tos de investigacion.

La relacion de proyectos de in-
vestigacion se encuentra en el
Anexo 2 a esta memoria.

Publicaciones
Cientificas.

La relacion de publicaciones se
encuentra en el Anexo 1 a esta me-
moria. Hay que resaltar la diversi-

dad y calidad de las publicaciones, y
el hecho de que la mayoria de las
mismas tengan caracter multidisci-
plinar.

miento de Zaragoza.

En 2007 el BIFI ya es unidad
asociada del CSIC mediante nuestra
relacion con el Instituto Rocasola-
no con el que las relaciones cienti-
ficas son numerosas y muy fructife-
ras.

Sigue adelante nuestro Convenio
de colaboracion con Ibercaja, en
2007 orientado a la financiacion de
infraestructura de investigacion de
los laboratorios de Biologia Mole-
cular y Computacion.

Participamos en el nodo de Bio-
informatica y modelado de protei-
nas del Instituto Nacional de Bio-
informatica.

El BIFI es Nodo de la Red Espa-
fola de Supercomputaciéon me-
diante Convenio firmado entre el
BSC, el Gobierno de Aragéon y la
Universidad de Zaragoza a través
del BIFI. También participamos en
los proyectos europeos EGEE
("Enabling Grids for E-sciencE") y
en Interactive FEuropean Grid
(int.eu.grid), lo que nos ha conver-
tido en nodo espaiol del GRID eu-
ropeo y mundial.

Investigacion. Grupos consolidados DGA

Titulo: Grupo Consolidado: Fisi-
ca Estadistica y No Lineal.
Entidad financiadora: Diputacion
General de Aragon.

Investigador principal: L. Mario
Floria

Titulo: Grupo de Excelencia: Bio-
logia Estructural y Funcional
(B18)

Entidad financiadora: Diputacion
General de Aragon

Investigador principal: Carlos

GoOmez-Moreno

Entidad financiadora: Gobierno de
Aragon —

Entidades participantes: Universi-
dad de Zaragoza, Instituto Pirenaico
de Ecologia (CSIC).

Duracion, desde: 1/01/2004 hasta:
31/12/2007

Investigador responsable: P. CA-
TALAN

En la fotografia aparecen el equipo directivo, junto con varios de los
cientificos investigadores que integran el BIFI
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Lineas de investigacion

Materiales complejos y Fisica Fundamental (Complex
Materials and Fundamental Physics). Coordinador
Victor Martin-Mayor.
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Plasmas de fusion nuclear

Desde el punto de vista cientifico,
el peso mayoritario de la investiga-
cion en Espafia se desarrolla por el
Laboratorio Nacional de Fusion
(CIEMAT, Madrid). con el que el
BIFI ha firmado un Convenio de
colaboracion.

El BIFI investiga en el campo de la
simulacion del Plasma dentro del
reactor, debido a su experiencia en
Simulaciones Numéricas y a dispo-
ner de uno de los Centros de Super-
computacion mayores del Pais. Fru-
to de esta colaboracion

es un codigo de seguimiento de
orbitas mediante la ecuacion de
Langevin que se esta aplicando a la
simulacion del reactor TJII del CIE-
MAT. Otra linea de trabajo concier-
ne al desarrollo de modelos estocas-
ticos para la descripcion matemati-
ca del transporte de naturaleza tur-
bulenta en plasmas confinados
magnéticamente. En la actualidad,
se estan realizando dos tesis docto-
rales codirigidas por investigadores
del BIFI y del Laboratorio Nacional
de Fusion.

Vidrios de espin

El proyecto SSUE/Janus (Super
Spin Update Engine), que consiste

pumping system

en la construccion de un ordenador
dedicado basado en FPGA para si-
mular modelos simples y costosos
con potencia de hasta 10000 PC’s,
procede a buen ritmo.

Se dispone ya de tarjetas funcionan-
tes, cuya explotacion cientifica se
ha iniciado mediante la simulacion
de modelos de vidrios de espin tipo
Ising y Potts. Las estimaciones rea-
lizadas de tiempos caracteristicos
permiten ya asegurar que SSUE
permitird alcanzar los regimenes
dindmicos apetecidos, proporcio-
nando asi una herramienta tnica en
el mundo para el estudio de estos
sistemas. Este proyecto ha permiti-
do la profundizacion de la colabora-
cion con el Centro de Excelencia
italiano SMS, cuyo lider, el Prof.
Giorgio Parisi ha sido galardonado
recientemente con el premio Micro-
soft 2008. El Prof. Parisi dedicara
una parte sustancial del premio a la
adquisicion de ordenadores Janus.
Por otro lado, el estudio de estos
sistemas realizado en el cluster del
BIFI, apoyado en nuevos métodos
de Montecarlo ha consistido un
gran éxito (que ha merecido un arti-
culo en Phys. Rev. Lett.). Se pro-
longara en el primer trimestre de

2008 en la Red Espafiola de Super-
computacion, tanto en el superorde-
nador Marenostrum (Barcelona Su-
percomputing Center) donde hemos
obtenido un total de 750000 horas
de calculo, como en el nodo Caesar
Augusta en la Universidad de Zara-
goza.

La teoria de juegos y la conducta
humana :

Se ha estudiado el efecto de consi-
derar distintas escalas de tiempo en
teorias de juegos evolutivas,
mostrandose que en el caso en que
la seleccion natural actua réapida-
mente el comportamiento asintotico
puede variar respecto al caso estan-
dar, lo que tiene relevancia de cara
a explicar las observaciones de los
economistas experimentales. Por
otro lado, se ha analizado la evolu-
cion de un dilema social clasico, el
dilema del prisionero, en redes so-
ciales reales y se ha encontrado
una dependencia clave de la estruc-
tura de comunidades de las redes
sociales, lo que tiene implicaciones
para la emergencia de cooperacion
en sociedades humanas y para el
disefio de redes para aplicaciones
especificas.

Efectos del desorden en sistemas
magnéticos y electronicos :

Hemos estudiado la ausencia de au-
topromedio en modelos diluidos
vectoriales en el punto critico en-
contrando discrepancias con algu-
nos trabajos analiticos. También
hemos estudiado la transicion de
fase del antiferromagneto diluido
en presencia de un campo magnéti-
co constante encontrando que una
transicion de fase de primer orden.
Hemos llevado a cabo un estudio
detallado de los efectos del desor-
den en transiciones de primer or-
den, en el que hemos clarificado
completamente la naturaleza del
diagrama de fase (estas investiga-
ciones aparecieron en Phys. Rev.
Lett.). Ademdas hemos estudiado la
dindmica fuera del equilibrio en vi-
drios de spin tanto en ausencia co-
mo en presencia de campos magné-
ticos. Finalmente hemos estudiado
reacciones quimicas donde las
particulas siguen leyes subdifusi-
vas.
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Transporte cuantico y computacion cuantica.
(Quantum Transport and Quantum Comput-
ing). Coordinador Victor Gopar

En cuanto al transporte cuanti-
co en sistemas electronicos de di-
mensiones de escala mesoscopica y
nanoscopica, estudiamos el rol de
las interacciones electronicas en
mecanismos de transporte electroni-
co inducido por campos alternos en
bombas cuanticas de quantum dots
y analizamos las propiedades del
transporte directo en un anillo me-
soscopico desordenado atravesado
por un flujo magnético dependiente
del tiempo. También estudiamos el
comportamiento de la resistencia a
cuatro terminales de un modelo de
nanotubos de carbono basado en un
cable de Tomonaga Luttinger en
presencia de una impureza.

Por otro lado, hemos desarro-
llado un formalismo matematico
utilizando la matriz de dispersion

para el estudio del transporte en
sistemas donde pueden presentarse
pérdidas o ganancias. La generali-
dad de las ideas de este formalismo
es tal que puede aplicarse al estudio
del transporte en sistemas ma-
croscopicos, por ejemplo cavidades
caoticas de microondas y resonado-
res acusticos.

Relacionado con el campo de la
Computacion Cuantica, hemos in-
vestigado las propiedades estadisti-
cas del entrelazamiento de electro-
nes en puntos cuanticos. Cabe men-
cionar la produccion de
“entanglement” o entrelazamiento
es fundamental para el procesa-
miento de la informacion cuéntica.

