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1. FUNCIONAMIENTO
INSTITUCIONAL

1.1 Principales Actuaciones en 2010

Alo largo del ano 2010 ha proseguido el proceso
de consolidacion del BIFI como Instituto de In-
vestigacion tanto en el aspecto institucional como
de funcionamiento, lo que se pone de manifiesto
en los siguientes datos.

* Se celebr6 el Consejo ordinario del Instituto
el 3 de febrero a las 19.45 h, en el que se aproba-
ron las actuaciones realizadas y los proyectos mas
importantes a llevar a cabo a lo largo de 2010. El
Equipo de Gobierno ha realizado seis reuniones
formales a lo largo del ano. El grupo de trabajo
constituido para proponer un Plan Estratégico
del Instituto elabord el documento con amplia
participacion, que se presento para ser enmenda-
do por todos los miembros del BIFI en reunion del
11 de junio y se aprobo por el Equipo de Gobier-
no en reunion celebrada el 30 de junio de 2010.

* Realizamos el IV Congreso Internacional del
BIFI 2010, que tuvo lugar en la Facultad de Cien-
cias de la Universidad de Zaragoza los dias 3, 4, 5,
y 6 de Febrero, con el titulo: “Networks: A Fra-
mework for Cross-Disciplinary Applications”

En el Congreso se contd con la participacion de
9 ponentes de reconocido prestigio internacional
en el tema y otras 18 colaboraciones, asi como
una sesion doble de posters, con asistencia de
110 investigadores procedentes de Universidades
y Centros de Investigacion, tanto internacionales
como espanoles.

e Participamos activamente en la organizacion
del IV SPANISH-PORTUGUESE BIOPHYSICAL
CONGRESS realizado en el Campus Rio Ebro
(EUITIZ/EUEEZ), de la Universidad de Zaragoza,

del 7 al 10 de julio de 2010, con la participacion
de mas de 300 investigadores.

* Dentro de la colaboracion del BIFI en la puesta
en marcha del nuevo instituto de investigacion
ZCAM, colaboramos en la organizacion de varios
workshop, el primer de ellos, celebrado en Zara-
goza los dias 27 y 28 de mayo (ZCAM Launching
Meeting “Atomic and molecular simulations: cha-
llenges for the next decade”). Otros de los talle-
res o workshops realizados fueron los siguientes:
“Constraints in molecular simulation” y “Databa-
ses in Quantum Chemistry”, ambos efectuados en
el edificio 1+D del Campus Rio Ebro los dias 2-4
de septiembre y 22-24 de septiembre, respectiva-
mente.

e Colaboramos en la organizacion de la Net-
\Works 2010 International conference “From
theory to applications of complex networked sys-
tems” realizada del 8 al 10 de junio.

* Organizamos la lll Jornada de Usuarios de la
Red Espanola de Supercomputacion el jueves 1
de Julio en el Edificio [+D del Campus Rio Ebro, asi
como el Seminario cientifico de la RES: SIMULA-
CIONES PARALELAS EN LA RED, el martes 30
de noviembre, en el Salon de Actos Edificio 1+D,
Campus Rio Ebro.

* Organizamos el ler Xorkshop Ibercivis de
Investigacion, Desarrollo y Comunicacion en Za-
ragoza, el 8 y 9 de septiembre; y una reunion del
proyecto Piregrid el 25 y 26 de noviembre en el
mismo edificio de I+D.

* Estamos organizando la V Conferencia Na-
cional del BIFI que tendra lugar en febrero de
2011.

* Participamos con nuestra presencia en el
Stand Cientifico que se ubico en el pabellon 2
de la Feria de Zaragoza del 14 al 17 de octubre,
con intervenciones sobre la actividad del BIFl y los
proyectos Janus, Ibercivis y Piregrid.



e Participamos en la Jornada técnica sobre fu-
sion, el 4 de marzo en Terrassa, en el marco de
EXPO Fusion. Organizador: EURATOM. En el
museo de la ciencia y de la técnica de Cataluna
(Terrassa): en la que se inaugurara la Exposicion
temporal de “Fusion Expo. Energia para el futu-
ro”. Estuvimos desde el dia 3 hasta el domingo 7,
realizando: “Servicio de proyeccion en 3D para la
exposicion itinerante FUSION.

* En febrero se realizd (por fin) el traslado de
nuestras instalaciones al nuevo edificio de Institu-
tos universitarios, edificio 1+D, en el Campus del
ACTUR, lo que ha supuesto un esfuerzo economi-
co para el Instituto, pues hemos tenido que reno-
var y mejorar algunos de nuestros equipamientos,
tanto en computacion como en los nuevos labo-
ratorios de biofisica, bioquimica y biologia mole-
cular y celular. Hemos instalado el difractdmetro
de rayos X en los nuevos laboratorios.

* Estamos gestionando las compras e instalacion
de aparatos del Proyecto de nuevas Infraestruc-
turas de investigacion financiado por fondos
FEDER y por el Gobierno de Aragon, para los
Laboratorios de Biofisica, Bioquimica y Biologia
Bolecular y Celular: Biacore para la media de in-
teracciones moleculares, Calorimetro de titula-
cion isoterma, Sistema de analisis de fluorescencia
y el Robot de Cristalografia, por un importe de
1.240.000€. En Computacion, estamos desarro-
llando Aragrid, el computador del CECAM y Janus
Il quedan para el ano proximo, por un importe
total de 1.870.000€. Hemos realizado nuevas pro-
puestas de inversion en la nueva convocatoria,
todavia pendiente de resolucion.

* Alolargode 2010 hemos seguido gestionando
en colaboracion con el BSC (Barcelona Supercom-
puting Center) el superordenador “Caesaraugus-
ta” nodo de la “Red Espanola de Supercompu-
tacion”, instalacion calificada de “Singular” por el
MICINN. La propuesta de ampliacion de la capaci-
dad, dentro del proyecto Marenostrum Il, requiere
una reforma de las instalaciones de la Facultad de
Ciencias en cuya tramitacion estamos trabajando.
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* El proyecto “Ibercivis”, superordenador ciu-
dadano de ambito estatal para calculos cientificos
y que desarrollamos con la colaboracion del CIE-
MAT y CSIC se ha convertido en una de las ins-
talaciones de computacion distribuida con mas
experiencia en Europa por lo que se nos invita a
participar en los mas importantes proyectos eu-
ropeos de tecnologia GRID altamente potencia-
da en el VIl Programa Marco de la UE. Portugal
participa desde febrero de 2010 en Ibercivis y
Argentina, Cuba y otros paises estan interesados
en participar en el proyecto. Ademas, se nos han
dado ayudas para facilitar esta participacion. La
creacion de una fundacion para su gestion y sus
Estatutos con participacion del MICINN, Gobier-
no de Aragon, CSIC, CIEMAT y la Universidad de
Zaragoza a través del BIFI esta dispuesta para su
aprobacion.

* Estamos desarrollando los proyectos de tecno-
logia GRID Aragrid de creacion de una red de
computacion GRID en Aragon, dentro del pro-
yecto de Infraestructuras Cientificas apoyado con
fondos FEDER, y el proyecto europeo Piregrid “In-
terreg 1V”, dentro del Programa de Cooperacion
Transfronteriza Espana — Francia, del que hemos
desarrollado su primera fase de implantacion de
las infraestructuras.

* En marzo fue aprobado el proyecto europeo
del VII Programa Marco EDGI que supone para
el BIFI una financiacion de 67.735 € a través de
Ibercivis y el proyecto DEGISCO que nos supone
unos 68.000 € en dos anos. También seguimos
participando en el proyecto EDGeS, todos ellos
relacionados con tecnologias GRID.

* En julio se firma entre HP y la Universidad de
Zaragoza la puesta en marcha del “OBSERVATO-
RIO TECNOLOGICO HP”, ubicado en el Edificio
del “BIFI” y equipado por HP, y cuyo objetivo es
permitir a los alumnos de la Universidad de Za-
ragoza (principalmente en ultimo ano de carrera
o doctorado), familiarizarse, aprender y trabajar
con algunas de las ultimas tecnologias de HP, por
ejemplo, desarrollando Proyectos Fin de Carrera
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(“PFC”) sobre soluciones HP o trabajos académi-
camente dirigidos. Este Observatorio permitira la
colaboracion de investigadores del BIFI y HP en el
terreno de la tecnologia de ordenadores.

e Se ha firmado un convenio de colaboracion
entre el BIFl y el Centro de Estudios Avanzados
de Cuba. Para establecer una colaboracion en-
tre ambos centros. El BIFI ha donado equipos de
computacion que iban a ser renovados para su
instalacion en el citado centro.

* Hemos participado en numerosos proyectos y
grupos de investigacion tanto estatales como
autonomicos. Cinco Grupos consolidados de In-
vestigacion, reconocidos por el Gobierno de Ara-
gon forman parte del BIFI.

e Se ha mantenido el apoyo institucional al
funcionamiento del Instituto del GA, de Ibercaja
(tanto a Ibercivis como al funcionamiento global
del BIFI a través del convenio de colaboracion), de
ARAID y de otras ayudas de distintas instituciones
publicas y privadas a proyectos especificos. Todo
ello nos ha permitido la realizacion del Congreso
Internacional, la contratacion de investigadores,
técnicos y becarios, asi como la inversion en las
nuevas infraestructuras de los laboratorios antes
senalados.

e En 2010 se ha incorporado al BIFI como inves-
tigador ARAID David Ihiguez con lo que son cua-
tro los investigadores ARAID que trabajan en el
instituto (Ramon Hurtado, Alberto Castro y Adrian
Velazquez). También se ha incorporado como in-
vestigador contratado por la Universidad de Za-
ragoza, procedente del programa Ramon y Cajal,
Victor Gopar, con lo que también son cinco los
investigadores del BIFI con este tipo de contrato.
Se mantienen adscritos al BIFI Olga Abian y Pablo
Echenique. Como técnicos en Computacion para
la gestion de nuestros recursos tenemos contrata-
dos con cofinanciacion dos del MICINN, dos del
GA y uno del CIEMAT, y cuatro técnicos ingenie-
ros informaticos. También dos técnicos en Biofi-
sica, Bioquimica y Biologia Bolecular y Celular

una de ellas con apoyo del MICINN. Disponemos
también de becarios de distintos programas, algu-
nos de ellos ligados a proyectos publicos o con
empresas.

e Se han seguido realizando los Coloquios y Se-
minarios BIFI, con la presencia de investigadores
espanoles y de todo el mundo, que han manteni-
do el necesario flujo de contacto y de colabora-
cion externa.

* Hemos modificado la imagen corporativa del
BIFI, de acuerdo y en coordinacion con la que se
ha realizado en la Universidad de Zaragoza.

* Numerosos articulos cientificos llevan la refe-
rencia del BIFl y hemos tenido presencia en varios
Congresos nacionales e internacionales, en parti-
cular en los organizados por el Instituto.

1.2 Organigrama y Gobierno.

Organigrama BIFI

Los organos estatutarios del BIFI son el Director,
la Subdirectora, el Secretario y el Consejo del
Instituto. El director José Félix Saenz fue elegido
en febrero de 2008 para un mandato de cuatro
anos. Milagros Medina ocupa el cargo de Subdi-
rectora del Instituto y Alfonso Tarancon el de Pro-
fesor Secretario.

Del director dependen:

-La Secretaria del BIFI con una técnico de apoyo y
una gestora de proyectos.

-El Equipo de Gobierno formado por Director,
Subdirectora, Secretario y los siguientes vocales:
José Luis Alonso, Adrian Velazquez, Mario Floria,
Fernando Falo, Pierpaolo Bruscolini, Yamir More-
no, Maria Fillat, Olga Abian, Victor Gopar, Jose A.
Carrodeguas, Guillermo Losilla y Fermin Serrano.



DIRECTOR
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Cribado

El Equipo de Gobierno ha realizado seis reuniones
ordinarias a lo largo del ano 2010.

-El Consejo Asesor de Investigacion *, cuya com-
posicion y funciones ha modificado el Plan Estra-
tégico del Instituto, y cuya nueva composicion
esta pendiente de concrecion.

Del Equipo de Gobierno dependen las Instalacio-
nes y las Lineas de Investigacion, con la asisten-
cia del Consejo Asesor de Investigacion.

De la Subdirectora y Secretario dependen los
Gestores de Proyectos, que se relacionan direc-

Centrifugacion

N

Subdirectora
Secretario

Secretario

Computacion

Términus
Cesaraugusta

GRID: EGI,

Gestion de la
investigacion

Gestion de
proyectos

Aragrid
y Piregrid

Ibercivis

ratorio
rénica

JANUS

tamente con las lineas de investigacion para ges-
tionar nuevas iniciativas.

Lineas de investigacion

La investigacion del BIFI se estructura en ocho li-
neas de investigacion con sus correspondientes
coordinadores responsables. Esta estructura esta
pendiente de revision a la luz del Plan Estratégico
aprobado por el BIFI. En cualquier caso la division
en Lineas no debe entenderse como criterio sepa-
rador, sino que en ellas debe primar el criterio de
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cooperacion entre los grupos y la interdisciplina-
riedad de la investigacion.

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

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

- Fisica de Sistemas Bioldgicos (Physics of Biolo-
gical Systems). Coordinador PierPaolo Bruscolini.

-Transporte y Computacion cuanticas (Quan-
tum Transport and Quantum Computing). Coor-
dinador Jesus Clemente.

- Estabilidad y plegamiento de proteinas (Pro-
tein stability and protein folding). Coordinador
Javier Sancho.

- Interaccién proteina-ligando docking and
screening (Protein-ligand interaction, docking
and screening). Coordinador Adrian Velazquez.

- Interaccién proteina-proteina y transferen-
cia de electrones (Protein-protein interaction
and electron transfer). Coordinadora Milagros
Medina.

- Interaccion proteina DNA y regulacion géni-
ca (Protein-DNA interaction and genetic regula-
tion). Coordinadora Maria Fillat.

Instalaciones e investigacion:

- Computacién y Supercomputacién (Compu-
ting and SuperComputing). Coordinador Gui-
llermo Losilla, que cuenta con tres técnicos de

apoyo

- Laboratorio de Electronica

- Laboratorios de Supercomputacion

- Laboratorios de Biofisica, Bioquimica y Biolo-
gia Molecular y Celular y de Cristalografia de
Proteinas. Coordinadora Olga Abian. Con dos
técnicos de apoyo.

1.3 Congresos organizados por el BIFI
en 2010.

-Realizamos el IV Congreso Internacional del
BIFI 2010, que tuvo lugar en la Facultad de Cien-
cias de la Universidad de Zaragoza los dias 3, 4, 5,
y 6 de Febrero, con el titulo:

“Networks: A Framework for Cross-Disciplinary
Applications”

La Conferencia Internacional fue un éxito cientifi-
Co y organizativo. A la misma se inscribieron 110
participantes, de los cuales el 71% provenia de
fuera de la Universidad de Zaragoza, y el 31 % de
instituciones fuera de Espana. En el Congreso se
expusieron trabajos sobre la estructura y dinami-
ca de sistemas biologicos (desde el genoma hasta
ecosistemas), redes neuronales y cerebrales, pro-
pagacion de epidemias en sistemas tecnologicos
y sociales, y sistemas complejos en redes de co-
municaciones. Se conto con la participacion de 9
ponentes de reconocido prestigio internacional
en el tema y hubo, ademas, otras 32 conferen-
cias cortas, asi como una sesion de posters con 14
trabajos expuestos. Durante la Conferencia, tam-
bién se organizé un curso-taller (tutorial) sobre el
uso de grandes infraestructuras de computacion
y clusteres para calculo cientifico. Este curso con-
to con la participacion de cerca de 30 jovenes in-
vestigadores participantes en la Conferencia y fue
impartido por el personal especializado del BIFI.
Ademas, por primera vez la misma se financio sin
necesidad de poner fondos propios, gracias a las
ayudas recibidas del MICINN, DGA y UNIZAR (por
un total de 9500 euros) y a los ingresos por ins-
cripcion.