También sobre el tema de la
Computacion Cuantica, se ha conti-
nuado con el estudio de la Mecani-

Lineas de

investigacion

ca Cuantica a nivel de la Geometria
Diferencial y sus aplicaciones al
estudio de sistemas en dimension
finita (qubits). De este modo se han
estudiado los mecanismos de reduc-
cion geométrica en el marco de la
Mecanica Cuantica. Se ha estudiado
la caracterizacion geométrica del
“entanglement” en sistemas de 2 y
3 niveles, obteniendo las expresio-
nes de los productos de Poisson y
Jordan en ambos casos. Igualmente,
se ha estudiado la independencia de
los "entanglement witnesses" habi-
tualmente manejados, desde un
punto de vista geométrico para sis-
temas de dos niveles, tanto a nivel
de estados puros, como a nivel de
matrices densidad.

Redes Complejas y Sociedad
(Complex Networks and Human Society).
Coordinador Yamir Moreno.

La linea de investigacion se divi-
de en dos areas fundamentales: la
de redes complejas y sociedad, que
estudia procesos dinamicos que
ocurren en estas topologias, y la de
sistemas dinamicos. Los miembros
o investigadores vinculados a la
linea de investigacion son, actual-
mente: Y. Moreno, L. M. Floria, F.
Falo, J. G. Gardeiies, A. Arenas, A.
Diaz-Guilera, J. J. Manzo, R.
Lopez-Ruiz, P. Echenique, D. Pra-
da, J. Poncela, y S. Meloni.

Redes Complejas y Sociedad

En el altimo afio, hemos conti-
nuado trabajando en diferentes pro-
blemas especificos, tanto en el sub-
tema de dinamica de redes comple-
jas como en su caracterizacion to-
poldgica. Entre los estudios realiza-
dos, destacamos:

Analisis de la topologia de redes
reales y de nuevos modelos de re-
des complejas.

Sistemas dinamicos no lineales
acoplados a estructuras complejas
para la modelacion de procesos.

Procesos de transporte y difu-
sion con aplicaciones en redes y
tecnologias de comunicaciones.

Dindmica de propagacion de
virus y rumores explorando la ana-
logia entre procesos tecnologicos y
bioldgicos.

Fendémenos de sincronizacion en
sistemas fisicos.

Surgimiento de efectos colecti-
VOs y cooperacion en sistemas bio-
logicos y fundamentalmente en en-
tornos sociales.

Diferentes procesos y algoritmos
de optimizacion.

Dinamica y estructura de siste-
mas sociales.

Especificamente, las principales
tareas desarrolladas han sido las
siguientes:

1.Hemos caracterizado redes re-
ales de comunicacioén y sus patro-

nes de trafico, asi como modelos
algoritmicos de transmision de da-
tos e informacion.

2.Se han estudiado modelos de
propagacion de informacion, virus
informaticos y del tipo “rumores”
en redes reales (Internet a nivel de
sistemas auténomos y routers). Los
trabajos se han dedicado al estudio
de modelos matemadticos para la
propagacién de informacion no de-
seada y al desarrollo de algoritmos
para su control.

3.Se han analizado y propuesto
nuevos modelos y algoritmos de
manejo de trafico en redes, tanto
reales como generadas por ordena-
dor.

4.Hemos estudiado, utilizando
modelos que incorporan tanto la
topologia real de redes bioldgicas
como mecanismos no lineales apro-
piados para su descripcion cuantita-
tiva, la dindmica de redes celulares
relevantes para procesos como la
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regulacion genética y el metabolis-
mo celular.

5.Hemos caracterizado procesos
dinamicos no lineales acoplados a
redes complejas, analizando la rela-
cion entre la arquitectura de las mis-
mas y procesos colectivos tales co-
mo la sincronizacion.

6.Se continuan explorando la apli-
cacion y el desarrollo de diferentes
técnicas analiticas.

Se han implementado algunos
algoritmos de dinamica evolutiva de
juegos cooperativos y de coordina-
cion en redes sociales para estudiar
el surgimiento de comportamientos

colectivos, tales como la formacién
de grupos de opinion, de diferentes
“culturas” y la cooperacion.

Sistemas Dinamicos

Por su parte, Ricardo Lopez-Ruiz
lleva adelante varias lineas de inves-
tigacion en colaboracién con diver-
sos investigadores, tanto locales co-
mo de otras universidades. En con-
creto, durante 2007, diferentes traba-
jos han sido publicados en las si-
guientes lineas:

(1) Sistemas multi-agente en for-
mato autématas celulares o en for-
mato redes complejas.

(i1) Modelos bioldgicos con map-
pings.

(ii1) Modelo economico con map-
pings.

(iv) Ciclos limite en Ecuaciones
de Liénard.

(v) Complejidad estadistica

En esta linea de investigacion, se
ha estrechado la colaboracion con
investigadores externos como José
Luis Lopez (Univ. Publica de Nava-
rra), Javier Gonzalez Estévez (Univ.
Nacional Experimental del Tachira,
San Cristobal, Venezuela) y Xavier
Calbet (EUMETSAT, Darmstadt,
Alemania).

Fisica de Sistemas Biologicos (Physics of Biological Systems).
Coordinador PierPaolo Bruscolini.

MIEMBROS

Este sector esta compuesto por
cuatro diferentes grupos de investi-
gacion (tres en Zaragoza y uno en
Madrid), con intereses complemen-
tarios. Los investigadores activos
en cada grupo son:

José Luis Alonso (catedratico
de la Universidad de Zaragoza),
Pablo Echenique Robba (postdoc),
Pablo Garcia Risuefo (doctorando).

Fernando Falo Forniés.
(Profesor Titular de la Universidad
de Zaragoza), Dr. Pedro J. Martinez
Ovejas (Profesor Titular de Escuela
Universitaria, Zaragoza), Dr. Juan
José Mazo Torres. (Profesor Titular
de la Universidad de Zaragoza),

Santiago Cuesta Lopez.
(actualmente postdoc en ENS
Lyon), Diego Prada Gracia.

(Doctorando). Pierpaolo Bruscolini
(investigador Ramon y Cajal, Uni-
versidad de Zaragoza), Angelo Ro-
sa (investigador Juan de la Cierva,
Universidad de Zaragoza), Maria
M. Cotallo Aban (doctoranda),
Mauro Faccin (doctorando). Anto-
nio Rey Gayo (Prof. Titular de la
Universidad Complutense de Ma-
drid), Ana M" Rubio Caparrds
(Prof. Titular de la Universidad
Complutense de Madrid), Lidia
Prieto Frias (Doctoranda), Maria

Larriva Hormigos (Doctoranda),
Marta Enciso Carrasco
(Doctoranda).

INVESTIGACION

Las investigaciones teoricas
sobre biomoléculas se enfocan so-
bre todo en el estudio del plega-
miento de las proteinas y de la des-
naturalizacion del ADN. El reto es
conseguir con modelos teoricos, de
diferente naturaleza y complejidad,
un marco explicativo y predictivo
de los comportamientos de esas
biomoléculas en varias condiciones
experimentales, y bajo los cambios
de condiciones que se pueden reali-
zar en los experimentos o en situa-
ciones patologicas.

Una buena modelizacion tedri-
ca permite por ejemplo seleccionar
las mutaciones mas prometedoras
para estabilizar/desestabilizar una
proteina, disefiar racionalmente
nuevas moléculas con aplicaciones
farmacologicas, estudiar como mu-
taciones patologicas afectan el
comportamiento de las moléculas, y
proponer posibles soluciones tedri-
cas.