Keynote Speakers

Prof. Stefano Battiston, Chair of Systems Design,
ETH Zdurich, Switzerland.

Title: Liaisons dangereuses: how risk diversifi-
cation leads to systemic risk

Prof. Stefano Boccaletti, CNR-Istituto dei Sistemi
Complessi, Italy and Italian Embassy in Tel Aviv,
Israel.

Title: Optimal regulation of synchronous states
in complex networks

Dr. Marian Boguna, Universitat de Barcelona,
Spain.
Title: The metric structure of the Internet

Prof. Jordi Garcia-Ojalvo, Universidad Politécnica
de Catalufa, Spain.

Title: Discriminating between functionally ana-
logous genetic circuits

Prof. Dick James, Bath University, U.K.
Title: Animal social networks

Prof. Jurgen Kurths, Institute of Physics, Hum-
boldt University, Berlin and Potsdam Institute for
Climate Impact Research, Postdam, Germany
Title: Evolving Complex Networks: Are such
Approaches Useful for Earth Sciences?

Dr. Jukka-Pekka Onnela, Harvard Medical School,
Harvard University, USA.

Title: Classifying Networks Using Mesoscopic
Response Functions

Dr. Francisco C. Santos, Université Libre de Bruxe-
lles, Belgium.
Title: Coordinating towards a common good

Prof. Alessandro Vespignani, School of Informa-
tics, Indiana University, USA, and Institute for
Scientific Interchange Foundation, Turin, Italy.
Title: Predicting the behavior of techno-social
systems
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Conference Chairman: Yamir Moreno (Universi-
dad de Zaragoza, Spain)

Asimismo participamos activamente en la organi-
zacion del IV SPANISH-PORTUGUESE BIOPHY-
SICAL CONGRESS realizado en el Campus Rio
Ebro (EUITIZ/EUEEZ), de la Universidad de Za-
ragoza, del 7 al 10 de julio, con la participacion
de mas de 300 investigadores y que contd como
ponentes invitados con:

Carlos Bustamante, U. California, Berkeley, USA;
Marta Bruix, IQFR-CSIC;

Ana M. Damas, IBMC, Portugal;

Chris M. Dobson, U. Cambridge, UK,

Joseé Rizo, U. Texas, USA.

El 8, 9 y 10 de junio organizamos la “Net-Works
2010 International Conference, titulada: “From
theory to applications of complex networked sys-
tems”, que tuvo como conferenciantes invitados:

» Speaker: Alex Arenas (U. Rovira i Virgili, Spain)
Optimal map of the modular structure of complex
networks.

* Leon Chua (U. of California, Berkeley, USA)
Memristor Minds: Remembrance of things past.

» S. Dorogovtsev (U. de Aveiro, Portugal) Perco-
lation on correlated networks.

* M. Kaiser (U. Newcastle, UK) Understanding
the connectome: Topological, spatial and dyna-
mic features of brain network.

* M. Nekovee (UCL, London and British Telecom
Labs, U.K) Coupled wireless communication and
transportation networks.

* Francisco Pedroche (U. Politécnica Valencia,
Spain) Modelling social networks sites with Page-
Rank and social competences.

Dentro del compromiso del BIFI en la puesta
en marcha del nuevo instituto de investigacion
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ZCAM, colaboramos en la organizacion de varios
workshop y reuniones, la primera de ellas realiza-
da en Zaragoza el 27 y 28 de mayo y que supuso
la apertura del ZCAM como Instituto de investiga-
cion.

ZCAM Launching meeting “Atomic and mole-
cular simulations: challenges for the next de-
cade”

Colaboramos asimismo con en la organizacion
del workshop titulado “Constraints in molecu-
lar simulation” en el edificio 1+D del Campus Rio
Ebro los dias 2-4 de septiembre,

También en el Workshop titulado “Databases in
Quantum Chemistry” realizado en el edificio I+D
del Campus Rio Ebro los dias 22-24 de septiembre.

Organizamos el 1er Workshop Ibercivis de Inves-
tigacion, Desarrollo y Comunicacion en Zaragoza,
el 8 y 9 de septiembre, en el que se analizo el esta-
do de la computacion distribuida y computacion
voluntaria en Europa y Latinoameérica, asi como
las dificultades para realizar las distintas aplicacio-
nes cientificas: Fusion, Docking, Materiales, Neu-
rosim + Nanoluz + Adsorcion, Amiloide y Sanidad.

Organizamos la lll Jornada de Usuarios de la
Red Espanola de Supercomputacion en Zara-
goza, el jueves 1 de Julio, en el Salén de Actos,
Edificio 1+D, Campus Rio Ebro UZ, evento anual
que tiene como objetivo difundir y compartir los
resultados obtenidos por los diferentes grupos de
investigacion que hacen uso de los recursos de
supercomputacion de la RES y del funcionamien-
to de los comités de acceso y de usuarios con la
presencia e intervencion del director del BSC, pro-
fesor Mateo Valero.

Organizamos las jornadas Piregrid el 25y 26 de
noviembre, en la sede del BIFI, orientadas a dar
a conocer a las empresas que habian mostrado
interés por la tecnologia GRID para evaluar posi-
bles analisis y colaboraciones conjuntas (PireGrid
- empresa). Se presento el estudio de mercado en

10

el que se valoraron las necesidades de computo y
almacenamiento de dichas empresas. Se presento
la colaboracion con Schnell Software con una de-
mostracion de su aplicacion portada al grid.

Colaboramos como instituto en la organizacion
del Sexto Encuentro de Neurociencia sobre “Es-
tructura y Funcion del Sistema Nervioso” celebra-
do en Zaragoza el viernes 11 de Diciembre.

Realizamos un Seminario cientifico de la RES:
SIMULACIONES PARALELAS EN LA RED. El
Martes 30 de Noviembre de 2010 en el Salon de
Actos Edificio I+D, Campus Rio Ebro UZ, Zaragoza

Este seminario estuvo dirigido tanto a usuarios
de la Red Espanola de Supercomputacion como
a investigadores y técnicos interesados en los meé-
todos de simulacion paralela, con el nexo comun
del uso de procesos paralelos para desarrollar me-
joras en sus algoritmos y simulaciones.

Estamos organizando la V Conferencia Nacional
del BIFI, que tendra lugar en febrero de 2011.

1.4 Coloquios y Seminarios BIFI

Alolargo de 2010 se han celebrado 15 Coloquios
y Seminarios con participacion de los siguientes
cientificos procedentes de todo el mundo.

Titulo: Challenges in Molecular Dynamics Simu-
lations.

Conferenciante: Giovanni Ciccotti.

Instituciéon: Dept of Physics, University La
Sapienza, Roma, Italy and University College,
Dublin, Ireland

Fecha: 14 de Enero.

Titulo: Fotosinteis y fijacion del nitrégeno: multi-
celularidad en cianobacterias.

Conferenciante: Enrique Flores

Institucioén: Instituto de Bioquimica Vegetal y
Fotosintesis CSIC- Universidad de Sevilla

Fecha: 4 de Marzo.



Titulo: Cell differentiation and patterning: a Sys-
tems Biology approach.

Conferenciante: Marta Ibanes.

Institucion: Universidad de Barcelona.

Fecha: 15 de Abril.

Titulo: Divorciarse del indeseable: una explica-
cion de la evolucion de la cooperacion
Conferenciante: Luis Izquierdo.

Institucién: Universidad de Burgos y De-
partment of Economics. European University
Institute. Florencia, Italia.

Fecha: 13 de Mayo.

Titulo: Playing billiards with electrons.
Conferenciante: Stefan Rotter.

Institucion: Institute for Theoretical Physics Vien-
na University of Technology.

Fecha: 10 de Junio.

Titulo: Modelling ligand-protein interaction.
Conferenciante: Claudio N. Cavasotto.
Institucién: School of Biomedical Informatics,
University of Texas Health Science Center at
Houston y School of Biomedical Engineering,
University of Texas at Austin

Fecha: 18 de Noviembre.

Titulo: Dinamica y Estructura de Redes Comple-
jas.

Conferenciante: Yamir Moreno.

Institucion: BIFI

Fecha: 12 de enero

Titulo: Ultrafast non-thermal melting of Ill-V
semiconductors

Conferenciante: Jessica Walkenhorst
Institucion: University of Kassel, Germany
Fecha: 25 de Febrero.

Titulo: Aplicacion de modelos fisicos al empaque-
tamiento del genoma en virus de ADN de doble
hebra.

Conferenciante: Javier Arsuaga.

Institucion: Mathematics Department San Fran-
cisco State University

Fecha: 30 Marzo.
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Titulo: Reinterpreting Boltzmann’s Atomic Con-
jecture

Conferenciante: Angel Plastino

Institucién: Universidad de La Plata, Argentina
Fecha: 28 de junio.

Titulo: Influencia de la conectividad en el com-
portamiento de caos colectivo.
Conferenciante: Javier Gonzalez-Estévez.
Institucién: Laboratorio de Fisica Aplicada y
Computacional. Universidad Nacional
Experimental del Tachira, Venezuela.

Fecha: 22 de Septiembre.

Titulo: How enviroment control selectronic ener-
gy transfer and light harvesting.
Conferenciante:Carles Curutchet

Institucion: Institut de Quimica Computacional
and Departament de Quimica, Universitat de
Girona

Fecha: 3 de Noviembre.

Titulo: Development of force fields for atomistic
simulation.

Conferenciante: Jorge Kohanoff.

Instituciéon: Queen’s University of Belfast, United
Kingdom.

Fecha: 25 de Noviembre.

Titulo: Jarifa: Aprovechando recursos institucio-
nales.

Conferenciante: Daniel Lombrana Gonzalez
Institucion: Universidad de Extremadura.
Fecha: 16 de Noviembre.

Titulo: Child Language Acquisition: Child-direc-
ted Speech and Developing Semantic Networks
Conferenciante: Thomas Hills.

Instituciéon: Department of Psychology Cognitive
and Decision Sciences, University of Basel, Suiza.
Fecha: 13 de Diciembre.
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1.5 Convenios y Relaciones con otros
Centros.

Hemos firmado un Convenio con HP, que supone la
puesta en marcha del “Observatorio Tecnolégico
HP”; ubicado en las instalaciones del BIFl y equipado
por HP, cuyo objetivo es permitir a los alumnos de la
Unizar (principalmente en ultimo ano de carrera o
doctorado), familiarizarse, aprender y trabajar con al-
gunas de las ultimas tecnologias de HP, desarrollan-
do Proyectos Fin de Carrera (“PFC”) o trabajos aca-
démicamente dirigidos. Este Observatorio también
podra ser utilizado como centro de demostraciones
que permita dar a conocer a las empresas de la re-
gion, tanto las soluciones de HP como las capacida-
des y conocimientos de la Universidad y sus alumnos.

Hemos firmado un Convenio de colaboracion con el
Centro de Estudios Avanzados de Cuba (CEAC),
un instituto con lineas de investigacion similares a
las del BIFI, que supone la cesion de infraestructu-
ras de computacion, la colaboracion en el proyecto
Ibercivis y la celebracion de un congreso cientifico
en Cuba en marzo de 201 1. A este respecto nos han
sido concedidas las ayudas ACI-PROMOCIONA.

Hemos firmado un nuevo convenio de colabora-
cion con Ibercaja orientado a financiar el coste de
infraestructuras de investigacion, tanto de los labora-
torios de Bioquimica, Biofisica y Biologia Molecular y
Celular y Cristalografia como de la infraestructura de
Computacion, y del traslado al nuevo edificio, valo-
rado en 70.000 €.

Tenemos listos para su aprobacion, tras un afno de
negociaciones y reuniones, los estatutos de la Fun-
dacion Ibercivis, a propuesta del MICINN, con su
participacion y la del Gobierno de Aragon, la Uni-
versidad de Zaragoza (a través del BIFI), el CIEMAT
y el CSIC y con otras entidades colaboradoras. Esa
estructura permitira al proyecto una adecuada finan-
ciacion y facilitara su participacion en proyectos in-
ternacionales.

El superordenador ciudadano Ibercivis, que funcio-
na desde el 2008 a pleno rendimiento en distintas
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aplicaciones cientificas, se ha desarrollado en cola-
boracion con el CIEMAT, el Ceta (Ciemat) y el CSIC.
Desde febrero de 2010 participa en el proyecto Por-
tugal, y otros paises como Argentina y Cuba estan
interesados en el proyecto. Al mismo tiempo se ha
requerido su colaboracion en varios proyectos eu-
ropeos de cara a la creacion de un superordenador
europeo (Scalastructure: Creacion de la mayor plata-
forma de test para el Internet del Futuro, en el que
Ibercivis participaria como parte de los recursos de in-
fraestructura, EDGI: Interconexion de Grids, Desktop
Grids y Clouds a nivel Europeo, DEGISCO (Desktop
Grid for International Scientific Collaboration: Expan-
sion de Desktop Grids)

En diciembre se ha realizado en la sede del BIFI la Il
reunion de la unidad asociada BIFI -IQF Rocasola-
no del CSIC, convenio iniciado en 2007, en el que
participa el Grupo de Estabilidad, Plegamiento e Inte-
raccion de Proteinas del BIFI, encabezado por Javier
Sancho. En el marco de esta relacion el investigador
del CSIC Pablo Echenique realizara su trabajo de in-
vestigacion en el BIFI.

El convenio de colaboracion con el CIEMAT sigue
en vigor y ha dado lugar al desarrollo de varios pro-
yectos, en los que el BIFI realiza la simulacion del
comportamiento del plasma en un reactor de fusion,
para lo que es necesario utilizar una gran capacidad
de computacion y las tecnologias GRID a las que es-
tamos asociados. Todo ello dentro del proyecto ITER
de energia de fusion nuclear.

Seguimos participando en el nodo de Bioinformatica
y modelado de proteinas del Instituto Nacional de
Bioinformatica; y como Nodo de la Red Espariola
de Supercomputacion del BSC, mediante la gestion
del ordenador Caesaraugusta

También participamos en la nueva version de los
proyectos europeos EGEE (“Enabling Grids for E-
sciencE”) que nos ha convertido en nodo esparnol
del GRID europeo y mundial. Encabezamos la ini-
ciativa Piregrid aprobada en Intereg IV, en la que
participan mas de ocho entidades de ambos lados
del Pirineo.



1.6 El CECAM en Zaragoza. El ZCAM

En 2010 ha comenzado a existir el ZCAM (“Centro
Cientifico de Simulaciones Avanzadas de Zarago-
za“), un nacimiento gestado en gran parte gracias
al apoyo y colaboracion del BIFI — durante este ano,
de hecho, el soporte técnico y administrativo fue pro-
porcionado por el BIFI. EI ZCAM es un miembro de
un centro europeo de mayor tamano, el “CECAM”
(www.cecam.org), una institucion distribuida en una
serie de nodos por varios paises europeos, uno de
los cuales esta localizado en Zaragoza. En 2010 este
nodo, el ZCAM, ha pasado por su fase inicial, que
finalizoé con la firma de un convenio entre ARAID,
el MICINN (que es oficialmente el socio espanol del
CECAM), y la Universidad de Zaragoza. El director
del centro es el Prof. Michel Mareschal. El ZCAM esta
localizado en el mismo edificio donde reside el BIFI.
Aparte de espacio para oficinas, esta dotado con
una sala equipada con 20 ordenadores para la reali-
zacion de ejercicios practicos y tutoriales.