En mas detalle, las actividades
de investigacion en este sector se
desarrollan a lo largo de siete lineas
principales:

a) mejora de los campos de
fuerzas utilizados en las simulacio-
nes de “resolucion atdémica”, para
que sean a la vez sencillos de utili-
zar y fiables en su parecido con los
resultados que se obtienen con
técnicas detalladas pero mucho mas

costosas de quimica cudntica
(Alonso y Echenique);

b) analisis y mejora de los po-
tenciales de campo medio utiliza-
dos en las simulaciones con mode-
los mesoscopicos simplificados
(Rey);

¢) estudio con modelos me-
soscopicos sencillos del plegamien-
to de proteinas concretas, por un
lado para caracterizar cinética y
termodinamica del plegamiento,
describir intermediarios o casos de
mal plegamiento u agregacion, y
por otro lado, para identificar los
determinantes de los comporta-
mientos generales de las proteinas y
racionalizar la enorme cantidad de
datos experimentales (Bruscolini,
Falo, Rey);

d) estudio detallado, con simu-
laciones de dindmica molecular de
resolucion atomica, de la respuesta
de proteinas involucradas en el de-
sarrollo de algunas enfermedades,
bajo mutaciones o cambios del en-
torno (Falo);

e) estudio de la dinamica del
ADN, con modelos simplificados y
simulaciones de todos atomos
(Falo);

f) simulaciones del desplaza-
miento y segregacion de los cromo-
somas en el nucleo celular (Rosa);

g) interpretacion de espectros
de masa MS/MS para la caracteri-
zacion de proteinas (Bruscolini).
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Lineas de
investigacion

Estabilidad y plegamiento de proteinas y cristalo-
grafia (Protein stability and protein folding). Coordinador
Javier Sancho.

El trabajo de los distintos laboratorios del grupo durante este afio ha
continuado su apuesta por la biocomputacion que se refleja en sus publica-
ciones, en diversos proyectos actualmente en marcha con soporte de la RES
y en la compra de un cluster propio de 100 procesadores que se instalara en
breve.

Por el lado aplicado, hemos avanzado en el desarrollo de técnicas expe-
rimentales de identificacion y mejora de compuestos con actividad farma-
coldgica (inhibidores, estabilizadores, desagregantes, etc) que nos han con-
ducido a la realizacion de 5 patentes. Hemos continuado un proyecto inter-
disciplinar financiado por el Gobierno de Aragoén en el que participan médi-
cos involucrados en practica clinica y quimicos sintéticos, en el marco del
cual planeamos perfeccionar los compuestos identificados e iniciar los ensa-
yos preclinicos. Asi mismo hemos iniciado un proyecto financiado por el
Programa Aragonés de Medicina Regenerativa encaminado a la identifica-

cion de compuestos con actividad de diferenciacion celular.

Interaccion proteina-ligando (Protein-ligand interaction, docking and screening).

DESARROLLO DE INHIBIDORES
ENZIMATICOS ADAPTABLES.

Contintia el proyecto para el
desarrollo de inhibidores potentes y
adaptables de la proteasa NS3 del
virus de la Hepatitis C (MEC
SAF2004-07722). Actualmente no
existe una terapia molecular especi-
fica y eficaz para esta enfermedad.
Esta enzima ha sido confirmada
como una diana terapéutica valida
recientemente. Existen actualmente
inhibidores experimentales, pero no
hay atin inhibidores en fase pruebas
clinicas. Para desarrollar inhibido-
res eficaces de la proteasa NS3 se
empleard y extendera la estrategia
establecida mediante el estudio de
los inhibidores de la proteasa HIV-
1 (Dr. E. Freire, Johns Hopkins,
USA), que integra informacion ter-
modinamica (calorimetria), integra-
cion estructural (cristalografia y
NMR) e informacion genética
(analisis de bases de secuencias) en
el proceso de optimizacion.

Cribado y Diseiio de Ligandos

de Proteinas e Inhibidores.

El disefio y la identificacion de
ligandos de proteinas es una necesi-
dad en Medicina e Industria, cuyo
objetivo final es el desarrollo de
nuevos farmacos y nuevas molécu-

Coordinador Adrian Velazquez.

las de interés biotecnolédgico.
Hemos desarrollando una metodo-
logia para cribado masivo experi-
mental de quimiotecas de compues-
tos quimicos. Ha sido aplicada con
éxito en la identificacion de ligan-
dos inhibidores de flavodoxina de
Helicobacter pylori (tlcera de estd-
mago), en colaboraciéon con Dr.
Javier Sancho (Universidad de Za-
ragoza y BIFI), y ligandos rescata-
dores de funcion de fenilalanina
hidroxilasa (fenilcetonuria), en co-
laboracion con Dra. Aurora Marti-
nez (Universidad de Bergen, No-
ruega).

Determinantes Termodindami-
cos de la Interaccion de Proteina/
Ligando.

La afinidad de los complejos
proteina/ligando es un reflejo de las
interacciones establecidas entre la
proteina, el ligando y las moléculas
de agua, y puede ser estudiada me-
diante una combinacion de medidas
termodindmicas e ingenieria de pro-
teinas. Entre las herramientas em-
pleadas destacan las calorimétricas
(calorimetria isotérmica de titula-
cion y calorimetria diferencial de
barrido) y espectroscopicas
(fluorescencia, dicroismo circular,
espectrofotometria). La adquisicion

de un difractometro de rayos X per-
mitira realizar estudios estructurales
de complejos proteina/ligando a
nivel atomico. Se estan realizando
estudios termodinamicos con ferre-
doxina-NADP+ reductasa y FAD
sintetasa, en colaboracion con Dra.
Milagros Medina (Universidad de
Zaragoza y BIFI), entre otras pro-
teinas.
Enfermedades Conformacionales.

Estamos investigando una en-
fermedad conformacional —muy
usual (hipercolesterolemia humana)
que es causada por mutaciones en
el receptor de LDL que desestabili-
za los moédulos responsables de la
interaccion con las lipoproteinas. Se
estd realizando una caracterizacion
exhaustiva de la interaccion entre el
receptor de LDL y cationes, en par-
ticular calcio, importante para su
funcion biologica, junto con simu-
laciones de dinamica molecular, en
colaboracion con Dr. Javier Sancho
(Universidad de Zaragoza y BIFI).
Posteriormente se llevara a cabo un
proceso de cribado experimental de
ligandos estabilizantes.

Cooperatividad de Union en
Proteinas.

Los fendbmenos cooperativos en

la unién a proteinas son la base de
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la regulacién de la funcion de pro-
teinas, sefalizacion celular y la for-
macion de estructuras multimolecu-
lares. Se ha desarrollado un método
exacto para caracterizar las interac-
ciones cooperativas heterotropicas
en proteinas que permite determi-
nar, en un Unico experimento, los
parametros termodinamicos de in-
teraccion cooperativa. Se ha valida-
do la metodologia con ferredoxina-
NADP+ reductasa y tres de sus
substratos, en colaboracion con
Dra. Milagros Medina (Universidad
de Zaragoza y BIFI).

Interaccion proteina-proteina y transferencia de

electrones (Protein-protein interaction and electron transfer)
Coordinadora Milagros Medina.

Flavoproteinas. Los procesos
de transferencia de electrones don-
de intervienen proteinas redox en
general, y flavoproteinas en particu-
lar, son responsables del manteni-
miento de muchas funciones vitales
y, en muchos casos resultan de gran
interés para la sintesis industrial de
compuestos con actividad biologi-
ca. Nuestra investigacion se centra
tanto en el estudio de los mecanis-
mos de reconocimiento proteina-
proteina y proteina ligando como en
los procesos de transferencia de

electrones e hidruro en proteinas
dependientes de flavina.
Sistemas Proteicos Estudiados
La cadena de transporte de
electrones de la Ferredoxina-
NADP" reductasa (FNR) de Ana-
baena en la fotosintesis.

La proteina responsable de la
sintesis de flavinas en procariotas:
La FAD sintetasa El sistema de la
Adrenodoxina reductasa responsa-
ble de la produccion de hormonas
esteroides.

La Ferredoxina (flavodoxina)-

NADP reductasa bacteriana (FPR)
La Aryl alcohol oxidasa
Metodologia:

Medidas de Interaccion Proteina-
Proteina y Proteina-ligando

Medida de Potenciales
Reduccion.

Evaluacion de la Capacidad de
Transferir Electrones en estado es-
tacionaria y resuelta en el tiempo
mediante mezcla rapida con flujo
detenido y espectrometria cinética
inducida por pulso de laser.

Resolucion de Estructuras Tridi-
mensionales por Difraccion de Ra-
yos X.

M¢étodos Computacionales: Doc-
king y Dinamica Molecular.

Oxido-

Las proteinas de la familia Fur
(ferric uptake regulator) son regula-
dores globales de la transcripcion
en procariotas. En bacterias hetero-
trofas, Fur se encarga de mantener
la homeostasis de hierro, esta impli-
cada en procesos de patogenicidad
y es una proteina esencial en los
mecanismos de adaptacién y pro-
teccion frente a diversos tipos de
estrés. Existen diferencias significa-
tivas en la estructura y el mecanis-
mo de actuacion de los miembros
de esta familia. Especialmente, el
conocimiento sobre este tipo de
reguladores en cianobacterias es
relativamente escaso. Nuestro gru-
po esta implicado en la caracteriza-
cion estructural y funcional de las
proteinas Fur presentes en ciano-
bacterias, asi como en el estudio de
su regulacion y la identificacion de

Interaccion Proteina-DNA y regulacion genética
(Protein-DNA interaction and genetic regulation). Co-
ordinadora: Maria F. Fillat

nuevas funciones de esta familia en
microorganismos fotosintéticos,
particularmente su papel en la sinte-
sis de cianotoxinas y su relacion
con los procesos de fotosintesis,
fijacion y asimilacion de nitrogeno.

Nuestro equipo estd trabajando
en la consecucion de estos objetivos
mediante dos sublineas de actua-
cion claramente diferentes:

1.- Coordinada por Maria
Fillat: Caracterizacion estructural y
funcional de reguladores transcrip-
cionales de la familia Fur, en la que
se abordan los siguientes proble-
mas: Identificacion y caracteriza-
cion de proteinas Fur en cianobac-

terias.

Estudio de la interaccion DNA-
proteina. Caracterizacion de redes
reguladoras

2- Coordinada por M. Luisa
Peleato: Aplicaciones biotecnolo-
gicas de péptidos producidos por
cianobacterias

La experiencia en conocimien-
tos sobre metabolitos secundarios
de cianobacterias nos permite des-
arrollar aspectos aplicados de in-
terés biotecnolodgico

Desarrollo de test de identifica-
cion y valoracion de péptidos toxi-
cos. Oxidacion de péptidos toxicos.
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Tesis doctorales leidas en 2007

Doctor: Nunilo Cremades

Titulo de la Tesis: La flavodoxi-
na de Helicobacter pylori: Paisaje
conformacional e identificacion de
inhibidores especificos.

Fecha de su lectura: Diciembre
de 2007

Director Javier Sancho.

Doctor: Emma Sevilla Miguel

Titulo de la Tesis: Estudio de
factores que inciden en la sintesis
de microcistina en Microcystis ae-
ruginosa PCC 7806 y disefio de un
kit para su cuantificacion

Fecha de su lectura: Octubre
2007. Directora M. L. Peleato

Doctor: Sara Lépez-Gomollon

Titulo de la Tesis:La familia Fur
(ferric uptake regulador) en la cia-
nobacteria Anabaena PCC 7120:
Estudio de su regulacion y caracte-

rizacion bioquimica de FurB y
FurC.

Fecha de su lectura: Octubre
2007.

Directora M. L. Peleato

Doctor: Susana Frago

Titulo de la Tesis: Biosintesis de
FMN y FAD en procariotas y mo-
dulacion de las propiedades de oxi-
do-reduccion del FMN por el en-
torno proteico

Fecha de su lectura: Octubre
2007.

Directora: Milagros Medina

Doctor: Sara Cuenda Cuenda.

Titulo: Secuencia genética y
dinamica de excitaciones no linea-
les en ADN.

Universidad: Universidad Carlos
III de Madrid. Facultad/Escuela:
Politécnica Superior.

Director: Anxo Sanchez. Afio:
2007 (29 de junio).

Doctor: David de Sancho
Sanchez

Titulo de la Tesis: Evaluacion de
potenciales de plegamiento de pro-

teinas con algoritmos genéti-
cos.Fecha de su lectura: 11-VII-
2007.

Director: A. REY

Doctor: Estefania Hurtado
Gomez

Titulo: Caracterizacion Estructu-
ral, Plegamiento Y Reconocimien-
to Intermolecular de EI y Fragmen-
tos de HPR del Sistema Fosfotrans-
ferasa En Streptomyces Coelicolor.
Busqueda de Nuevos Antibidti-
cos.Universidad: Universidad Mi-
guel Hernandez de Elche.

Fecha: 21/06/2007.

[N
—

AT

Otras actuaciones

Colaboraciones con empresas

Hemos mantenido la colaboracion
con las empresas Spuderg, Schnell,
Cauchos Puntes, OX-CTA y con
Zeu Inmunotec con las que estamos
realizando proyectos de investigacion
e innovacion tecnologica.

Como consecuencia de la colabora-
cion con la empresa Zeu-Inmunotec se
ha desarrollado un test para deteccion
y valoracion de péptidos toxicos pro-
ducidos por cianobacterias que en este
momento esta comercializandose.

Como consecuencia de la colabora-
cion con la empresa OX-CTA, y en el
marco de un proyecto CEDETI se ha
puesto a punto métodos eficaces de
destruccion por oxidacion de péptidos
toxicos en aguas de consumo y gana-
dero.

TR =

-
74| !

El Presidente de la Comunidad Auténoma , D. Marcelino iglesias
Ricou haciendo unas declaraciones a la prensa después de la inau-
gurar el Congreso, en presencia del director del BIFI, José félix
Saenz Lorenzo y del Rector de la Universidad de Zaragoza

Anexos

Anexo 1. Relacion de articulos cientificos de miembros del BIFI en 2007.
Anexo 2. Relacion de proyectos del BIFI y en los que participa algin miembro del Instituto en 2007.
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ANEXO1

RELACION DE ARTICULOS CIENTIiFICOS DE MIEMBROS DEL
BIFI PUBLICADOS EN 2007

F. Castejon, L.A. Fernandez, J. Guasp, V. Martin-
Mayor, A. Tarancon, J.L. Velasco. Ion kinetic trans-
port in the presence of collisions and electric field in
TJ-II ECRH plasmas. Plasma Physics and Controlled
Fusion (2007) 49:753-776. Cita BIFI

Maiorano, V. Martin-Mayor, J.J. Ruiz-Lorenzo, A.
Tarancon. Weak first-order transition in the three-
dimensional site-diluted Ising antiferromagnet in a
magnetic field. Physical Review B (2007) 76:064435.

Cita BIFI
F. Lopez-Tejeira, S.G. Rodrigo, L. Martin-Moreno,
F.J. Garcia-Vidal, E. Devaux, T.W. Ebbesen, J. R.
Krenn, I. Radko, S. Bozhevolnyi, M.U. Gonzalez, J.C.
Weeber, A. Dereux. Efficient unidirectional nanoslit
couplers for surface plasmons. Nature Physics (Letter)
(2007) 3:324-328.

P. Bruscolini, A. Pelizzola, M. Zamparo. Rate deter-
mination factors in protein model structures. Physical
Review Letters (2007) 99:038103. Cita BIFI

R. Lopez-Ruiz, F. Luis, A. Millan, C. Rillo, D. Zue-
co, J.L. Garcia-Palacios. Nonlinear response of single-
molecule magnets: field-tuned quantum-to-classical
crossover. Physical Review B (2007) 75:012402.

Cita BIFI

J. Goémez-Gardenes, M. Campillo, L.M. Floria, Y.
Moreno. Dynamical Organization of Cooperation in
Complex Topologies. Physical Review Letters (2007)
98:108103. Cita BIFI

R. Lopez-Ruiz, Y. Moreno, A.F. Pacheco, S. Boc-
caletti, D.U. Hwang. Awakening and Sleeping of a
Complex Network. Neural Networks (2007) 20:102-
108. Cita BIFI

J. Poncela, J. Gomez-Gardenes, L.M. Floria, Y. Mo-
reno. Robustness of Cooperation in the Evolutionary
Prisoner’s Dilemma on Complex Networks. New Jour-
nal of Physics (2007) 9:184. Cita BIFI

J. Gomez-Gardeties, Y. Moreno, A. Arenas. Paths to

Synchronization in Complex Networks. Physical Re-
view Letters (2007) 98:034101. Cita BIFI

10.R. Chacon, P.J. Martinez. Controlling Chaotic
Solitons in Frenkel-Kontorova Chains by Disordered
Driving Forces. Physical Review Letters (2007)
98:224102.