EI ZCAM (y, en general, todos los nodos del CECAM)
se dedicara, en gran medida, a la organizacion de
eventos cientificos (talleres, conferencias, tutoriales)
para incentivar la investigacion en el modelado ato-
mico y molecular. A pesar de las dificultades admi-
nistrativas y presupuestarias logicas y esperadas en
este primer ano de andadura, se han realizado ya en
2010 una serie de conferencias y tutoriales. Todos
ellos contaron con una fuerte participacion del BIFI.

Symposium de lanzamiento del ZCAM, 27-28
de mayo de 2010: Simulaciones atomicas y
moleculares: retos para la proxima década.

El symposium de lanzamiento del ZCAM reunioa
unos 50 participantes que asistieron a la ceremo-
nia formal de inauguracion (presidida, entre otros,
por el Secretario de Estado de investigacion, Dr.
Felipe Pétriz). La parte cientifica del evento consis-
tié en presentaciones desarrolladas por los lideres
de la comunidad, recorriendo los variados cam-
pos de investigacion que involucran las simulacio-
nes atomicas y moleculares.
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Tutorial “Herramientas y técnicas basicas para
el desarrollo y mantenimiento de software
para la escala atomica” (21 a 25 de Junio de
2010).

Este tutorial tuvo como objetivo explicar herra-
mientas de software eficaces para estudiantes y
post-docs que deban desarrollar codigos de mo-
delado atomico y molecular. Se desarrollo en la
nueva sala de ordenadores del ZCAM, ya que se
trataba en gran medida de una actividad practica.
Uno de los miembros del BIFI, Alberto Castro, fue
co-organizador del tutorial.

Superficies complejas de energia: métodos
computacionales y estadisticos para estudios
de “soft matter” (2 a 4 de Junio de 2010).

El proposito de este workshop era dar a los inves-
tigadores que trabajan en la caracterizacion de
superficies de energia la oportunidad de disemi-
nar su trabajo y reforzar las colaboraciones exis-
tentes, o bien incentivar nuevas colaboraciones.
Por otro lado, dadas las notables diferencias en
las técnicas utilizadas para analizar superficies de
energia, y el amplio numero de areas cientificas
en las que se estudia este problema, es el momen-
to necesario para compartir los puntos de vista y
los éxitos de cada uno de los procedimientos uti-
lizados, para asi poder converger hacia métodos
computacionales mas generales. Varios miembros
del BIFI (Pierpaolo Bruscolini, Fernando Falo, Je-
sus Gomez y Diego Prada) organizaron el evento.

Ligaduras en simulaciones moleculares (2 a 4
de Septiembre de 2010)

Este workshop se dedico a los problemas relacio-
nados con la imposicion de ligaduras en sistemas
fisicos y, especialmente, en moléculas. Los espe-
cialistas internacionales en el tema fueron invita-
dos a tratar sobre los puntos mas relevantes en
un ambiente distendido y flexible, con el objetivo
de alcanzar un punto de vista consensuado sobre
el estado de la cuestion. Igualmente, el proposito
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era interaccionar con areas diferentes en las que
se usa la nocion de “ligadura”, como la cinematica
de robots. Por otro lado, se discutié sobre técnicas
alternativas y sobre los retos numericos y teodricos
principales. Jose Luis Alonso y Pablo Echenique,
miembros del BIFI, organizaron el evento en co-
laboracion con Pep Espanol. Uno de los resulta-
dos del workshop sera la edicion de un libro, un
esfuerzo que sera liderado por Pablo Echenique.

Bases de datos en Quimica Cuantica: valida-
cion de métodos y de software, y repositorios
de resultados computacionales de referencia
(22 a 24 de septiembre de 2010)

El tema en este caso era el desarrollo de bases de
datos en Quimica Cuantica. El principal problema:
establecer la necesidad de trabajar en el desarrollo
de repositorios organizados de datos de Quimica
Cuantica obtenidos mediante métodos computa-
cionales de diferentes niveles. Se discutio sobre los
problemas técnicos asociados al disefio, construc-
cion y mantenimiento de estas posibles bases de
datos. Varios miembros del BIFI (José Luis Alonso,
Pablo Echenique, Jorge Estrada, Angel Rubio y
Fermin Serrano) co-organizaron el evento.

1.7 Relaciones con Empresas. Patentes

El BIFI colabora con empresas en el ambito regio-
nal, nacional y europeo. Se realizan proyectos de
investigacion colaborativa, desarrollo tecnolo-
gico e innovacion tanto en convocatorias de
concurrencia competitiva como mediante con-
venios bilaterales. Ademas, el BIFI participa en
numerosos foros de colaboracion empresarial
como son INZA (Innovacioén en Zaragoza) o la
plataforma INES (Iniciativa Espafola de Soft-
ware y Servicios) que es la Plataforma Tecnolo-
gica Espanola de Sistemas y Servicios Software,
muy relacionada con la plataforma Tecnologica
Europea NESSI “Networked European Software
and Services Initiative”. También participamos
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en la plataforma tecnologica Tecnoebro de di-
fusion de tecnologias.

En la filosofia de poner a disposicion de la so-
ciedad los conocimientos de los que dispone-
mos mantenemos proyectos de colaboracion
con las empresas:

e Convenio con HP de puesta en marcha del
“OBSERVATORIO TECNOLOGICO HP”: ubi-
cado en el Edificio del “BIFI” y equipado por
HP, orientado principalmente a las ingenie-
rias (también grados de Ciencias) para la rea-
lizacion de proyectos fin de carrera.

* Schnell Software S.L. Con la que desarrolla-
mos el proyecto de Optimizacion del Proceso
de Corte de Ferralla via Internet en cluster de
PC’s bajo Linux, con la que tenemos en mar-
cha un cheque tecnoldgico de colaboracion.

* Sistemas Técnicos de Loterias del Estado
STL con la que hemos desarrollado un pro-
yecto de TRANSFORMACION DE NUMEROS
MEDIANTE SCRAMBLING, sometido a altos
parametros de confidencialidad.

Durante este ultimo afno el grupo dirigido por
M. Luisa Peleato ha realizado trabajos que pre-
tenden mejorar y ampliar la utilidad de un kit
encaminado a detectar y cuantificar microcisti-
nas y nodularinas en aguas. Este kit que inicial-
mente se planted con un formato en placa mi-
crotitter, se ha adaptado también a un formato
microtubo.

e Zeu Inmunotec. Como consecuencia de la
colaboracion con la empresa Zeu-Inmunotec
se ha desarrollado un test para deteccion y
valoracion de péptidos toxicos producidos
por cianobacterias que en este momento
esta en comercializacion en Espana, Europa
y Norteameérica.

* OX-CTA Como consecuencia de la colabora-
cion con la empresa se han puesto a punto
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métodos eficaces de destruccion
por oxidacion de péptidos toxicos
MicroCystest en aguas de consumo humanoy ga-
TEE ol i B nadero.

Test para la deteccion de microcistinas en agua

CONTENTS/ COMPONENTES R zemene

1X Microtiter plate (placa microtiter).

,A !
X Phosphatase vial (fosfatasa) Guoaha 3 - . ...
e cromonirie) | ; ¢ Plebiotic SL. Hemos iniciado un
11X Phosphatase dil. buffer (sol. dilucion fosfatasa) g 07/2008 -

3 St i (e sty L proyecto de desarrollo de software
1X Product certificate (_nemﬂcad;,:g;;::;’m) X E ) ., . , B
S . _ de simulacion de dinamica molecu-
; - b lar de proteinas en el marco de un
' convenio entre la Universidad de

Zaragozay la empresa Plebiotic SL.

Colaboramos con numerosas em-
presas espanolas y extranjeras en el
marco de los proyectos, en particu-
lar europeos, en los que participa-
mos. Algunas de ellas son:

Ibercaja, Hewlett Packard, Eurotech, Adidas, Schnell Software, Atos Origin, Quantum Biolnc, iQuestint,
Erasmus MC, Jahoma, Correlation Systems, Charity Engine, Gridwisetech, Alca, Stichting Alemeregrid, Plat-
form Computing GmbH, Correlation Systems, Oxalya, Inycom, CS Horizon, Computing For Science.

Empresas colaboradoras con el BIFI
Total 28

Tipo de empresa

M PYMES
espafiolas

W PYMES
europeas
Multinacionales

Tipo de Colaboraci

M Proyectos
innnovacion
nacional

B Proyectos
europecs
Formacion y
consultoria
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Patentes

El grupo encabezado por Javier Sancho ha avan-
zado en el desarrollo de técnicas experimentales
de identificacion y mejora de compuestos con ac-
tividad farmacologica (inhibidores, estabilizado-
res, desagregantes, etc) y extendido cinco paten-
tes nacionales a USA, EU, Canada y Japon.

El desarrollo de tres de estas patentes esta siendo
financiado por la Fundacion Genoma Espana y
el de otra de ellas por la empresa Janus Develo-
pment, en el marco de sendos convenios con la
Universidad de Zaragoza.

El grupo de José Alberto Carrodeguas Villar ha
obtenido dos patentes en Espana en 2010 y tie-
ne una tercera en preparacion:

e Titulo: Isoformas de PSAP, determinantes anti-
génicos, método de obtencion de anticuerpos y
usos de los mismos. N. de solicitud: P200502840.
Entidad titular: Universidad de Zaragoza.

La invencion se refiere a anticuerpos contra la
proteina PSAP/Mtch1 que hemos generado. PSAP
es una proteina mitocondrial relacionada con el
proceso de muerte celular por apoptosis. Ademas,
interacciona con la presenilina 1, proteasa impli-
cada en la enfermedad de Alzheimer.

e Titulo: Polipéptidos derivados de la proteina
PSAP (presenilin 1-associated protein) capaces de
inducir apoptosis y usos de los mismos. N. de so-
licitud: P200701973. Entidad titular: Universidad
de Zaragoza.

La invencion se refiere a polipéptidos con activi-
dad apoptotica derivados de la proteina PSAP/
Mtch1. Estos fragmentos de la proteina son capa-
ces de inducir muerte celular apoptaotica cuando
se sintetizan dentro de la célula, y podrian tener
utilidad en terapias antitumorales.
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Patente en preparaciéon

e Titulo: Compuestos quimicos inductores de
muerte diferencial en células madre y células so-
maticas.

Esta patente se refiere a la identificacion de com-
puestos quimicos, mediante cribado funcional
de colecciones de compuestos quimicos (quimio-
tecas) que inducen muerte celular especifica en
células madre, pero no en fibroblastos (células
diferenciadas). Esta patente esta siendo tramitada
por la Universidad de Zaragoza, pero también se-
ran titulares de la misma el Instituto Aragonés de
Ciencias de la Salud y la Universidad de Colonia
(proyecto financiado por el I+CS).

1.8 Ayudas obtenidas

Nos han concedido ayudas distintas instituciones
publicas y privadas:

e Estamos realizando la compra e instalacion de
nuevos equipos dentro del Proyecto de nuevas
Infraestructuras de investigacién financiadas
por fondos FEDER y del Gobierno de Aragon. Las
cuatro instalaciones que se estan ejecutando para
el Laboratorio de Bioquimica, Biofisica, Biologia
Molecular y Celular y Cristalografia: Robot de Cris-
talografia, Biacore para medida de interacciones
entre biomoléculas, Calorimetro de titulacion iso-
terma y sistema de analisis de fluorescencia, por
un importe de 1.240.000€. En Computacion he-
mos puesto en marcha el proyecto Aragrid y sus
instalaciones, mientras el computador del ZCAM y
Janus Il se realizaran el anno 2011 (por un importe
de 1.870.000€). En el nuevo edificio hemos insta-
lado finalmente el difractdmetro de rayos X. En
el nuevo proyecto de infraestructuras hemos soli-
citado la creacion de un Centro de Computacion
y la instalacion de un RMN para proteinas.

e El Convenio con el GA para investigacion y
funcionamiento ha mantenido su cuantia, tras



superar con excelente calificacion la evaluacion
externa realizada de cara a la continuidad de la
financiacion.

e Se hafirmado un nuevo Convenio con Ibercaja
por 70.000€ que ha sido destinado a los costes de
pequenas infraestructuras asociadas al traslado a
los nuevos laboratorios y al significativo aumen-
to de capacidad de los mismos, tanto en biologia
como en computacion.

 Sigue en vigor el convenio para asegurar el fun-
cionamiento de Caesaraugusta por una cuantia
de 39.000€ anuales en los proximos dos anos.

e El proyecto Ibercivis ha recibi-
do 20.000€ del GA y 10.000€ de
Ibercaja para su desarrollo, dis-
ponemos de apoyo de Acciones
Complementarias del MICINN, y
se han aprobado ayudas para su
implantacion en Portugal, Argen-
tina y Cuba. En este momento es-
tamos negociando la creacion de
una fundacion con participacion
del MICINN, ARAID, CIEMAT, CSIC
y Universidad de Zaragoza (BIFI)
que facilite su financiacion.

e El Congreso internacional del
BIFI recibid ayudas del MICINN,
DGA y UNIZAR por un total de
9500 euros, lo que junto con las
inscripciones permitio la autofi-
nanciacion del mismo.

e Gestionamos proyectos plu-
rianuales por un monto superior
a los 6 millones de euros (UNos
6.500.000 €).

* Disponemos de unas 30 becas
de investigacion del MICINN, de
la DGA y de entidades extranje-
ras, asociadas a proyectos para la
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realizacion de tesis doctorales. También dotamos
becas puente pre y postdoctorales.

e En 2010 dispusimos de apoyo para la contra-
tacion de cinco técnicos, tres con fondos del MI-
CINN, dos con fondos del GA y uno con fondos
de la Universidad de Zaragoza.

* Participamos en proyectos europeos (PireGRID,
EGEE “Enabling Grids for E-sciencE”, EDGeS: Sca-
lafrastructure, DEGISCO y EDGI )

* Hemos recibido apoyo del proyecto Universi-
dades de Excelencia.

Presupuesto del BIFI en Zaragoza
Total: 6.500.000 €

Por areas

B Computacion
W Biogquimica
Fisica

Origen de fondos

B Subvencicnes
y otros fondos
publicos

M Proyectos
convocatorias
publicas en
concurrencia
Fondos
privados
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1.9 Personal. Contratacion
investigadores y Técnicos.

* En 2010 se ha incorporado al BIFI como inves-
tigador ARAID David Ihiguez para trabajar en
computacion y transferencia de conocimientos,
con lo que junto a Adrian Velazquez, Ramon Hur-
tado y Alberto Castro disponemos de cuatro in-
vestigadores del programa ARAID. Tenemos algu-
nos candidatos para la convocatoria internacional
que esta en tramitacion.

e También se ha incorporado como investiga-
dor contratado por la Universidad de Zara-
goza, procedente del programa Ramon y Cajal,
Victor Gopar, con lo que disponemos de cinco
investigadores en esta modalidad.

Personal del BIFI

Total: 175 personas

e Pablo Echenique sigue como investigador del
CSIC adscrito al BIFI, en virtud del Convenio de
Unidad Asociada al Instituto Rocasolano, y Olga
Abian con su contrato con el IACS. Como investi-
gador Juan de la Cierva ha estado en el BIFI An-
gelo Rosa y como investigadores del CIEMAT que
trabajan en el BIFI como postdoc en fusion estan
Luca Rossi y Maxim Tereschenko. Alejandro Rive-
ro colabora en el proyecto Ibercivis. Celia Conesa,
investigadora postdoctoral financiada por el PA-
MER (I+CS).

e Como técnicos en Computacion para la ges-
tion de nuestros recursos tenemos contratados
con cofinanciacion cinco técnicos ingenieros in-
formaticos dos por el MICINN, dos del GA y uno
del CIEMAT. Hemos contratado una nueva técni-
coen Biologia Molecular, con lo que dis-
ponemos de dos técnicos de laboratorio,
uno con apoyo del MICINN y otro de la
Universidad. Disponemos también de be-
carios de distintos programas, algunos de
ellos ligados a proyectos publicos o con

empresas.
Formacion
_ e Isabel Vidal sigue como Técnico de
: geec:rzs | apoyo y Beatriz Antoli como administra-
redoctora tivo del BIFI y técnica en innovacion, sos-
Postdoctoral ] . N
¥ Senior tenida con fc?pdos propios, en este ano
W Apoyo en colaboracion con el ZCAM.
* Disponemos de unas 30 becas de in-
vestigacion de distintas procedencias,
dos de ellas sostenidas con fondos pro-
pios y cinco becas de iniciacion a la inves-
P . tigacion que colaboran en distintos pro-
or areas yectos.
M Bioquimica
M Fisica
Computacién
& Miembros del
BIFI de otros
centros o
Universidades
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Analisis Fijar
Interno Direccion
y externo estratégica

Formular la Implantar la Evaluacion y
Estrategia Estrategia Control

¢ Como estamos?  ;Qué queremos
&Y nuestro sector? conseguir?