J. Gémez-Gardenes, Y. Moreno, A. Arenas. Syn-
chronizability determined by coupling strengths and
topology on Complex Networks. Physical Review E
(2007) 75:066106. Cita BIFI

S. Cuesta-Lopez, F. Falo, J. Sancho. Computational
diagnosis of protein conformational diseases: Short
molecular dynamics simulations reveal a fast unfold-
ing of r-LDL mutants that cause familial hypercholes-
terolemia. Proteins: Structure, Function and Bioinfor-
matics (2007) 66:87-95.Cita BIFI

L.M. Floria, Y. Moreno, J. Gomez-Gardefies. The
Modelling of Biological Networks. In “Physics of
Complex Systems and Life Sciences”, ed. by M.A.F.
Sanjuan (Research Signpost 2007).Cita BIFI

E. Hurtado-Gomez, M. Caprini, A. Prieto, J.L. Nei-
ra. The helical structure propensity of the first helix of
the histidine phosphocarrier protein of Streptomyces
coelicolor. Protein and Peptide Letters (2007) 14:281-
290.Cita BIFI

D. Quintero, Z. Velasco, E. Hurtado-Gomez, J.L.
Neira, L.M. Contreras. Isolation and characterization
of a thermostable b-xylosidase in the thermophilic
bacterium Geobacillus pallidus. Biochimica et Bio-
physica Acta (2007) 1774:510-518.Cita BIFI

J.A. Poveda, G. Fernandez-Ballester, M. Prieto, J.L.
Neira. Dynamics of tryptophan in the histidine-
containing phosphocarrier protein of Streptomyces
coelicolor: evidence of multistate equilibrium unfold-
ing. Biochemistry (2007) 46:7252-7260.Cita BIFI

L.A. Alcaraz, M. Alamo, F.N. Barrera, M.G. Mateu,
J.L. Neira. Flexibility in hiv-1 assembly subunits: so-
lution structure of the monomeric c-terminal domain
of the capsid protein. Biophysical Journal (2007)
93:1264-1276. Cita BIFI

Czypionka, O. Ruiz de los Pafios, M.G. Mateu, F.N.
Barrera, E. Hurtado-Gomez, J. Gomez, M. Vidal, J.L.
Neira. The isolated c-terminal domain of Ring1B is a
dimer made of stable well-structured monomers. Bio-
chemistry (2007) 46:12764-12776.Cita BIFI

S. Cuesta-Lopez, F. Falo, J. Sancho. Computational
diagnosis of protein conformational disease: Short
MD simulations reveal a fast unfolding of r-LDL mu-
tants that cause Familial Hipercolesterolemia. Pro-
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teins: Structure, Function and Bioinformatics (2007)
66:87-95. Cita BIFI

C.M. Romero, J.M. Lozano, J. Sancho, G.I. Giraldo.
Thermal stability of [J-lactoglobulin in the presence of
aqueous solution of alcohols and polyols. Interna-
tional Journal of Biological Macromolecules (2007)
40:423-428. Cita BIFI

M. St. Maurice, N. Cremades, M.A. Croxen, G.
Sisson, J. Sancho, P.S. Hoffman. Flavodoxin:
Quinone Reductase (FqrB): A Redox Partner of Pyru-
vate: Ferredoxin Oxidoreductase that Reversibly Cou-
ples Pyruvate Oxidation to NADPH Production in
Helicobacter pylori and Campylobacter jejuni. Journal
of Bacteriology (2007) 189:4764-4773. Cita BIFI

M. Bueno, C.J. Camacho, J. Sancho. Simple esti-
mate of the free energy change due to aliphatic muta-
tions: superior predictions based on first principles.
Proteins: Structure, Function and Bioinformatics
(2007) 68:850-862. Cita BIFI

M. Martinez-Julvez, N. Cremades, M. Bueno, I.
Pérez-Dorado, C. Maya, S. Cuesta-Lopez, D. Prada, F.
Falo, J.A. Hermoso, J. Sancho. Common conforma-
tional changes in flavodoxins induced by FMN and
anion binding: the structure of H. pylori apofla-
vodoxin. Proteins: Structure, Function and Bioinfor-
matics (2007) 69:581-594. Cita BIFI

P.S. Hoffman, G. Sisson, M.A. Croxen, K. Welch,
W.D. Harman, N. Cremades, M.G. Morash. Antipara-
sitic drug nitazoxanide inhibits the pyruvate oxidore-
ductases of Helicobacter pylori, selected anaerobic
bacteria and parasites, and Campylobacter jejuni. An-
timicrobial Agents and Chemotherapy (2007) 51:868-
876. Cita BIFI

N. Cremades, A. Velazquez-Campoy, E. Freire, J.
Sancho. The Flavodoxin from Helicobacter pylori:
Structural Determinants of Thermostability and FMN
Cofactor Binding. Biochemistry (2008) 47:627-639.
Publicado on-line Diciembre 2007.Cita BIFI

N. Cremades, M. Bueno, J.L. Neira, A. Velazquez-
Campoy, J. Sancho. Conformational Stability of
Helicobacter pylori Flavodoxin: Fit to function at pH
5. Journal of Biological Chemistry (2008) 283:2883-
2895. Publicado on-line Noviembre 2007.Cita BIFI

F. Moro, S.G. Taneva, A. Velazquez-Campoy, A. Mu-
ga. GrpE N-terminal domain contributes to the interac-
tion with Dnak and modulates the dynamics of the
chaperone substrate binding domain. Journal of Mo-
lecular Biology (2007) 374:1054-1064. Cita BIFI

S. Lopez-Gomolloén, J.A. Hernandez, C.P. Wolk, M.L.

Peleato, M.F. Fillat. Expression of fur4 is modulated
by NtcA and strongly enhanced in heterocysts of Ana-
baena sp. PCC 7120. Microbiology (2007) 153:42-50.

Cita BIFT
J.A. Hernandez, S. Pellicer, L. Huang, M.L. Peleato,
M.F. Fillat. FurA modulates gene expression of
alr3808, a DpsA homologue in Anabaena sp.
PCC7120. FEBS Letters (2007) 581:1351-1356.

Cita BIFI
S. Lopez-Gomollén, J.A. Hernandez, S. Pellicer, V.
Espinosa-Angarica, M.L. Peleato, M.F. Fillat. Cross-
talk between iron and nitrogen regulatory networks in
Anabaena (Nostoc) sp. PCC 7120: Identification of
overlapping genes in FurA and NtcA regulons. Jour-
nal of Molecular Biology (2007) 374:267-281.

Cita BIFI
V.B. Tognetti, M.D. Zurbriggen, E.N. Morandi, M.F.
Fillat, EMM. Valle, M.R. Hajirezaei, N. Carrillo. En-
hanced plant tolerance to iron starvation by functional
substitution of chloroplast ferredoxin with a bacterial
flavodoxin. Proceedings of the National Academy of
Sciences USA (2007) 104:11495-11500.

C.P. Roca, J.A. Cuesta, A. Sanchez. The importance of
selection rate in the evolution of cooperation. Euro-
pean Physical Journal Special Topics (2007) 143:51-
58. Cita BIFI

J.A. Gonzélez, S. Cuenda, A. Sanchez. Kink dynamics
in spatially inhomogeneous media: The role of internal
modes. Physical Review E (2007) 75:036611.Cita BIFI

S. Ares, A. Sanchez. Modelling disorder: the cases of
wetting and DNA denaturation. European Physical
Journal B (2007) 56:253-358. Cita BIFI

Sanchez. Una aproximacion al ADN: Biofisica de
moléculas individuales, Mecéanica Estadistica y Ma-
tematicas. Boletin de la Sociedad Espariola de
Matemdtica Aplicada (2007) 40:7-42.

Sanchez. Sistemas complejos: la ciencia del siglo XXI.
En “Matematicas en la Comunidad de Madrid: Com-
putacion e Interaccion I+D+i”, editado por M. De
Leodn, J.L. Gonzélez-Llavona, L.A. Ibort y E. Zuazua
(Publicaciones de la Consejeria de Educacion de la
Comunidad de Madrid, 2007).

J.M. Sancho, A.H. Romero, A.M. Lacasta, K. Linden-
berg. Langevin dynamics of A+A reactions in one di-
mension. Journal of Physics, Condensed Matter
(2007) 19: 065108.

R. Reigada, F. Sagués, J.M. Sancho. Kinetics and spa-
tial organization in reactive systems with nonpassively
advected reactants. Journal of Physics, Condensed
Matter (2007) 19:065132.
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K. Lindenberg, J.M. Sancho, A. M. Lacasta, [.M.
Sokolov. Dispersionless transport in a washboard po-
tential. Physical Review Letters (2007) 98:020602.

A. Gomez-Marin, J.M. Sancho, J. Garcia-Ojalvo.
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ANEXO 2- 2007

Investigacion. Proyectos de investigacion.

A. Proyectos vinculados al Instituto.

I.- Proyectos Europeos

1.- TITULO DEL PROYECTO: Enabling Grid for
Science (EGEE-II)

ENTIDAD FINANCIADORA: Unién Europea -VI
Programa Marco Contract number 031688.

Duracién: Subvencion concedida (2006-2007),
Cuantia: 110.000 euros.

Investigador Principal en Aragén: A. Tarancon

2.- TITULO DEL PROYECTO: Interactive Europe-
an Grid.

ENTIDAD FINANCIADORA: Unién Europea -VI
Programa Marco Contract number 031857.

Duracion (2006-2007) Cuantia: 90.000 euros.
Investigador Principal en Aragén: A. Tarancon.

3.- TITULO DEL PROYECTO: Plasmo-Nano-
Devices.

ENTIDAD FINANCIADORA: Unién Europea: UE
(NoE-FP6-2002-IST-1-507879).

Duracion: desde Enero 2004 hasta Diciembre 2007.
Coordinador: Alain Dereux. Investigador principal:
Luis Martin Moreno.

4.- TITULO DEL PROYECTO: Plasmon Enhnaced
Photonics.

ENTIDAD FINANCIADORA: Uniéon Europea: UE
(STREP-NMP4-CT-2005-034506).

Duracién: Septiembre 2006 hasta Agosto 2009. Co-
ordinador: Ross Stanley. Investigador principal:
Luis Martin Moreno.

5.- TITULO DEL PROYECTO: Enabling Grid for
Science (EGEE-II)

ENTIDAD FINANCIADORA: Union Europea -VII
Programa Marco Contract number (Pendiente de asig-
nacion).

Duracién: (2008-2009). Cuantia: 105.000 Euros.

6.- TITULO DEL PROYECTO: Global Approch to
Brain Activity (GABA).

ENTIDAD FINANCIADORA: European Union,
NEST Pathfinder Call. Node Subcontracted.
Duracion: 2007-2009 Cuantia: 20.000 euros.
Investigador Principal: Yamir Moreno
(Coordinator: J. Garcia-Ojalvo, UPC).

Vega

I1.- Provectos Nacionales
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1.- TITULO DEL PROYECTO: Fotonica en Super-
ficies Metalicas.

ENTIDAD FINANCIADORA: Plan Nacional de
[+D+1. (MAT 2005-06608-C02-2)

Duracion: desde 2006 hasta 2008.

Investigador principal: Luis Martin Moreno.

2.- TITULO DEL PROYECTO: Generalized La-
grangian and Hamiltonian Techniques for Geometric
Control Theory.

ENTIDAD FINANCIADORA:
(Portugal).

Duracién: 2007-2008.
Investigador Principal: J. Clemente.

MEC and FCT

3.- TITULO DEL PROYECTO: Complejidad en
Proteinas, Redes y Sistemas de Muchos Agentes.
ENTIDAD FINANCIADORA: MEC FIS2006-
12781-C02-01.

Participantes: BIFI-Universidad de Zaragoza, Uni-
versidad Complutense de Madrid.

Duracion: 2006-2009.

Investigador Principal: P. Bruscolini.

4.- TITULO DEL PROYECTO: Complejidad en
Materiales y Fenomenos de Transporte Clasico y
Cuantico.

ENTIDAD FINANCIADORA: MEC-FIS2006-
08532-C03-02. Cuantia: 111.320 euros. Participan-
tes: Proyecto Coordinado con La Univ. Complutense
de Madrid y la Universidad de Extremadura.
Investigador Principal: A. Tarancon

5.- TITULO DEL PROYECTO: Grupo de Excelen-
cia: Biologia Estructural y Funcional.
ENTIDAD FINANCIADORA: DGA. Codigo:
Participantes: UNIZAR

Duracion: 2005-2008. Cuantia:

Investigador Principal y Coordinador:
Gomez-Moreno.

Carlos

6.- TITULO DEL PROYECTO: Desarrollo y Opti-
mizacion de Nuevos Inhibidores Preclinicos contra
Helicobacter pylori: una Aproximacion Multidiscipli-
nar.

ENTIDAD FINANCIADORA:
PMO076/2006

Participantes: UNIZAR e [+CS
Duracién: 2006-2008. Cuantia: 51357.00 euros
Investigador Principal y Coordinador: Javier San-
cho

DGA. Codigo:

7.- TITULO DEL PROYECTO: Principios de Esta-
bilidad Conformacional de Proteinas, Analisis Estruc-
tural y Energético de Conformaciones no Nativas e
Identificacion de Ligandos Bioactivos.

ENTIDAD FINANCIADORA: MEC. BFU2007-
61476/BMC

Duracion: 2008-2010. Cuantia: 263000.00 euros
Investigador Principal y Coordinador: Javier San-
cho

8.- TITULO DEL PROYECTO: Identificacion de
Compuestos Quimicos Capaces de Inducir Diferencia-
cion Celular Especifica a partir de Células Madre Em-
brionarias de Raton.

ENTIDAD FINANCIADORA:
MERO07/02

Participantes: UNIZAR
Duracion: 2007-2009. Cuantia: 16000.00 euros
Investigador Principal y Coordinador: Javier San-
cho.

I+CS. PIPA-

9.- TITULO DEL PROYECTO: Nuevas Funciones
de Proteinas Fur (Ferric Uptake Regulator) en Ciano-
bacterias.

ENTIDAD FINANCIADORA: Ministerio de Educa-
cion y Ciencia. Plan Nacional de [+D+1. Cédigo:
Participantes: Universidad de Zaragoza

Duracion: Enero 2007 hasta diciembre 2009.
Investigador Principal y Coordinador: Maria Luisa
Peleato Sanchez.

10.- TITULO DEL PROYECTO: Respuesta de un
Tapete Microbiano de Cianobacterias a la Contamina-
cion por Hidrocarburos.

ENTIDAD FINANCIADORA: Proyectos Interreg.
Departamento de Economia, Hacienda y Empleo de la
Diputacion General de Aragon.

Participantes:

Duraciéon: 2006-2007. Cuantia:

Investigador Principal: Maria F. Fillat Castejon.

11.- TITULO DEL PROYECTO: Sintesis de Com-
plejos de Oro y Plata con Biomoléculas Dirigidas al
Disefio de Especies Biologicamente Activas.
ENTIDAD FINANCIADORA: Proyectos multidisci-
plinares. Diputacion General de Aragon.
Participantes:

Duracion: del 2007 al 31 de diciembre de 2009.
Investigador Principal: Maria Concepcion Gimeno
Floria.

12.- TITULO DEL PROYECTO: Sistematica, Evo-
lucion y Biogeografia de los Linajes Basales de la
Subtribu Loliinae y Transferencia Horizontal de Ge-
nes en la Supertribu Aveneae-Poeae (Gramineae).
ENTIDAD FINANCIADORA: Ministerio de Ciencia
y Tecnologia - CICYT. Proyecto CGL2006-00319/
BOS.