1.10 Plan Estratégico.

1. Introduccion

Este seccion presenta la estrategia formulada tras
realizar un analisis interno y externo, y tras fijas la
direccion estratégica del BIFI.

El equipo de Direccion del BIFI ha planteado este
Plan Estratégico como concepto clave en el pro-
ceso de conseguir el estado futuro deseado: au-
mentar la competitividad y visibilidad del BIFI. Se

Propuestas
Misién y Vision del BIFI

Andlisis situacion (DAFO)

* Interna del BIFI — Debilidades y fortalezas
 Entorno del BIFI = Oportunidades y amenazas

g

Determinacion factores criticos
y areas de mejora

0

Definicion objetivos estratégicos (plazo 1-3 afios)

* Estrategias para conseguirlos
 Acciones concretas (responsable, plazo, indicadores)

¢,Como lo vamos ¢ Qué hemos
a conseguir? conseguido?

ha constituido un grupo de trabajo formado por
Fernando Falo y Fermin Serrano para proponer
este Plan Estratégico y plantear actuaciones y re-
formas a realizar para un mejor funcionamiento
del BIFI. Este grupo de trabajo ha disehado las fa-
ses, ha promovido las actividades y ha recopilado
la informacion.

De esta forma, se ha procedido a completar los
siguientes pasos reflejados en el siguiente grafico:

El presente Plan Estratégico fue aprobado por el
Equipo de Gobierno del BIFI en Junio de 2010.

2. Misidon y Vision del BIFI

Mision
Realizar investigacion muiltidisciplinar de excelen-

cia y promover sinergias apoyandose en la aplica-
cion de técnicas comunes a sus lineas.

Vision

Ser referencia internacional en Fisica, Biologia y
Computacion, apostando por la investigacion, la
transferencia de conocimientos y resultados a la
sociedad y la gestion eficiente.
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Cultura y Valores del BIFI

e EIBIFI es un Instituto de Investigacion de la Uni-
versidad de Zaragoza. Nacido con una vocacion
interdisciplinar, el BIFI pretende reunir y establecer
sinergias entre investigadores de distintos campos y
areas del conocimiento, especialmente las que estan
entre la computacion, la fisica y la biologia.

e EL BIFI aspira a la excelencia investigadora, pro-
moviendo la maxima calidad en su produccion y pro-
porcionando los medios humanos y técnicos para
ello.

* EI BIFI pretende ser un catalizador a nivel nacio-
nal e internacional de la investigacion teorica y ex-
perimental en las areas de biocomputacion, biologia
molecular y celular, biofisica y fisica de sistemas com-
plejos mediante la organizacion de reuniones nacio-
nales e internacionales.

* El BIFI debe aumentar la autofinanciacion me-
diante la obtencion de proyectos en concurrencia
competitiva con financiacion publica y privada o me-
diante convenios de colaboracion.

* El BIFI esta comprometido con la difusion de Ia
cultura cientifica en la Universidad y en La Sociedad.

* EIBIFI esta comprometido con la formacion de in-
vestigadores multidisciplinares.

e EL BIFlaboga por la transmision del conocimiento
a la sociedad mediante la transferencia del mismo a
su entorno productivo e industrial.

» EIBIFI aspira a ser referente nacional e internacio-
nal en la investigacion de vanguardia en computa-
cion, biologia molecular y celular, biofisica y fisica de
sistemas complejos.

» EIBIFI aspira a ser un centro de innovacion tecno-
I6gica en las areas de su competencia.

* EI BIFI quiere ser un foco de formacion de cienti-
ficos y tecnologos dentro de la Universidad de Zara-
goza.
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Tras un analisis DAFO se plantean las siguientes es-
trategias.

Estrategias

Para cada uno de los objetivos se plantean unas
estrategias que lleven a su consecucion en el me-
dio plazo:

Objetivo 1 Mejorar la efectividad cientifica

1.1. Potenciar la investigacion inter-
disciplinar aprovechando sinergias
internas y oportunidades estratégi-
cas externas

Estrategias

1.2. Identificar y redisenar las lineas
de investigacion

1.3. Establecer una clara politica de
personal cientifico

ODbjetivo 2 Aumentar la eficiencia en la ges-
tion

Estrategias 2.1. Mejorar la politica presupuestaria

2.2. Mejorar la comunicacion interna

2.3. Aumentar la financiacion exter-
na en convocatorias publicas de con-
currencia competitiva

2.4. Mejorar la toma de decisiones

ODbjetivo 3 Impulsar las relaciones con otras
instituciones cientificas, empresas

y estudiantes

Estrategias 3.1. Mejorar la visibilidad

3.2. Mejorar la interacciéon con em-
presasy la transferencia de resultados

3.3. Potenciar la incorporacion de
nuevos estudiantes y doctorandos

Para cada una de las estrategias planteadas, se
presentan acciones concretas a tomar, en un total
de 29, junto con los responsables propuestos, los
plazos de gjecucion y los indicadores de seguimien-
to y de realizacion.



2. INFRAESTRUCTURAS
E INSTALACIONES

2.1 Laboratorio de Computacion y
Supercomputacion,

2.1.1 NUEVO EDIFICIO

En los primeros dias de Marzo de 2010, se produjo
el traslado del Area de Computacion desde el anti-
guo Edificio Cervantes de Corona de Aragon, a las
nuevas instalaciones del Edificio I+D en el Campus
Rio Ebro.

Tareas de empaquetado y posterior montaje durante el tras-
lado

El traslado de personas y especialmente infraes-
tructura supuso un auténtico reto para Nosotros.
En este sentido es necesario reconocer el esfuerzo
y la excelente coordinacion de todo el personal
técnico que participd en esta tarea, que en ape-
nas dos semanas llevo a cabo el traslado y puesta
en produccion de todos nuestros recursos en el
nuevo emplazamiento.
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Nuevo CPD en el Edificio I+D

Las nuevas instalaciones del Edificio 1+D han su-
puesto una mejora mas que notable en varios as-
pectos de nuestra actividad:

e Contamos con un nuevo CPD (Laboratorio de
Supercomputacion + Sala de Control) de 140 m?
equipado con todas las instalaciones necesarias:
UPS de 120 KVAs, climatizacion industrial, suelo
técnico, sistema anti-incendios, servicio de aire
comprimido centralizado... Esto nos ha permitido
ampliar Terminus y alojar nuevos recursos.

* Los nuevos Laboratorios de Eléctronica y Sala
Multimedia, son mas amplios y estan mejor adap-
tados a nuestras necesidades. También contamos
con una nueva Aula de Odenadores donde poder
realizar cursos y talleres.

e Contamos con mas y mejores despachos para
alojar al personal del Area.

e Hay que destacar otras nuevas ventajas que ha
traido el traslado al nuevo Edificio I+D. Por ejem-
plo, ahora nos beneficiamos de un servicio de
mantenimiento de la UZ mas amplio y eficiente.
Por otro lado, en el nuevo Edificio contamos con
Sala de Conferencias y varias salas de reuniones,
donde podemos organizar eventos y reuniones

Infraesctructuras e instalaciones
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en muchas mejores condiciones que con anterio-
ridad.

2.1.2 LINEA SUPERCOMPUTACION

2.1.2.1 CAESARAUGUSTA

Durante 2010, el BIFI ha seguido gestionando
CAESARAUGUSTA, nodo en Aragon de la Red Es-
panola de Supercomputacion (RES). Esta red, con
nucleo en Marenostrum (Barcelona Supercompu-
ting Center), fue creada en 2007 por el MICINN
para dar respuesta a las crecientes necesidades de
computacion de la investigacion en Espana.

A fecha de hoy, CAESARAUGUSTA mantiene su
configuracion original formada por 512 procesa-
dores PPC64, 24 TeraBytes de almacenamiento y
red de interconexion Myrinet.

En este ano se ha vuelto a obtener financiacion
del MICINN en la convocatoria para mejora de
ICTSs (Instalaciones Cientificas y Tecnologicas Sin-
gulares) que en esta ocasion va a permitir ampliar
el sistema de refrigeracion del CPD que alberga
el supercomputador. También cabe destacar las
mejoras llevadas acabo en colaboracion con la
Unidad de Mantenimiento de la UTC, con el fin
de optimizar el sistema de climatizacion actual y
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mejorar la monitorizacion de todos los sistemas
envueltos.

Durante 2010, en CAESARAUGUSTA se han com-
putado 3.000.000 horas de CPU; 2.018.000 horas
correspondientes a usuarios asignados por el Co-
mité de Acceso de la Red Espanola de Supercom-
putacion (al que corresponde asignar el 80% de
uso del sistema) y 950.000 horas correspondien-
tes a usuarios asignados por el Comité local (20%
de tiempo restante).

Con la inminente aprobacion de los estatutos de
la RES por parte del MICINN, se preveé que duran-
te 2011 se produzcan nuevas incorporaciones al
grupo de 8 nodos que en estos momentos partici-
pamos en el proyecto.

El BIFI ha albergado en 2010 algunos importantes
eventos organizados en el marco de la Red Espa-
fola de Supercomputacion:

- Il Jornada de Usuarios de la RES (1 Julio 2010)

- Seminario cientifico “Parallel Simulations in the
Network” (30 Noviembre 2010)

Imagenes Ill Jornada de Usuarios de la RES



A lo largo del ano también se han realizado varias
reuniones (presenciales y por videoconferencia)
de coordinacion con el resto de integrantes de
la RES. Del mismo modo, hemos participado y en
algunos casos colaborado en la organizacion de
varios seminarios técnicos organizados en otros
nodos de la Red (Barcelona y Santander).

Como fruto de los proyectos internos llevados aca-
bo entre los miembros de la RES, el BIFI ha puesto
en marcha un mirror privado a traves del cual se
sincronizan los sistemas operativos de todos los
nodos de la Red. Del mismo modo, hemos inicia-
do un PFC para el desarrollo de una herramienta
grafica que trate de integrar los diversos tipos de
informacion que se generan en la RES: monitori-
zacion, accounting, red...

Igualmente se ha continuado con la labor de
divulgacion ofreciendo visitas guiadas a CAESA-
RAUGUSTA para grupos interesados.

Visita alumnos “Técnicas Informaticas”, 1° Fisicas UZ. 28 Enero
2010
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2.1.2.2 TERMINUS

Terminus es la plataforma de calculo mas po-
tente que se encuentra alojada en el nuevo Labo-
ratorio de Supercomputacion del BIFI en el Edificio
1+D. Se trata de un cluster de memoria distribuida
bajo OpenSUSE GNU/Linux con 1,6 TB de memo-
ria RAM (distribuida), 12 TB de almacenamiento
sobre Lustre y redes Infiniband y Gigabit Ethernet,
que en estos momentos cuenta ya con mas de
800 procesadores, todos de arquitectura de doble
precision (“em64t” = 64-bit).

Los ultimos equipos de 32 bits que integraban
Terminus (32 procesadores Pentium V) fueron
donados durante 2010 al Instituto CEAC de Cuba,
como parte de un convenio de colaboracion.

Infraesctructuras e instalaciones




Instituto de Biocomputacion
y Fisica de Sistemas Complejos

Infraesctructuras e instalaciones

El BIFI

En total se cuenta con una potencia de calculo
superior a los 8 TeraFLOPs, lo que lo situa entre
los superordenadores mas potentes de Espana,
como hemos podido comprobar en el reciente
catalogo de recursos HPC que se esta elaborando
desde el Area de Supercomputacion de la Red Es-
panola de Ciencia.

Mas de 100 investigadores del BIFI o colaborado-
res suyos poseen cuenta en Terminus, donde du-
rante 2010 han ejecutado 3,25 millones de horas
de CPU.

Programa Hosted Clusters

Con las posibilidades de crecimiento que ofrecen
las nuevas instalaciones, este ano hemos decidido
dar un impulso al programa “Hosted Clusters”, un
servicio del BIFI que permite a los grupos de in-
vestigacion con financiacion para infraestructura
pero sin personal dedicado ni unas instalaciones
apropiadas, gozar de una solucion completa de
hosting para sus recursos de supercomputacion.

El Institito de Biocomputacion y Fisica de
Sistemas Complejos (BIFI) es un centro de la
Universidad de Zaragoza dedicado a la
Investigacion  interdisciplinar en  computacion
aplicada a la fisica de sistemas complejos y los
sistemas biolgicos.

Por su dilatada experiencia en el campo de la
supercomputacion. el BIFI cuenta  con
Infraestructuras y personal técnico especializado
en el manejo de hardware de altas prestaciones
para uso cientifico.

Nuestro CPD

EI BIFI cuenta en sus instalaciones del Campus
Rio Ebro con un CPD de 140 m* equipado con
UPS. climatizacion industrial. suelo técnico y
sistema anti-incendios.

El programa Hosted Clusters del BIFI
permite a los grupos de investigacion con
financiacion para infraestructura pero sin
personal dedicado ni unas instalaciones
apropiadas, gozar de una solucion completa
de hosting para sus recursos de
supercomputacion.

I:.’.

Instituto de
Biocomputacién y Fisica
de Sistemas Complejos

Universidad de zaragoza

Campus Rio Ebro
Mariano Esquilr, Edifcio 1+D

hosted.clusters@bifies / Np/bif.es

Telf: (+34) 976762992
Fax: (+34) 976762990

PROGRAMA

HOSTED
CLUSTERS

Servicio de alojamiento de
hardware para supercomputacién

BIFI - Universidad de Zaragoza

Cabe destacar que mas del 75% de los recursos
integrados en Terminus pertenecen a Hosted
Clusters. Al grupo de 5 hosted clusters existentes
hasta ahora (BIOCOMPLEX, CONMAT, JSS, MMT y
RTN4) se acaba de incorporar un nuevo grupo de
investigacion del CSIC-Estacion experimental de
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Aula Dei y existen conversaciones para la incorpo-
racion de otros grupos ajenos al Instituto.

2.1.3 LINEA GRID COMPUTING

2.1.3.1 PIREGRID

PireGrid es un proyecto de cooperacion transfron-
teriza Espana-Francia cofinanciado por el progra-
ma europeo Interreg IV A del POCTEFA que tiene
una duracion de tres anos (2009-2012).

Durante este primer afio y medio de proyecto se
han realizado las siguientes tareas:

A nivel de infraestructura, se ha desplegado una
infraestructura grid gLite completamente funcio-
nal entre Espana y Francia ( Zaragoza , Pau y To-
louse ). También se han evaluado posibles interfa-
ces de usuario para facilitar el acceso al grid.

En la parte de transferencia, se ha llevado a cabo
un estudio de mercado para evaluar las necesi-
dades tanto de computacion como de almacena-
miento de las PYMES, que derivo en la celebracion
de un evento publico de presentacion a las em-
presas.

Se conto6 con la presencia destacada del Director
General de Tecnologias para la Sociedad de la In-
formacion del Gobierno de Aragon, D. Miguel An-
gel Pérez Costero. Se realizaron diferentes exposi-
ciones relacionadas, destacando la presentacion
del primer caso de éxito en portar una aplicacion
empresarial al entorno de PireGrid.

En colaboracion con la empresa Schnell Software,
se desarrolld una aplicacion para la optimizacion
del corte de ferralla, que aprovecha la potencia de
calculo del grid para obtener soluciones mejores
en mucho menos tiempo de lo que tardaria en re-
cursos computacionales normales.



Toda esta informacion se puede ampliar en la web
http://www.piregrid.eu y en el WIKI colaborativo
http://wiki.piregrid.eu

Evento publico de presentacion de PireGrid a empresas

NUULRRRERELLL L

Participantes en la reunion técnica de PireGrid

2.1.3.2 ARAGRID

AraGrid es una infraestructura cientifico-tecnolo-
gica financiada con fondos FEDER.

Esta red servira para dar servicio de calculo a los
investigadores, acercar las empresas a esta tecno-
logia y sera un catalizador para que otros grupos,
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instituciones publicas y privadas integraran sus
recursos propios en la grid aragonesa, dado que
esta tecnologia es perfectamente escalable.

AraGrid consta de 4 nodos: un nodo central de
gestion global situado en el BIFI (Zaragoza-Cam-
pus Rio Ebro) y otros tres nodos de calculo con
servicios de respaldo, localizados en la Facultad
de Ciencias (Zaragoza-Campus San Francisco),
EPSH en Huesca y EUPT en Teruel.

Cada uno de los nodos contara con aproximada-
mente 480 cores de calculo para un total de unos
2000 en toda la infraestructura. Del mismo modo,
se contara con 40 Terabytes de almacenamiento
por site y 9,6 Terabytes de RAM en total.

Actualmente se ha resuelto la adjudicacion del
proveedor de las maquinas, que ha recaido en HP
(Hewlett Packard).

& AraGrid

rura Grid distribuida en Aragén

HOME EL PROYECTO | DNULGACIN | WiKI | VARIDS

INTRODUCCION

HOME

WIKT

AraGrid es una infraestructura eientifico-teenoligica financiada ean fondos FEDER
EL PROYECTO

En Araghn, el desarollo de una red gnd presemta enormes
vantajas estratégicas al articular un tarritris amplio, con baja
SELEISES dansidad y recursns distribuidos. Proponemas la craacién de un
Curso de computacién avanzada  G8 con nodos situados en Zaragosa, Huesca y Temel y (I
eonectados & través ge la Red Aragoness de Investigacién
[RIA). Este grid seria tambsdn el n0do araqonés que se unirs 3l

LR FESD de rigS NACNAlES, SUTDPECS Y MUNGIZKS,

Esta red senvid para dar sevice de clluis a s
investigaderes, scercar 185 ampresas & esta lecnaiogis y S
un eatalizader ParE QUE GBS GrUpOS, INSUUCONES PIBIEAS
Privadas integrarn sus recursos propios en 18 grid aragonesa,
daco que ests tecnakigla es perdectaments escalabie

AraGrd consta de 4 nodas: un nedo cential de gestién glabal
huade en el BIFT (Zaragoza-Campus Rib Ebio) y olros tres nodos de caleul 60N Servicios de
respako, Kcalzados en FECUtad de Cincias (Zaragozs-CAmpus San Francica), EPSH &n Hussca
¥ EUPT &n Tenel,

Cada une de 13 nedos contard eon apraximadaments 750 ores de edieuls para un total de Unas
000 en tods 1 ifraestructura. Del mismo Modo, contard con decenss de Terabytes da
aimacenamiento y del orden oe 6 Teras de RAM,

A o Sy 8 i A5 s e e { G
vmu Una VO { Organizaciin Virual ) se define como una entided que comesponde a
rganizaciin particular o un grupe de personas.

Ser miembro de uns VO gAMIMZA LNOS privikgis especies COMO USUBNO, Qe 50N UtZAGES
PArE 18 efecucin g tareas y WtIZACON de recursas, CA0S U0 08 ES108 WSLBIS CEDE POSEEr & Su
vez un centificado digital, que proporciona seguridad, privackiad, eic... Para la oblencdn de este
tipo de certifificados existe ya una autaridad de certificacitn espafiela (phIRISGAd), de la cual el
BIF1 farma ya parte y es autoridad de registra.

Ests Capacidad Ge iteraccdn Oe fomma dtibuida, tanto g8 rESUOS infommdlico Como de
persanas fiicas (invesigadarss], da un vakor afadida 3 s invesigacin y & l farma de aborder
que en dmbitas tan s

Participantes
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Facuia e Clenciar Escueia paeaica Excuera urises 2
Swerer ge Huesca Poilkenicate Tenel

Unersia
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Los acondicionamientos de las salas que alberga-
ran dicha infraestructura en Huesca (EPSH) y en
Teruel (EUPT) estan a punto de finalizar, por lo
que el despliegue definitivo de la infraestructura
se llevara a cabo durante principios de 2011.

Gracias a esta infraestructura, se conseguira una
verdadera articulacion del territorio de Aragon,
aprovechando la red de comunicaciones auto-
nomica ya existente y estando en conexion cons-
tante con iniciativas a nivel nacional y europeo. El
nodo aragonés asegurara su integracion con los
nodos existentes a nivel nacional (Ibergrid, que
da servicio a Espana y Portugal) y europeo (EGI),
gracias a un sistema basado en middleware gLite.
Todo ello ayudara a colocar la region de Aragon
en la vanguardia de la investigacion.

Mas informacién en http://www.aragrid.es

2.1.3.3 EGEE Ill - EGI InSPIRE

El proyecto EGEE Ill, en el que la principal tarea
del BIFI es el mantenimiento y soporte técnico
tanto a nivel de infraestucturas como de usuarios
de la VO de fusion, finalizé en mayo de 2010, pero
tiene su continuacion natural dentro del proyecto
EGI-INSPIRE

El proyecto EGIHINSPIRE (Integrated Sustainable
Pan-European Infrastructure for Researchers in
Europe - http://www.egi.eu/projects/egi-inspire/)
comenzo el 1 de Mayo de 2010, cofinanciado por
la Unidn Europea y tiene una duracion de cuatro
anos. Se trata de una colaboracion que envuelve
a mas de 50 instituciones pertenecientes a unos
40 paises diferentes.

Su mision principal es la de establecer y gestionar
unainfraestructura Grid Europea (EGI). Del mismo
modo, dentro de sus objetivos esta la de albergar
conjuntamente todo tipo de recursos distribuidos
como puedan ser el Cloud Computing, redes de
supercomputacion, recursos de computacion vo-
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luntaria o desktop grids para el aprovechamiento
por parte de los investigadores de toda Europa.

En este nuevo modelo jerarquico de gestion de
la infraestructura grid, entra en accion la figura
de las Inciativas Grid Nacionales (NGls), las cuales
son las encargadas de velar por el correcto fun-
cionamiento de los recursos a nivel de cada pais.
En nuestro caso, el BIFI forma parte también de la
iniciativa es-NGl ( http://www.e-ciencia.es/ngi/ ),
que junto con Portugal forman la iniciativa IBER-
GRID, que sustituye a la antigua SouthWest Fe-
deration y que gestiona las operaciones técnicas
de grid entre ambos paises con respecto a EGI de
forma conjunta.

El BIFI, sigue manteniendo su rol de gestor de la
VO internacional de fusion, administrando los ser-
vicios centrales y dando soporte a los usuarios de
dicha comunidad.

2.1.3.4 OMNI-DATA

En este proyecto financiado por los gobiernos
de Aragon y de Aquitania (Francia), el BIFI ha
contribuido con la infraestructura de Piregrid a si-
mular y tratar grandes cantidades de datos prove-
nientes de complejas redes de sensores, asi como
a evaluar los workflows cientificos usados.

2.1.4 LINEA COMPUTACION
VOLUNTARIA

2.1.4.1 IBERCIVIS

Ibercivis se ha consolidado como iniciativa de
computacion voluntaria espanola. Se trata de una
importante infraestructura de e-ciencia y de una
plataforma de divulgacion cientifica que acerca la
ciencia a la sociedad a través de colaboraciones
con institutos, asistencia a ferias y presencia en
Internet.



En diciembre de 2010 contd con mas de 20.000
usuarios conectados desde su lanzamiento en ju-
nio de 2008, con una media de 10.000 cores co-
nectados diariamente. Son 10 las aplicaciones que
hasta el momento se han lanzado en Ibercivis:

5
LA
3 g ? )
Fusién ff@ Docking de proteinas

Una estrella en tu ordenador Y

En busca de farmacos contra el cancer

» Cuanticables

Simulacién de cables cudnticos Simulaci6n del

&

En 2010 se han lanzado 3 nuevas aplicaciones:
Cuanticables, una aplicacion de la Universidad
de Buenos Aires sobre cables cuanticos; Criticali-
dad, transporte electronico en sistemas desorde-
nados en la transicion de Anderson, del Instituto
de Fisica de la Benemérita Universidad Autonoma
de Puebla en México y Sanidad, simulaciones de
Monte Carlo aplicadas a la sanidad, del Servicio de
Radiofisica y P.R. Hospital Universitario Puerta del
Mar de Cadiz.

Ibercivis para investigadores

Ibercivis es una plataforma de computacion vo-
luntaria dirigida a investigadores de diferentes
areas cuyas necesidades de calculo son elevadas.
Cualquier instituto de investigacion puede en-
trar en contacto con el equipo de Ibercivis. S6lo
es necesario rellenar el documento “Cuestionario
nuevas aplicaciones” que se encuentra en la web
en Ibercivis > Investigacion > Lanza tu aplicacion y
enviarlo a desarrollo@ibercivis.es. Las aplicaciones
apropiadas para ser ejecutadas en Ibercivis son
aquellas aplicaciones relacionadas con la ciencia
que reunen las siguientes caracteristicas:

¢ Interés cientifico-tecnologico

s Nanoluz

Sanidad
e psrti:ul;zspjw
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* Runs segmentables en periodos cortos, sobre
30-60 minutos cada uno.

* Uso de RAM inferior a 500 Mbytes

* Paralelismo nulo

* Input/output bajo para cada job (del orden 1

%! @ Materiales ®eq
22 Simulacién de sistemas magnéticos o)
\i@; Amiloide
b, L B d farmac P ferme
[ % oo 1 reurodegenerat

S (riticalidad

Mbyte maximo) para no saturar el

ancho de banda comercial

* No necesitan licencias

* Necesidad de ejecutar del orden de millones de
jobs.

El equipo de desarrollo de Ibercivis analizara los
proyectos que se propongan para su ejecucion.
Aquellos que cumplan los requisitos, seran apro-
bados y se colaborara con el grupo de investiga-
dores para realizar los cambios necesarios en el
codigo para que pueda ser ejecutado eficiente-
mente en la arquitectura de Ibercivis.

Expansion del proyecto

2010 ha sido un ano de expansion para el proyec-
to Ibercivis.

En febrero de 2010 se presentod oficialmente en
Portugal como iniciativa hispano-lusa. Esta expan-
sion ha sido a nivel de infraestructura, de aplica-
ciones y a nivel politico.

En infraestructura se ha duplicado el scheduling,
teniendo actualmente uno en Zaragoza y otro en
Lisboa. También dispone de un servidor de upload
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y download para aplicaciones y un servidor web
para alojar la pagina de Ibercivis.

A nivel de aplicaciones se ha cumplido un afo
desde el lanzamiento de Amiloide del Centro de
Neurociencia Computacional y Biologia Celular
(CNC) de la Universidad de Coimbra, y para ce-
lebrarlo han realizado un video-trailer disponible
en la web.

También se presento oficialmente en Buenos Ai-
res, donde la financiacion recibida por parte del
Ministerio no solo ha facilitado la incorporacion
de la aplicacion Cuanticables, sino que se estan
preparando Unidades Didacticas en colaboracion
con profesores de centros de ensefanza de Zara-
goza. Estas Unidades didacticas estan enfocadas
a acercar el grafeno (aprovechando el Premio
Nobel de Fisica 2010) a los estudiantes de bachi-
llerato de distintos centros de Argentina, para dar
a conocer el proyecto Ibercivis asi como la activi-
dad cientifica que se esta llevando a cabo en su
pais.

Ademas de Argentina, Ibercivis también esta cola-
borando con el Centro de estudios Avanzados de
Cuba, donde han realizado las primeras pruebas
de instalacion de BOINC en maquinas y de testeo
de lared.

También se esta preparando la asistencia al con-
greso de la Habana, donde Alejandro Rivero ofre-
cera una charla sobre la computacion voluntaria.

Al mismo tiempo se realizaran actividades de di-
vulgacion en centros de ensefanza cubanos.

Estas tareas se encuentran dentro de los proyec-
tos de Colaboracion Hispano-Argentina y Cola-
boracion Hispano-Cubana que en noviembre de
2009 recibieron la aprobacion de ayudas del plan
Nacional de 1+D, Subprograma Fomento de Coo-
peracion Cientifica Internacional (FCCI) en la mo-
dalidad ACl-promociona.
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En la actualidad estamos empezando una cola-
boraciéon con el Pais Vasco para llevar Ibercivis a
centros de formacion (KZguneas) tanto para la
instalacion en los equipos como para hacer divul-
gacion entre la ciudadania. Ademas han mostrado
mucho interés en llevar las Unidades Didacticas a
las aulas y fomentar las carreras cientifico-tecnolo-
gicas entre los jovenes.

Ibercivis participa en 2 importantes propuestas a
nivel europeo del VII Programa Marco:

e EDGI: Interconexion de Grids, Desktop Grids y
Clouds a nivel Europeo.

* DEGISCO (Desktop Grid for International Scien-
tific Collaboration): Expansion de Desktop Grids.

Fundacion Ibercivis

La consolidacién de Ibercivis como Fundacion es
un paso clave a nivel estratégico e institucional.
Se han redactado los Estatutos de la Fundacion
Ibercivis y se ha invitado a colaborar al CIEMAT,
al Ayuntamiento de Zaragoza, a la Direccion Ge-
neral de Aragon, al Ministerio de Ciencia e Inno-
vacion, red.es/RedIRIS y CSIC. Se esta trabajando
por lo tanto en crear una Fundacion sin animo
de lucro que asegure la permanencia del proyec-
to y que conceda a este proyecto una estructura
formal y un caracter legal. La fundacion Ibercivis
otorgara a los participantes diferentes tareas y res-
ponsabilidades, segun su nivel de implicacion.

Esperamos que los Estatutos puedan firmarse en
Febrero de 2010. Debemos destacar la inclusion
por parte del Ministerio de Ciencia e Innovacion
de una Nominativa en el Borrador de los Presu-
puestos del Estado por valor de 60.000 €.

Actividades de divulgacion

Desde su nacimiento Ibercivis cuenta con una pa-
gina web donde se puede obtener informacion
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‘La cieneia es la estérica de ta tateligencia” Georges Braque, pintor franeés (1382-1563)

15.000 personas ceden potencia de sus
ordenadores para agilizar investigaciones

Cientificos aragoneses dirigen un proyecto que aprovecha el rendi rdelos ¢ les para

contar con una gran capacidad de edleulo y poder estudiar firmacos contra el efneer o nuevas fuentes de energia

sobre el proyecto. Sus nuevos contenidos, blogs,
hemeroteca, sala de prensa, descargas o las ulti-
mas novedades intentan despertar el interés de la
ciudadania no solo en la computacion ciudadana
sino en los contenidos y resultados de las investi-
gaciones que forman parte de esta plataforma. El
diseno y la interactividad de la nueva web respon-
de asi a las necesidades y tendencias de la socie-
dad actual. La informacion se puede encontrar en
espafnol, inglés y portugués. Un contenido muy
interesante de la web es el mapa de visualizacion
de la actividad de Ibercivis en tiempo real: se pue-
de observar como los trabajos son enviados por
los servidores a los usuarios y de ellos se devuel-
ven los datos a los servidores de almacenamiento.