Participantes: Universidad de Zaragoza, Universida-
de da Coruiia, Centro de Investigacion contra la Deser-
tificacion (CSIC), Indiana University. (8 participan-
tes).

Duracion: desde 2006 hasta 2009. Cuantia: 100.000
euros
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Investigador Principal: Pilar Catalan Rodriguez.

13.- TITULO DEL PROYECTO: Convergencia
Evolutiva Transcontinental y Genética de la Conserva-
ciéon de los Names Enanos (Dioscoreaceae) Critica-
mente Amenazados (Borderea, Epipetrum).
ENTIDAD FINANCIADORA: Fundacion BBVA
Participantes: Universidad de Zaragoza, Instituto Pi-
renaico de Ecologia (CSIC), Centro de Investigacion
contra la Desertificacion (CSIC), Universidad del Co-
mahue. (4 investigadores participantes)

Duracion: desde 1/07/2006 hasta 31/06/2009. Cuant-
ia: 180.000 euros.

Investigador Principal: Pilar Catalan Rodriguez.

14.- TITULO DEL PROYECTO: Estudio Bioge-
ografico del Area de Dofana y Caracterizacion de
Especies Singulares.

ENTIDAD FINANCIADORA: Junta de Andalucia.
Consejeria de Innovacion, Ciencia y Empresa - Pro-
yecto 2006-8474.

Participantes: Universidad de Sevilla, Universidad de
Zaragoza. (7 investigadores participantes).

Duracién: Desde 2007 hasta 2009. Cuantia: 185.363
euros.

Investigador Principal: B. Valdés.

15.- TITULO DEL PROYECTO: Estudio Taxono-
mico y Evolutivo de Valerianella (Valerianaceae).
ENTIDAD FINANCIADORA: Accion Complemen-
taria del MCYT 2005 (CGL2005-25122-E).
Participantes: Universidad de Cordoba, Universidad
de Zaragoza, Universidad de Extremadura. (4 investi-
gadores participantes).

Duracion: desde 1/04/2006 hasta 31/03/2007. Cuant-
ia: 20.000 euros

Investigador Principal: J. A. Devesa.

16.- TITULO DEL PROYECTO: Grupo de Investi-
gacion Consolidado: “Fisica Estadistica y no Lineal”
ENTIDAD FINANCIADORA: Diputacion General
de Aragon. Codigo:

Participantes:

Duracién: 2003-2007.

Investigador Principal: Luis Mario Floria.

17.- TITULO DEL PROYECTO: “Teoria y Simula-
cion de Sistemas Complejos”

ENTIDAD FINANCIADORA: Ministerio de Educa-
cion y Ciencia.

Participantes:

Duracion: 2005-2008.

Investigador Principal y Coordinador: Fernando
Falo.

18.- TITULO DEL PROYECTO: Red Tematica:
“Aplicaciones de la Fisica Estadistica y No Lineal a la
Economia y Ciencias Sociales”.

ENTIDAD FINANCIADORA: Ministerio de Educa-

cion y Ciencia.

Participantes:

Duracion: 2005 -2007

Coordinador Local: Yamir Moreno. Coordinador de
Red: Albert Diaz-Guilera.

19.- TITULO DEL PROYECTO: Mecanismos Mo-
leculares de Proteinas de la Membrana Externa Mito-
condrial Similares a Transportadores Implicadas en
Apoptosis. Papel en Enfermedades Degenerativas y en
Cancer.

ENTIDAD FINANCIADORA:
07026.

Participantes: Universidad de Zaragoza.

Duracién: 2006-2009. Cuantia: 85000 euros
Investigador Principal y Coordinador: Jos¢ Alberto
Carrodeguas Villar.

MEC. BFU2006-

20.- TITULO DEL PROYECTO: Biofisica de Pro-
teinas Implicadas en Procesos de Transporte en Orga-
nismos Fotosintéticos.

ENTIDAD FINANCIADORA: DGA. PM062/2007.
Participantes: Universidad de Zaragoza.

Duracion: Nov 2007 - Oct 2009. Cuantia: 57000 eu-
ros. Investigador Principal y Coordinador: Milagros
Medina.

21.- TITULO DEL PROYECTO: Mecanismos de
Accion en Flavoproteinas Redox. Versatilidad, Adap-
tacion y Redisefio con Fines Biotecnoldgicos de las
Propiedades de la Flavina en el Entorno Proteico.
ENTIDAD FINANCIADORA: Direccion General de
Investigacion. Ministerio de Educacion y Ciencia.
B102004-00279.

Participantes: Universidad de Zaragoza.

Duracién: Diciembre 2004-Diciembre 2007. Cuant-
ia: 70.000 euros.

Investigador Principal: Dr. Milagros Medina

22.- TITULO DEL PROYECTO: Aplicacion de
Técnicas Computacionales y Nano-biologicas al Estu-
dio de los Mecanismos de Reaccion en Proteinas.
ENTIDAD FINANCIADORA: Diputacion General
de Aragon. PIP122/2005.

Participantes: Universidad de Zaragoza.

Duracién: Diciembre 2005- Diciembre 2007. Cuant-
ia: 47.575 euros.

Investigador Principal y Coordinador: Dr. Milagros
Medina.

23.- TITULO DEL PROYECTO: Flavoproteinas y
Flavoenzimas: Transformaciéon de Energia y Dianas
Farmacologicas.

ENTIDAD FINANCIADORA: Direccion General de
Investigacion. Ministerio de Educacién y Ciencia.
BI102007-65890-C02-01.

Participantes: Universidad de Zaragoza.

Duracion: 2007-2010. Cuantia: 129.000 euros
Investigador Principal y Coordinador: Dr. Milagros
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Medina.

24.- TITULO DEL PROYECTO: Biofisica de Pro-
teinas Implicadas en Procesos de Transporte en Orga-
nismos Fotosintéticos.

ENTIDAD FINANCIADORA: Direccion General de
Investigacion, Innovacion y Desarrollo. Diputacion
General de Aragon. PM062/2007
Participantes: Universidad de
CONICET/UAB/BSC

Duracion: Diciembre 2007- Diciembre 2009. Cuant-
ia: 57.120 euros.

Investigador Principal y Coordinador: Dr. Milagros
Medina.

Zaragoza/CSIC/

25.- TITULO DEL PROYECTO: Nuevas Estrate-
gias para el Estudio de las Interacciones Proteina-
Ligando: Estudios Estructurales, Cinéticos y Nano-
mecanicos.

ENTIDAD FINANCIADORA: Ministerio de Educa-
cion y Ciencia. BIO2006-09178-C02-01.
Participantes: Universidad de Zaragoza.

Duracién: 2007- 2009. Cuantia: 113.740 euros.
Investigador Principal y Coordinador: Dr. Carlos
Gomez-Moreno.

26.- TITULO DEL PROYECTO: Simulacion del
Plegamiento y Agregacion de Proteinas.

ENTIDAD FINANCIADORA: Ministerio de Educa-
cion y Ciencia. FIS2006-12781-C02-02.
Participantes: BIFI y Universidad Complutense de
Madrid. Duracion: 3 afios (2007-2009). Cuantia:
22000 euros (UCM)

Investigador Principal y Coordinador: Antonio Rey
Gayo / Pierpaolo Bruscolini.

27.- TITULO DEL PROYECTO: Simulacion de
Sistemas Poliméricos Complejos y Proteinas.
ENTIDAD FINANCIADORA: Comunidad de Ma-
drid — UCM. 910068 (Programa de Creacion y Conso-
lidacion de Grupos de Investigacion).

Participantes: BIFI y Universidad Complutense de
Madrid.

Duracion: 1 ano (2007). Cuantia: 6000 euros.
Investigador Principal y Coordinador: Antonio Rey
Gayo / Pierpaolo Bruscolini.