Ibercivis ha aparecido en diversas publicaciones
como la noticia publicada el 3 de enero de 2010
en el Heraldo de Aragdn, que supuso semanas
después la aparicion en el programa de humor
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Oregon Television con una parodia del proyecto.
También se publico la entrevista realizada a Fran-
cisco Castejon de la aplicacion Fusion en el Cultu-
ral de EI Mundo. En noviembre de 2010 Aragon
Television y Zaragoza TV emitieron en sus espa-
cios de noticias reportajes sobre el proyecto Iber-
civis entrevistando a su director Alfonso Tarancon
Y @ uno de sus usuarios.

Sin duda 2010 ha sido un ano en el que Ibercivis
ha potenciado su presencia en las redes sociales.
La pagina de Ibercivis de Facebook cuenta con
mas de 900 fans y también se ha creado perfil en
Tuenti y Twitter.

En Septiembre de 2010 tuvo lugar el ler Work-
shop de Ibercivis donde investigadores, desarro-
lladores y miembros de comunicacion debatieron
sobre el estado actual del proyecto en cada uno
de sus ambitos. Fueron 2 dias de actividad muy
bien valoradas por sus asistentes y que hacen casi
obligatorio una segunda edicion para 2011.

Ibercivis también estuvo presente en el stand pre-
parado por el BIFI en el Pabellon de la Ciencia en
Octubre de 2010 en la Feria de Muestras de Zara-
goza con el fin de mostrar a los ciudadanos qué es
Ibercivis y como se puede participar en la investi-
gacion cientifica desde casa.

A

I

Infraesctructuras e instalaciones




Instituto de Biocomputacion
y Fisica de Sistemas Complejos

Infraesctructuras e instalaciones

Otras actividades de divulgacion realizadas:

e Premio ECODES, Fundacion Ecologia y Desa-
rrollo donde la propuesta de instalar Ibercivis
en salas de usuarios de la Universidad y el uso
por parte de investigadores fue premiada en la
categoria Lucha contra el cambio climatico.

e Concurso de Felicitaciones navidenas para los
usuarios de Ibercivis.

Financiacion

Ibercivis ha recibido financiacion del Ministerio
de Ciencia e Innovacion en forma de Acciones
Complemetarias con una cantidad concedida de
100.000¢€.

De la FECYT se han obtenido 10.000€.

Tambiéen la DGA y la Universidad de Zaragoza
han concedido 3.900€ en ayudas para la realiza-
cion de Workshop Ibercivis.

Estamos a la espera de la resolucion del programa
CYTED, en el que solicitan ayudas para la creacion
de una Red Tematica de Computacion Volunta-
ria en Iberoamérica con Argentina, Brasil, México,
Cuba, Portugal y Espana.

2.1.4.2 EDGeS

EDGeS (Enabling Desktop Grid for e-Science)
es un proyecto FP7 donde el BIFI ha participado
como subcontratado para portar la aplicacion de
fusion a la infraestructura mixta de Desktop Grids
y Service Grids.

2.1.4.3 EDGI

EDGI (European Desktop Grid Initiative) es otro
proyecto europeo FP7 donde se investiga la inter-
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conexion de Grids, Desktop Grids y Clouds a nivel
Europeo. En EDGI el BIFI representa a Ibercivis
liderando la geston de calidad y dando soporte
a usuarios en produccion. El BIFI también gestio-
na la International Desktop Grid Federation. Cabe
destacar que el BIFI organizo el ler internal mee-
ting de este proyecto en Octubre.

En EDGI, junto con DEGISCO, se ha creado la In-
ternational Desktop Grid Federation. La IDGF es
una organizacion que reune entre sus 60 miem-
bros a gente de empresas, universidades e ins-
titutos que estan interesados en usar este tipo
infraestructuras de calculo y que desean inter-
cambiar experiencias con otros. La federacion
ofrece varios servicios a sus miembros: reuniones
presenciales, talleres y tutoriales, biblioteca de
documentacion, tablon de mensajes, un portal y
la ayuda de expertos. Los miembros de la IDGF
cuentan con una amplia experiencia en Desktop
Grids y Cloud Computing y tienen la oportunidad
de encontrarse online o personalmente con otros
desarrolladores y usuarios de Desktop Grid.

2.1.4.4 DEGISCO (Desktop Grid for Internatio-
nal Scientific Collaboration)

En este proyecto FP7 se da soporte para ampliar
EDGeS a nivel mundial. El BIFI participa consoli-
dando Ibercivis como la iniciativa de computacion
voluntaria en los paises de habla hispana y portu-
guesa.

2.1.5 LINEA ORDENADORES
DEDICADOS

Durante 2010 el ordenador dedicado Janus
ha cumplido un ano en periodo de explotacion
cientifica. Janus es un ordenador dedicado, cons-
truido y optimizado para obtener muy altos ren-
dimientos en simulaciones de Monte Carlo de Vi-
drios de Spin.



El ordenador presenta cierta flexibilidad lo que
permite simular diferentes modelos, como el mo-
delo de Edwards-Anderson, los modelos de Potts
con diferentes estados, cambiar la dimension es-
pacial del sistema e incluyendo o no la presencia
de campos magnéticos, constantes o variables.

Todos estos modelos presentan importantes pro-
blemas abiertos que durante anos diferentes gru-
pos en todo el mundo (en Europa, Estados Unidos
y Japon) han tratado de resolver pero se han en-
contrado con una dificultad insalvable: la poten-
cia necesaria para simular estos sistemas esta mas
alla del alcance de los mas potentes ordenadores
del mundo.

Sin embargo Janus, al adaptar su arquitectura al
problema concreto permite simular a velocidades
entre 1000 y 100.000 procesadores convencio-
nales. Esto ha supuesto un salto cualitativo en los
resultados obtenidos.

Los estudios se han realizado principalmente por
miembros del BIFI, participando los siguientes
grupos:

A. Tarancon, A. Cruz, R. Alvarez, J. Monforte.
J.M Gil: BIFI Zaragoza

D. Navarro, I13A Zaragoza
L.A. Fernandez, V. Martin Mayor, A. Mufioz Su-
dupe, D. Yllanes , Universidad Complutense de

Madrid y Miembros del BIFI

J.J. Ruiz-Lorenzo y A. Gordillo, Universidad de
Extremadura y Miembros del BIFI

G. Parisi, E. Marinari (BIFI) A. Maiorano (BIFI) y S.
P. Gaviro (BIFI) de la Univesidad de Roma |, La
Sapienza

R. Tripiccione, F. Mantonvani, Universidad de
Ferrara

P. Young, Universidad de California (USA)
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Se han publicado varios articulos cientificos gra-
cias a los resultados obtenidos con Janus en di-
versas publicaciones Fisicas de impacto, como el
Physical Review Letters y el Journal of Statistical
Mechanics. En la actualidad estan desarrollando-
se cuatro tesis doctorales en torno a Janus.

Para obtener resultados relevantes no solo hemos
utilizado la gran potencia de Janus, también se
han desarrollado nuevos observables, se han in-
troducido hasta 4 replicas, todo lo cual ha permiti-
do un avance significativo.

Hemos logrado termalizar hasta reticulos de ta-
mano 32 y calcular la temperatura critica y los ex-
ponentes criticos con gran precision.

El punto mas relevante ha sido el estudio de la fase
rota del modelo para dilucidar si la fase rota tiene
estructura tipo Droplet o tipo RSB. Este es el punto
actualmente mas polémico en el modelo en toda
la literatura. El problema es altamente complejo,
pero hemos avanzado sustancialmente. Para ello
hemos introducido el Parallel Tempering y hemos
simulado muy dentro de la fase rota, para el estu-
dio de la distribucion del overlap.

Se ha conseguido desarrollar implementaciones
de algoritmos de Parallel Tempering dentro de la
I6gica reconfigurable de Janus, utilizando micro-
procesadores embebidos en hardware que sola-
mente se utilizaba para comunicacion y no para
calculo.

Se ha desarrollado una version que permite la pa-
ralelizacion de hasta 16 FPGA para poder realizar
simulaciones de reticulos de tamanos hasta ahora
inalcanzables para Janus. Esto nos permitira en
un futuro muy proximo pasar a simular reticulos
de tamanos tan grandes como 256.

Se han venido realizando las simulaciones ne-
cesarias para el estudio del comportamiento del
sistema fuera del equilibrio, que da importantes
informaciones acerca de la estructura del vacio
del modelo.
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También se ha comenzado con el estudio del
comportamiento de sistemas para el modelo de
Edward-Anderson en 4 dimensiones.

Para el correcto uso de la infraestructura se dispo-

ne de un sistema de almacenamiento masivo con
redundancia (RAID) y alta disponibilidad, que es
usado por todos los grupos de investigacion. Se
dispone actualmente de 4 hosts externos desde
los que se puede gestionar, almacenar y analizar
las ingentes cantidades de datos generados.

Vista del interior de la maquina Janus compuesta por FPGAs

Dentro de la convocatoria de Fondos FEDER para
infraestructuras, se dispone financiacion para la
segunda generacion de Janus, que de momento
llamaremos Janus Il. Esta nueva maquina tiene
como objetivo fundamental ampliar el rango de
aplicaciones que puede ejecutar, para incluir pro-
blemas tales como Dinamica Molecular, reconoci-
miento de secuencias en polipéptidos, acelerador
numeérico para problemas con fuerzas a largo al-
cance (potenciales tipo Coulomb, por ejemplo),
Redes Neuronales, y problemas similares.

Para la realizacion del proyecto Janus Il nos he-
mos fijado varias etapas
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¢ Identificar los grupos de investigacion con apli-
caciones susceptibles de ejecucion eficiente en
Janus Il y fijar el rango de problemas

* Disenar la arquitectura de la maquina en fun-
cion de las aplicaciones fijadas en el punto
anterior. En esta fase deberemos fijar tanto
el procesador o procesadores a utilizar (CPU,
GPUs, FPGAs, ASIC...) como la topologia de las
conexiones, tipo y cantidad de memoria, etc.

e Disenar la placa base y el modulo de proceso
basico

¢ Disenar el RAC, alimentacion, ventilacion, etc
» Disenar el sistema de Input/Output

En esta fase se colaborara especialmente con la
empresa o empresas que mas adelante constru-
yan la maquina. La cuestion clave aqui es fijar el
tipo de procesador a usar. Nuestro objetivo es que
al menos para una aplicacion obtengamos poten-
cias en torno a los 100.000 procesadores. Tam-
bién que para unas pocas mas (3 o 4 al menos) la
potencia sea del orden de miles de PCs. El proce-
sador puede ser de diferentes tipos, incluso una
mezcla de ellos. En un extremo estarian los ASIC
con potencias muy elevadas para un solo tipo de
problema, y en el otro los procesadores conven-
cionales (Intel de uso domestico esencialmente)
que sirven para todo, pero con potencia baja.
También las soluciones mixtas como GPU+Intel,
Intel+FPGA, GPU+FPGA seran analizadas.

En este sentido, se ha establecido contacto con
varios investigadores del panorama internacional
para realizar estudios de eficiencia sobre algunas
aplicaciones candidatas de ser portadas a la nue-
va generacion de Janus, con el objetivo de facilitar
la toma de decisiones respecto a las arquitecturas
con las que se podria disenar la nueva maquina.

Existe un problema adicional en el desarrollo del
proyecto Janus Il. Los grupos de investigacion dis-
ponen de sus aplicaciones desarrolladas para or-



denadores y procesadores convencionales, usual-
mente escritas en C o en Fortram, para ejecutarse
en modo no paralelo, o si existe paralelismo, utili-
zando alguno de los estandares habituales, como
MPI por ejemplo.

En Janus Il los programas deben ser modificados,
en la practica reescritos completamente, para
adaptarse a su arquitectura. Este proceso, llama-
do Porting, es largo y complejo, y no puede ser lle-
vado a cabo por el personal que desarrolla Janus
Il solo, es necesaria la participacion activa de los
investigadores que conocen y han creado la apli-
cacion original. Para ello es necesario dedicar un
buen periodo de tiempo, que en general es impo-
sible por falta de medios humanos.

Del mismo modo que en el estudio de eficiencia,
se han establecido contactos y varias reuniones
con grupos de investigadores de otros campos,
para tratar de buscar colaboradores, usuarios, y
aplicaciones susceptibles de ser portadas en la si-
guiente o en sucesivas generaciones de Janus.

2.1.6 LABORATORIO DE
VISUALIZACION Y REALIDAD
AUMENTADA

Infraestructura propia

El laboratorio se ha trasladado a la Sala Multime-
dia del nuevo edificio. Este laboratorio contiene:

* Infraestructura de visualizacion estéreo pasivo
(proyectores, filtros polarizados, pantalla que
mantiene la polarizacion y gafas)

* Infraestructura de inmersion (camaras infrarro-
jos, indicadores, altavoces, mando bluetooth
wiimote y dispositivo Kinect)

El sistema completo permite visualizar en este-
reo y posicionarse dentro de diversas escenas, en
tiempo real o mediante un video. En el ordenador
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se generan dos imagenes equivalentes, una para
el ojo izquierdo y otra para el ojo derecho. Cada
imagen se muestra con un proyector y se visua-
lizan en la misma pantalla. La luz de la imagen
izquierda pasa por un filtro polarizador, y la luz de
la imagen derecha pasa por otro filtro polarizado
opticamente ortogonal al primero. Este sistema
utiliza gafas con cristales de polarizacion circular:
el ojo derecho ve la imagen creada para el ojo de-
recho y el ojo izquierdo su correspondiente. El sis-
tema de posicionamiento optico con 12 camaras
infrarrojas permite ubicar al usuario en la escena
y junto con un mando bluetooth permite interac-
tuar con la aplicacion. También hay 6 altavoces
situados alrededor del sistema que permite un so-
nido surround.
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Materiales audiovisuales desarrollados

El BIFI ha desarrollado sus propios algoritmos de
simulacion y la aplicacion de visualizacion junto
con el CIEMAT. También se utilizan diversas apli-
caciones software del mercado para visualizar las
proteinas con las que el BIFI trabaja.

Dado que este sistema se ha trasladado a diver-
sos eventos publicos, se han creado varios videos
explicativos del sistema y de las investigaciones
realizadas con él.

Tras el éxito del software en fusion se ha decidido
abrir una nueva linea de desarrollo para divulga-
cion de la fisica en institutos y colegios. De esta
manera se pretende dar a conocer los procesos
fisicos de una manera mas amigable, amena y di-
vertida. Estas unidades didacticas permitiran inte-
ractuar con los elementos de la escena, cambiar
valores y parametros y hasta introducirse en ella.

Actualmente se estan siguiendo dos lineas de de-
sarrollo, una en 3D y otra en realidad aumentada.

Las aplicaciones en 3D per-

e Aplicacion de campo eléctrico y magnético:
representacion de iones y electrones en el es-
pacio, algoritmos de simulacién de propieda-
des eléctricas y magnéticas, representacion
de vectores de fuerzas, valores de velocidad,
carga y masa, posibilidad de modificar estos
valores, representacion de la malla de campo
eléctrico,etc.

La Realidad Aumentada (RA) es el termino usado
para definir la aplicacion de elementos virtuales
superpuestas en imagenes reales obtenidas por
una camara. La diferencia sobre la realidad virtual,
es que no se sustituye el mundo real, sino que se
le anade informacion de interés al mismo.

Como una expansion al motor grafico desarrolla-
do para las aplicaciones en 3D, se han desarro-
llado herramientas que permiten la realizacion
de aplicaciones didacticas basadas en Realidad
Aumentada. Para ello se ha anadido al motor
grafico la capacidad de reconocimiento de mar-
cadores con lo que se puede obtener Ia posicion
de objetos reales dentro de una imagen obtenida

miten ser ejecutadas en un _—
ordenador de sobremesa =
€n modo mono, con un par
de proyectores en modo es-
téreo o anadirle inmersion
con las camaras de posicio-
namiento y el mando blue-
tooth en modo tracking.
Ejemplos de aplicaciones
son las siguientes:

* Aplicacion de gravitacion
universal: representacion
del sistema solar, algorit-
mos de simulacion de mo-
vimientos de los planetas,
interaccion para cambiar
parametros, modificar
trayectorias, etc.
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con una camara. También se ha anadido la capa-
cidad de pasar de un punto en coordenadas de la
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imagen (pixels) a sus coordenadas reales (sistema
meétrico), con lo que podemos obtener una des-
cripcion completa de los elementos sefalados con
marcadores dentro de la imagen.

Para una primera demo de las nuevas capacidades
del motor grafico, se estan desarrollando simula-
ciones de experimentos cientificos simples, sobre
los cuales se podra anadir informacion adicional
para que se puedan explicar de forma mas senci-
lla al publico objetivo de los mismos (estudiantes
de institutos de secundaria).

Para que estas unidades didacticas lleguen al
mayor numero de gente posible, se estan desa-
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rrollando las diferentes aplicaciones para que el
coste de instalacion de las mismas sea el minimo
posible, por Io que se estan usando webcams y
ordenadores de gama media.

Demostraciones realizadas

A continuacion enumeramos las demostraciones
realizadas en 2010:

* Museo de la Ciencia de Terrasa, Expo Fusion
2010

* ITER Cadarache, 2009 y 2010. Se presento la
herramienta al Consejo de ITER en Cadarache
y a S.M. Principe Alberto de Moénaco

* Visita del Consejero de Economia de la DGA, D.
Alberto Larraz

* Numerosos workshops realizados en el Edificio
I+D y visitas de Institutos de Educacion Secun-
daria
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2.1.7 OTROS

2.1.7.1 COLABORACION CON EL CENTRO DE
ESTUDIOS AVANZADOS DE CUBA (CEAC)

La colaboracion hispano-cubana por parte del
BIFI {Instituto de Biocomputacion y Fisica de Siste-
mas Complejos) y del CEAC (Centro de Estudios
Avanzados de Cuba) comenzo en el verano del
2009, con la visita de una delegacion cientifica
cubana a las instalaciones del BIFl. De esta reu-
nion, y de los puntos comunes en investigacion
de ambos centros, surgio una colaboracion que
ha estado apoyada por el Ministerio de Ciencia e
Innovacion y la Universidad de Zaragoza.

Donacion del cluster

En Enero de 2010, el BIFI dono al CEAC (a traveés
de la Universidad de Zaragoza) un supercomputa-
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dor de memoria distribuida formado por 32 nodos
de calculo, 2 servidores, 1 SAl 2.4KVA, 2 switches
gigabit 48ports, 1 KVM, PDUs, rack y material de
reparacion. Este cluster donado se ha convertido
en una de las infraestructuras de calculo mas po-
tentes que actualmente hay en la isla de Cuba.

Curso de administracion y mantenimiento de
Clusters en el CEAC

En Junio de 2010, Guillermo Losilla y Arturo Giner
del Area de Computacion del BIFI se desplazaron
a La Habana durante dos semanas para comple-
tar la instalacion y puesta en marcha del equipa-
miento donado e impartir un curso de formacion
en administracion de supercomputadores. A este

curso asistio personal técnico del CEAC y de otros
centros interesados. El resultado fue muy satisfac-
torio compartiendo experiencias y uniendo postu-
ras entre ambos centros.

Lanzamiento de una aplicacién del CEAC en
Ibercivis

Se trata de una excelente herramienta para que
grupos cientificos de Cuba con pocos recursos,
puedan optar a una infraestructura potente vy fia-
ble. Por ello, en los proximos meses se va a estu-



diar el lanzamiento de una aplicacion de Docking
de proteinas, mediante simulaciones de dinamica
molecular orientadas a estudiar la interaccion de
proteinas con membranas modelos. Todo esto
tiene una importancia practica potencial ya que
es la base del posible desarrollo de productos con
diversos propositos terapéuticos. La proteina ob-
jeto del estudio se denomina Stll y las membranas
estan constituidas por mezclas de dipalmitoilfosfa-
tidilcolina, colesterol y esfingomielina. Para ello, se
ha adaptado la libreria GROMACS al entorno de
Ibercivis. Esta investigacion ayudara a compren-
der mejor el mecanismo de interaccion atendien-
do a parametros como los principales aminoaci-
dos que intervienen, el grado de penetracion de
las membranas, la variacion de la estructura se-
cundaria en el tiempo, asi como cambios en las
propiedades de las membranas modelos.

Congreso de Bioquimica y computacion

Personal del BIFI se desplazara a La Habana para
participar en un Congreso de caracter Internacio-
nal. Se trata de personal del area de Bioquimica,
Computacion y Fisica de Sistemmas Complejos. Se
contara con actividades de divulgacion a traves
del proyecto Ibercivis que tendran como publico
objetivo centros de Educacion Secundaria, Cen-
tros de Investigacion y Universidades. Esta actua-
cion se llevara a cabo en marzo de 2011.

Visita del embajador
cubano

El embajador y su espo-
sa visitaron Zaragoza el
20 de octubre de 2010,
donde fueron recibidos
por el rector y el consejo
de direccion de la Uni-
versidad de Zaragoza en
el Paraninfo, junto con la
ex-consejera de Ciencia,
Tecnologia y Universidad,
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Pilar Ventura, asi como la profesora de la Facultad
de Artes y Letras de la Universidad de la Habana,
Ana Maria Gonzalez. Comparecieron en rueda de
prensay se celebro una recepcion oficial en la sala
Pilar Sinués, con representacion de profesores y
de estudiantes con vinculacion con Cuba, para un
intercambio de experiencias. La recepcion conclu-
yO con una visita guiada por el Paraninfo.

2.1.7.2 OBSERVATORIO TECNOLOGICO HP

El 6 de julio de 2010, el rector de la Universidad
de Zaragoza, Manuel Lopez Pérez, y el presiden-
te y consejero delegado de Hewlett-Packard, Jose
Antonio de Paz, firmaron el convenio de colabo-
racion para crear un Observatorio Tecnoldgico
HP en Aragon. Esta situado en la actualidad en
las instalaciones del Instituto de Biocomputacion
y Fisica de Sistemas Complejos, dirigido por el pro-
fesor Alfonso Tarancon en representacion del BIFI
y por Joaquin Ezpeleta como Director del Depar-
tamento de Informatica e Ingenieria de Sistemas
del Centro Politécnico Superior.

Infraesctructuras e instalaciones
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El Observatorio Tecnoldgico HP permite a los es-
tudiantes de la Universidad de Zaragoza familia-
rizarse, aprender y trabajar con algunas de las ul-
timas tecnologias de Hewlett-Packard a traves de
la realizacion de Proyectos Fin de Carrera sobre
soluciones de HP, mediante el apoyo tecnologico
de la Universidad de Zaragoza con equipamiento
informatico.

En septiembre de 2010 se hizo una presentacion
a los alumnos de Ingenieria para explicar los pro-
yectos ofertados y se creo la pagina web del Ob-
servatorio HP donde se publican los proyectos
ofertados y otra informacion relativa al Observa-
torio.

Esta iniciativa favorece un mayor acercamiento
de la Universidad de Zaragoza a las ultimas tecno-
logias de HP, al acercar a sus alumnos productos
lideres a nivel mundial en el sector de las Tecnolo-
gias de la Informacion y de la Comunicacion (TIC).

Mas informacion: www.bifi.es/observatorio

2.1.7.3 CURSO DE VERANO EN JACA

Del 5 al 8 de Julio de 2010, en el marco de los cur-
sos de verano de la Universidad de Zaragoza, el
BIFI organizo en Jaca el “Curso Aplicado de Com-
putacion Avanzada”. El curso tuvo un notable
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éxito, dando una vision general sobre las técnicas
usadas en la computacion aplicadas al mundo
cientifico (e-ciencia) y al mundo empresarial y de
la innovacion, asi como ofreciendo sendos talleres
practicos sobre clustering y tecnologias Grid.

2.1.7.4 LABORATORIO VIRTUAL DE FUSION

Como parte de la colaboracion LNF ( Laboratorio
Nacional de Fusion ) entre el CIEMAT y el BIFI, se ha
desarrollado una web (http;//www.bifi-ciemat.es) de
difusion de conocimientos cientificos relacionados
con la fusion.

En ella se pueden ejecutar aplicaciones de dife-
rentes dispositivos de fusion en forma de applets.
De este modo, se acerca a todo el mundo la po-
sibilidad de observar estos complejos fenomenos
fisicos, cambiando diferentes parametros y viendo
su diferente evolucion.

Tntroduction

he applic
erified. Do you want to run the app)

PONT OF VIEW
Reset
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2.2 Laboratorios de Bioquimica, ¢Quiénes somos? _
Biofisica Biologia Molecular, Biologia Miembros trabajando en el laboratorio:
Celular y Cristalografia

¢{Qué hacemos?
Técnicas disponibles en el laboratorio:

* Biologia Molecular: Ingenieria genética y pro-
teinas recombinantes (clonacion, mutagenesis,
expresion de proteinas recombinantes de inte-
rés biotecnologico o biomédico).

* Bioquimica: Purificacion de proteinas, acidos
nucleicos y pequenas moléculas organicas me-
diante cromatografia liquida utilizando colum-
nas de intercambio ionico, afinidad, exclusion
molecular y de fase reversa. Ensayos enzimati-
cos, estructurales y funcionales con proteinas y
acidos nucleicos.

Grupos de investigacion de miembros del BIFI

. X L. . que utilizan las instalaciones habitualmente:
* Biofisica de moléculas biolégicas: Caracteri-

zacion de la estabilidad de proteinas, de la in-
teraccion proteina-proteina y proteina-ligando
y de la funcion de proteinas.

* Biologia Celular: Cultivos de células procario-
tas y eucariotas para expresion de proteinas
recombinantes, determinacion de eficacia y
toxicidad de compuestos bioactivos, y estudios
sobre apoptosis. Cultivos de células madre para
estudios de diferenciacion celular y muerte ce-
lular.

* High-Throughput Screening (HTS): Métodos
de cribado experimental para la busqueda e
identificacion de compuestos bioactivos frente
a dianas farmacologicas o proteinas de interés
tecnologico.

* Cristalografia: Obtencion de estructuras crista-
lograficas de proteinas: generacion de cristales,
analisis de los mismos mediante difraccion de
rayos X, procesado de los datos obtenidos y re-
solucion de estructuras moleculares.
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£Qué nuevas personas han sido contratadas?
Personal investigador incorporado durante 2010

Durante el 2010 nuevos investigadores contrata-
dos se han incorporado al Laboratorio:

* Raquel Villanueva, técnico de laboratorio (a tra-
ves de una Ayuda de Contratacion Teécnicos de
Apoyo de la Universidad de Zaragoza).

e Celia Conesa, investigador contratado a traves
del proyecto PAMER.

Como becarios que han empezado su tesis doc-
toral durante el ario 2010:

e Erandi Lira Navarrete (beca financiada por la
empresa Bruker)

e Jessika Valero Gonzalez (beca FPI con cargo a
proyecto)

e Juan E. Martinez Olivan (beca con cargo a pro-
yecto)

e Emilio Lamazares y Juan J. Galano Frutos (beca
Banco Santander)

¢ Maria R. Pérez Gracia, Renzo Torreblanca Gon-
zalez y Ana Sanchez Azqueta (becas FPI)

* Angela Fernandez Otal, David Hernandez Her-
nandez, Irene Gregorio Sanchez, Alicia Garcia,
Veronica Tomey Mur, Silvia Baquedano, Alejan-
dro Uson (beneficiarios de la beca de iniciacion
a la investigacion del BIFI)

éQuiénes nos visitan? ;A quién visitamos?
Estancias de investigadores durante 2010:

Durante el 2010 se han iniciado nuevas colabora-
ciones y se han fortalecido las ya establecidas con
grupos de investigacion tanto nacionales como
extranjeros. Se han llevado a cabo tanto visitas
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de investigadores a nuestras instalaciones como
estancias de miembros del BIFI en otros centros.

VISITANTES:
Rafael Ruiz (CIPF, Valencia)
Silvia Prado (CIPF, Valencia)

Rosa Doménech (UMH Elche, Alicante)

Pilar Alfonso (IACS Universidad de Zaragoza,
Zaragoza)

Maria Joao Moreno (U. Coimbra, Portugal)
Patricia Martins (U. Coimbra, Portugal)

Antonio Diaz Quintana (U. de Sevilla-Instituto
de Bioquimica Vegetal y Fotosintesis del CSIC,
Sevilla)

Aitor Hernandez-Ortega (Centro de Investigacio-
nes Biologicas, Madrid)

Laura Ledesma (Universidad Pablo Olavide,
Sevilla)

Jose Francisco Pérez Llerena (Servicio Gallego de
Salud- INIBIC, Inst. Investigacion Biomédica de a
Coruna)

ESTANCIAS:

Ana Sanchez-Azqueta: Universidad Nacional de
Rosario. Argentina Septiembre 2010-Noviembre
2010

Isaias Lans: Universidad Autbnoma de Barcelona.
Departamento de Quimica Fisica Marzo 2010

Sonia Susana Arilla Luna: Institute Pasteur. Paris.
Septiembre 2010-Noviembre 2010

Laura Lopez: Centre National de la Recherche
Scientifique. Institut de Pharmacologie et de
Biologie Structurale, Toulouse (France) Octubre-
Noviembre 2010



éCon quién colaboramos?
Colaboraciones con centros nacionales duran-
te 2010:

INIBIC Uniu. Pais Vasco
acorufa EILEAD
Jose Francizen
Pérez Lisrena

Barcelona Supercomputing
Centre BARCELONA
ictar Guallar

C.5.1C. CLEB. MADRID
drturo Muga Sngel Martinez

CIC BIDGUNE ditor Hernindsz Ortegs
BILBAD

Oscar Millet USE BARCELONA

Salvador vartura
Mireia Garoia Vilooa

138 ZARAGOZA

UM MADRID Luis José Ferndndsr

Miguel Femandez Morena
Rafasl Garesse Marcén
duan A frredondy Lamss N8 ZARAGDZA
Jesite Martinez De La Fuerte
CEIC Rocasalano “aleria Grazd
MSORID

Julia Sanz-pparicic
Juzn Hermoso

M? fingeles Jiménez

Haspital Clinico
ZARAGOZA,
Angel Lanas
Trinidad Serrana
Institute de Boguimica
‘egetal y Fotasintesis,

SEWILLA UNIZ8R ZERAGOZA

Jesiis Martinez

Miguel A de la Rosa Miguel Pocowi

srtanico Oz Quintsns

CIFF VALENCIA
W Eugenia. Armengod

UMH Elche ALICAHTE

Universidad Pablo Dlavide
SEWILLA Jage Luis Meira

Laura Ledesra

Colaboraciones con centros internacionales
durante 2010:

U, GINEBRA
(sUI1ZA)
Francisca Barja

U. COPENHAGEN
[DINAMARCA)
Warine Kasi mova

U. COIMERA (PORTUGAL)
Maria Jozo Moreno
Rui M. Brito

”'[‘(E'EEL'G”A W ’J'AI\ U. COLONIA
Paul S, Hoffman (ALEMANLY
}?(/ / / \m Agapios Sachinidis
EMORY
UNIVERSITY, IX ]’ \ \ \ \
ATLANTA [EEUL) T LY
Dale Edmandson { l {\ J l \ Mh\ e
T T kl \ \ l J ) } / UNIVERSITY OF
una EIED e e
[MEXICO)
Enrique Barcia-Herndndez \ \ ‘\ ) / /‘
Flfredo Lagunas \ \ /

JHU BALTIMORE STEM CELL CENTER, NEW YORK
[EEUL) (EEUL)
Ernesto Frere Mictael ¥avier Doss Jesudoss

Nueva sede del BIFI: organizacion de los labo-
ratorios y distribucion de equipos

El traslado de nuestro instituto al nuevo edificio se
llevo a cabo durante el mes de febrero de 2010.
Los laboratorios en el Edificio I+D se distribuyeron
segun técnicas y equipos. De esta forma se pre-
tende que todos los investigadores puedan hacer
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uso comodamente de las instalaciones y que la
distribucion del espacio sea mas eficaz.