III.- Proyvectos con Empresas

1.- TITULO DEL PROYECTO: Integracion de Al-
goritmos Complejos de Distribucion en Sistemas ERP.
Empresas Participantes: Proyecto Innovaragdén en
el Sector de Automocion de Colaboracion del BIFI
con la Empresa Cauchos Puntes.

Duracion: 2007-2008. Cuantia: 30.000 euros.
Investigador Principal y Coordinador: A. Tarancon.

2.- TITULO DEL PROYECTO: Desarrollo de un

Nuevo Compuesto Biocida Biodegradable para Con-
trol y Eliminacion de Patogenos en el Agua.
Empresas Participantes: CDTI-OX Compaiiia trata-
mientos de aguas S.L.

Duracién: 1 de noviembre de 2005 al 31 de diciembre
de 2007. Cuantia:

Investigador Principal y Coordinador: Maria Luisa
Peleato Sanchez.

3.- TITULO DEL PROYECTO: Validaciéon de un
Test para la Deteccion de Microcistina en Aguas de
Boca.

Empresas Participantes: OTRI-Zeu Inmunotec.
Duracion: 6 de noviembre de 2006 al 5 de mayo de
2007. Cuantia:

Investigador Principal y Coordinador: Maria Luisa
Peleato Sanchez.

IV.- Provectos Infraestructura (Fondos FEDER)

1.- TITULO DEL PROYECTO: Desarrollo de un
ordenador dedicado basado en FPGA.

ENTIDAD FINANCIADORA: FEDER-MEC UN-
ZA05-33-003

Duracion: 2005-2007. Cuantia: 552.148 euros.
Investigador Principal: A. Tarancon.

Aragén

2.- TITULO DEL PROYECTO: Grupo de Excelen-
cia de Biocomputacion y Fisica de Sistemas Comple-
jos.

ENTIDAD FINANCIADORA: DGA E24/3
Duracion: 2005-2007.

Subvencion concedida en 2006: 26.270 euros.
Subvencion concedida en 2007: 29.800 euros.
Investigador Principal: A. Tarancon.

V.- Colaboraciones v Convenios con otros Organis-
mos

1.- Proyecto ZIVIS: Simulacion del TJ-II en un Super-
computador ciudadano en Zaragoza.

Proyecto de Colaboracion Laboratorio Nacional de
Fusion LNF-CIEMAT.

Subvencion concedida en 2007: 11.600 Euros. Inves-
tigador Principal: A. Tarancon

2.- Convenio de colaboracion con el CIEMAT para el
estudio del Plasma en Fusion.

Proyecto de colaboracion Universidad de Zarago-
za-CIEMAT, que establece al BIFI como Unidad
Asociada al CIEMAT.

3.- Proyecto ZIVIS: Creacion de un Supercomputador
ciudadano en Zaragoza.

Proyecto en colaboracion con el Ayuntamiento de
Zaragoza. Ano 2007.

Cuantia: 32000 Euros. Investigador Principal: A.
Tarancon.
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B. Proyectos en los que participan miembros
del BIFI

Bl.- TITULO DEL PROYECTO: Physics of
Risk. ENTIDAD FINANCIADORA: Uniéon Europea
(COST Actions). Duraciéon: desde 1/01/2004 hasta
31/12/2007. Investigador Principal: Peter Richmond
(Representantes de Espaiia en el Management
Committee: Maxi San Miguel y Anxo Sanchez).

Numero de participantes: Grupos de trece paises
europeos. Cuantia: 300 000 euros.

B2.- TITULO DEL PROYECTO: Biotecnologia de
las Interacciones Beneficiosas Planta Microorganismo.
ENTIDAD FINANCIADORA: VII Red Tematica.
(Acciones Complementarias) MEC. Codigo:
Duracién: Enero 2006 hasta diciembre 2007. Cuant-
ia: Investigador Principal y Coordinador: Manuel
Sanchez Diaz

B3.- TITULO DEL PROYECTO: Caracterizacion
por Resonancia Magnética Nuclear del Extremo C-
Terminal del Receptor Vaniloide y de las Proteinas
Hélice-Lazo- Hélice Implicadas en el Crecimiento del
Sistema Neuronal.

ENTIDAD FINANCIADORA: Ministerio de Educa-
cion y Ciencia. CTQ2005/00360-BQU.

Participantes: Instituto de Biologia Molecular y Celu-
lar, Universidad Miguel Hernandez.

Duracién: 2005-2008.

Cuantia: 75000 euros.

Investigador Principal: José L. Neira.

B4.- TITULO DEL PROYECTO: Caracterizacion
Estructural y Modelado de Interacciones entre Protei-
nas Mediante Simulaciones Computacionales de Doc-
king a Escala Protedmica.

ENTIDAD FINANCIADORA: Ministerio Educacion
y Ciencia. BIO2005-06753.

Participantes: Parc Cientfific de Barcelona.
Duracion: Oct 2005 - Oct 2008. Cuantia: 47600 eu-
ros. Investigador Principal y Coordinador: Juan
Fernandez Recio.

B5.- TITULO DEL PROYECTO: Modelizacion,
Simulacion y Andlisis de Sistemas Complejos
(MOSAICO).

ENTIDAD FINANCIADORA: Ministerio de Educa-
cion y Ciencia, Proyectos Eje C.

Participantes: 20.

Duracion: desde 1/10/2006 hasta 30/09/2011. Cuant-
ia: 442 000 euros. Investigador Principal: Anxo
Sanchez.

B6.- TITULO DEL PROYECTO: Optimizacion y
Disefio de Nano-Rectificadores Superconductores y
Magnéticos basados en el Efecto Ratchet.

ENTIDAD FINANCIADORA: Accion estratégica de
Nanociencia y Nanotecnologia, Ministerio de Educa-
cion y Ciencia (NAN2004-09087-C03-03).
Participantes: 4.Duracién: desde el 1/01/2006 hasta
el 31/12/2008.

Cuantia: 45 000 euros.

Investigador Principal: Juan M. R. Larrondo.

B7.- TITULO DEL PROYECTO: Modelizacion
Matematica y Simulacion Numérica en Ciencia y Tec-
nologia (SIMUMAT).

ENTIDAD FINANCIADORA: Programa de activi-
dades entre grupos de la Comunidad de Madrid.
Participantes: 30 de grupos de distintos centros de
Madrid. Duracién: desde el 1/01/2006 hasta el
31/12/2009.

Cuantia: 803 063 euros.

Investigador Principal: Enrique Zuazua.

B8.- TITULO DEL PROYECTO: Teoria Cuantica
de Campos y Aplicaciones a Fisica de Altas Energias.
ENTIDAD FINANCIADORA: Ministerio de Educa-
cion y Ciencia. FPA004-02602 (Plan Nacional de Fisi-
ca de Particulas y Aceleradores).

Duracion: Dic.2004-Dic. 2008 (por haber sido prorro-
gado un afio, del 2007 al 2008)

Cuantia: 179800 euros (incluyendo 17700 euros de
costes indirectos, es decir, “overhead”).

Investigador Principal y Coordinador: Fernandez
Alvarez-Estrada, Ramon.

B9.- TITULO DEL PROYECTO: Grupo de Exce-
lencia Biologia Estructural.

ENTIDAD FINANCIADORA: Diputacion General
de Aragon. B18.

Participantes: Universidad de Zaragoza.

Duracion: 2005-2007. Cuantia: 31.000 € /afio
Investigador Principal y Coordinador: Dr. Carlos
Gomez-Moreno.

B10.- TITULO DEL PROYECTO: Nanociencia
Molecular.

ENTIDAD FINANCIADORA: Ministerio de Educa-
cion y Ciencia. CONSOLIDER CSD2007-00010.
Participantes: Numerosos laboratorios de universida-
des y CSIC.

Duracion: 5 anos (2007-2011). Cuantia: 5750000
euros. Investigador Principal y Coordinador: Euge-
nio Coronado Miralles.

B11.- TITULO DEL PROYECTO: Diffusion Opti-
mization in Social Networks.

Empresas : IBM (Entidad Financiadora).
Participantes: 7.

Duracion: 1/04/2007 hasta 31/03/20009.

Cuantia: 50 000 euros.

Investigador Principal: Esteban Moro. Patente: No
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