La seccion de Biofisica, Bioquimica y Biologia Mo-
lecular y Celular del BIFI esta organizada en labo-
ratorios dedicados a aplicaciones especificas, dis-
tribuidos en la planta baja del bloque 2 y en la
planta segunda del bloque 1 del nuevo Edificio
I+D (segun los planos que se muestran a conti-
nuacion).

En la planta baja se localizan los siguientes labo-
ratorios:

Dos laboratorios generales. EIl mayor de ellos, La-
boratorio General 1 (2.0.01) admite 12 puestos
de trabajo, incluyendo en cada puesto una mesa
de oficina y una poyata alta para experimenta-
cion. Incluye puestos informaticos para varios
usuarios e instrumentacion de laboratorio como
microcentrifugas, frigorificos/congeladores y
cabina de seguridad quimica. En este laborato-
rio trabajan principalmente estudiantes predocto-
rales.

El Laboratorio de Espectroscopia (2.0.02) inclu-
ye diversos equipos de vanguardia, algunos de
ellos adquiridos durante 2010. Aqui se localizan:

* Espectropolarimetro y espectrofotometro
de fluorescencia Chirascan (Applied Photo-
physics) con control preciso de la temperatura
mediante un modulo Peltier y que permite ca-
racterizar la estructura de proteinas y estudiar

Dicragrafo y fluorimetro
[con stoppedflaws]

Light scattering

Fluorimetra

Espectrofotametra Espectrofotametro
Multi muestra Multi muestra micromuestras
Feltier Peltier

Infraesctructuras e instalaciones




eidoosololy X sofey ZaulUeN el

Jenas|oly eibojoig Z |eJauan K eyyeiBojewols ap ugPdeyl] OPEHNH UOWEY
ap ouojeloqe] olojeloqe] ap ouojeloge] ap ouojeloqe] oysedsag
S002 9002 1002 8002 6002

___ TWTOINIEE _____ X__ TITOAEWES

+ 90'0°¢

h - i)

_ H600%C H

§
@

800¢

o |
o

| _onor | v | e | an |

42

e

eidoosoujoadsy | Jesauab ouojeloge]

seyy selewen uds A epawpiojen

002 ap ouojeioqe] ap ouojelOoqeT] 10702
€002 00T

Instituto de Biocomputacion
y Fisica de Sistemas Complejos

SauUOIDE[RISUI 9 SBINIdNJIIDSILIU|

S




T

SauOIDE[RISUI 9 SBINIdNJIIDSILIU|

o
o
N
-
<
S
M 18[114 BLEW eBap eluog Z saienjan

ueiqy e6io zanbzejep ugUpY soAgIND
m oyoedseg oyoedsag eIpawlN BES Z unwoj ejeg ap ouojeioqE]
m 60°TL 0L LWk LTl EVTL
u | 6021 042 ) & M t 2T t S

wi m u_.,_. 4
= r -

43

J
j [ ;
g | -
&
‘- W -thJ ca=="""
BE H 80¢'L 0¢} m= e 002 02 (R
L
sog esaJa] ESOUOY EI9D 0o1u%9 opequa aq uolseBnjua) | saie[njan opejaAsy A elesBojeIsL)
ojeajad BSINT BUEW OYJUES JOIABM |euosiad A olojeIOqE ap ouojeIOqET] soApIND salopejabuon ap oliojeioqe]
senBopo.ien 'y 3sor  oyaedsag eoneuLuiolg S0zl vzl op ouceIoqE] op Bleg 10l
oyaedsaq 0T} op ejeg £0T’) (4 Al

80T} 90T}



Instituto de Biocomputacion
y Fisica de Sistemas Complejos

Infraesctructuras e instalaciones

la estabilidad estructural y sus interacciones con
otras biomoléculas, tanto en ensayos de equilibrio
como cinéticos (mediante un médulo de stopped-
flow) mediante dicroismo circular y fluorescencia.

e Espectrofotdmetro UV/visible Cary 100 BIO
(Varian) con modulo para 6 muestras, permitien-
do un control preciso de la temperatura en el for-
mato de cua-
tro  muestras
mediante un
modulo  Pel-
tier.

* Espectro-
fotometro
NanoVue (GE
Healthcare),
que  permite
la medida de
muestras  en
volumenes pe-
quenos.

e Espectrofotometro de fluorescencia Cary
Eclipse (Varian), con dos monocromadores (ex-
citacion y emision), polarizador y modulos inter-
cambiables para una muestra, cuatro o placas
multipocillo de hasta 384 muestras, permitiendo
un control preciso de la temperatura en el forma-
to de cuatro muestras mediante un modulo Pel-
tier. Permite caracterizar la estructura de proteinas
y estudiar la estabilidad estructural y sus interac-
ciones con otras biomoléculas, tanto en ensayos
de equilibrio como cinéticos. Este aparato permi-
te también analisis de alta capacidad utilizando
marcadores fluorescentes en células vivas, per-
mitiendo, por ejemplo, el cribado de colecciones
de compuestos quimicos para la identificacion de
aquellos que inducen muerte celular, diferencia-
cion, etc.

¢ Equipo de light scattering Dynapro Nanos-
tar (Wyatt) que permite determinar el radio hi-
drodinamico y la masa molecular de proteinas en
disolucion y su aplicacion en ensayos de desnatu-
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ralizacion de proteinas y su interaccion con otras
biomoléculas, asi como en ensayos de oligomeri-
zacion/agregacion.

* Sistemas automaticos de dispensacion de li-
quidos para cristalizacion de macromoléculas y
sistema de gestion y visualizacidn de placas, los
cuales permiten hacer cribados de cientos a miles
de condiciones de cristalizacion de proteinas en
distintos formatos (gotas sentadas, colgantes, etc)
de forma automatica y rapida, y posteriormente el
mantenimiento de dichas condiciones con la pro-
teina y/o complejos a temperatura constante.

En concreto se dispone de los siguientes equipos:

A/ Sistema de dispensacion de volumenes en el
rango de mililitros a microlitros, modelo PERKIN
ELMER JANUS MINI 8 puntas. Adaptable a dife-
rentes modelos de placas de cristalizacion.

B/ Sistema de dispensacion de liquidos en el rango
de mililitros a nanolitros, modelo INNOVADY-
NE NANODRORP II. Este sistema se adapta a los
formatos de placas tipo “deep well”, “linbro” y
también a las de 96, 384 y 1536 pocillos

C/ Sistema de almacenamiento de placas y analisis
de imagen de las gotas de cristalizacion, mode-

Nanodrop

Rock Imager

Rock Imager 2 Rock Imager 182/54

Rock Imager 1000



lo FORMULATRIX ROCK IMAGER 182. Esta uni-
dad almacena hasta 182 placas de diferentes
formatos y dispone de un sistema antivibracion
y de un sistema de enfriamiento Peltier que
mantiene la temperatura interior constante res-
pecto de la temperatura ambiental. Su sistema
de visionado de las gotas puede programarse
para recoger imagenes cada cierto tiempo y asi
observar la evolucién de las mismas y eventual-
mente la aparicion de cristales en alguna de
ellas.

D/ Dos estereomicroscopios, modelo LEICA. Con
estas lupas se consigue ampliar las gotas de
cristalizacion 80 veces. Una de ellas dispone
ademas de una camara de fotos y de un orde-
nador con programa de gestion de imagenes.

El Laboratorio de Calorimetria y SPR (2.0.03) in-
cluye:

e Calorimetros isotérmicos de titulacion VP-
ITC (MicroCal, GE Healthcare) que permiten
estudiar la energética de interaccion entre bio-
moléculas. Esta es la unica técnica biofisica que

proporciona un estudio termodinamico com-
pleto (afinidad, entalpia y entropia de union)
de la interaccion entre moléculas biologicas.
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¢ Calorimetro automatizado de titulacion AU-

TO-ITC200 (MicroCal, GE Healthcare) que
permite realizar ensayos de interaccion entre
biomoléculas de forma programada sin inter-
vencion del usuario. Ademas, permite reducir
considerablemente la cantidad de muestra ne-
cesaria y el tiempo experimental. Esta es la uni-
ca técnica biofisica que proporciona un estudio
termodinamico completo (afinidad, entalpia y

ITC [2 unidades)

ITC

multi muestra

Biacore

entropia de union) de la interaccion entre mo-
léculas biologicas.

Calorimetro diferencial de barrido VP-DSC
(MicroCal, GE Healthcare) que permite estu-
diar la energética de estabilidad estructural de
proteinas mediante ensayos de desnaturaliza-
cion térmica. Esta es la Unica técnica biofisica
que proporciona un estudio termodinamico
completo (energia de Gibbs, entalpia y entro-
pia de desplegamiento) de la estabilidad estruc-
tural de macromoléculas biologicas.

Equipo de resonancia de plasmones super-
ficiales Biacore T200 (GE Healthcare) que
permite estudiar cinéticamente y en equilibrio
interacciones entre biomoléculas mediante in-

Infraesctructuras e instalaciones
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movilizacion en chips funcionalizados y sin ne-
cesidad de marcaje, mediante la determinacion
de constantes cinéticas de asociacion y disocia-
cion.

¢ Cabina de seguridad quimica.

Las camaras frias (2.0.04) permiten, ademas de

almacenar muestras a 4°C o a -20°C, la realizacion
de experimentos que deben realizarse en frio,
como la purificacion de proteinas o su separacion
y analisis mediante algunas técnicas electroforéti-
cas y cromatograficas.

En el Laboratorio de Biologia Molecular (2.0.05)
se localizan:

* Dos termocicladores para PCR.

e Equipos para electroforesis de proteinas y
acidos nucleicos.

e Equipos para inmunoblot.

¢ Sistema de electroforesis 2D, con isoelectro-
enfoque y electroforesis desnaturalizante.

Estas técnicas permiten el estudio de proteinas y
acidos nucleicos basandose en su tamano/forma
y carga eléctrica. El sistema de electroforesis 2D
permite la realizacion de experimentos en el cam-
po de la protedmica.

* Un electroporador. Permite la transfeccion de
células eucariotas y la tranformacion de proca-
riotas con acidos nucleicos.

* Un sistema de purificacion de agua Elix 3
(Millipore) y un sistema de ultra-purificacion
de agua MilliQ Reference (Millipore).

* Maquina de hielo

e Cabina para manipulacién de levaduras

e Cabina de seguridad quimica.

En el Laboratorio General 2 (2.0.06) se localizan:

e Agitador orbital.

* pHmetro.

* Horno microondas.

* Centrifuga de sobremesa refrigerada.

¢ Estufa termostatizada.

* Bloque térmico.
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DMI6000B, con sistema de célula viva. Este
equipo permite analisis multidimensional 6D
(tres dimensiones espaciales, tiempo, distintas
posiciones en la muestra y distintos tipos de
iluminacion, con luz visible o fluorescencia). In-
cluye un sistema de células viva para time lapse
microscopy y un sistema de luz estructurada
que permite semiconfocalidad (planos focales
mas limpios, permitiendo la reconstruccion 3D
a partir de distintos planos focales). Tambien
incluye un sistema de cambio de filtros de alta
velocidad y el sistema dual view para realizar
estudios de interacciones moleculares in situ
mediante FRET. Incluye el software Metamor-
ph, que permite una gran variedad de analisis,
incluyendo identificacion y seguimiento de par-
ticulas, contaje, medidas de intensidad, etc.

* Dos balanzas electrénicas de precision
* Incubador de rodillos.
* pHmetro
e Cabina de seguridad quimica.
En el Laboratorio de Difraccion de Rayos X

En este laboratorio realizan parte de su trabajo al- (2.0.08) se localizan:

gunos investigadores senior del BIFI.

En el Laboratorio de Cromatografia y Microsco-
pia (2.0.07) se localizan:

* Equipos de cromatografia liquida de alta re-
solucién, un HPLC y dos FPLC, que permiten
el analisis y la sepa-
racion de diversas
moléculas basan-
dose en parame-
tros fisico-quimicos
como el tamano, la
forma, la carga o
la interaccion con
distintos tipos de
moléculas.

* Microscopio in-
vertido de fluo-
rescencia auto-
matizado Leica
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* Difractobmetro de Rayos X modelo X8 Pros-

pector (Bruker), dotado de una microfuente y
un detector Axiom. Desde su reciente instala-
cion, completada en Junio de 2010, se ha utili-
zado ya para resolver una nueva estructura cris-
talografica 'y
se estan ana-
lizando  cris-
tales de otras
proteinas.

=

Lupa binocu-
lar.

Contenedo-
res de nitro-
geno liquido,
con pieza de
autollenado.
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En la planta segunda se localizan los siguientes
laboratorios:

En el Laboratorio de Cristalografia (1.2.01) se
lleva a cabo la cristalizacion de proteinas, dispo-
niendo de:

e Camara termos-
tatizada para
cristalizaciones a
distintas tempe-
raturas (general-
mente a 18° C).

¢ Camara anae-
robica, instala-
da en 2010, que
permite trabajar
con proteinas en
ambientes reduc-
tores e incluso
cristalizarlas en distintos estados de reduccion.

e Camara fria, para almacenar reactivos y reali-
zar ensayos de cristalizacion a 4° C.

La Sala de Congeladores y Revelado (1.2.02).
En esta sala se localizan:

* Dos congeladores de -80°C para almacenaje
de muestras.
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e Arcon congelador de -20°C.
* Liofilizador.

* Sistema de revelado fotografico. Esta sala se
puede mantener en oscuridad total para usarse
también como sala de revelado fotografico.

El Laboratorio de Cultivos Celulares 1 (1.2.03)
esta dedicado al cultivo de bacterias, levaduras
y células de insecto (para expresion de proteinas
usando baculovirus). En esta sala se localizan:

¢ Cuatro incuba-
dores orbitales
termostatiza-
dos.

¢ Incubador orbi-
tal de sobreme-
sa.

¢ Dos estufas de
incubacion ter-
mostatizadas

* Autoclave, para
esterilizar por ca-
lor medios de cultivo y el material de vidrio y
plastico utilizado en experimentacion.

* Espectrofotometro visible/ultravioleta UI-
trospec 6300 (GE Healthcare) para medidas
espectrofotomeétricas relacionadas con el culti-
vo celular.

El Laboratorio de Centrifugacién (1.2.04) inclu-
ye:

e Centrifuga Avanti J-E (Beckman).
e Centrifuga Avanti J-26XP (Beckman), que

permiten la centrifugacion de volumenes gran-
des de muestras.
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e Ultracentrifuga
Optima L-100
XP (Beckman),
que alcanza mas
de 800000 g, e
incluye un rotor
de angulo fijo y

liza también personal técnico de los laboratorios
de biofisica, bioquimica y biologia molecular y
celular.

El Laboratorio de Cultivos Celulares 2 (1.2.13)
se dedica al cultivo de células eucariotas, princi-
palmente de mamiferos (humanos y raton). Inclu-

uno basculante. ye:
* Balanza de * Dos cabinas de flujo laminar.
brazos para

equilibrado de
muestras  para
centrifugacion.

* Dos incubadores con control de la tempera-
tura y concentracion de CO2.

* Dos microscopios invertidos.
e Balanza electroénica.
* Centrifuga de sobremesa.
* Sonicador, para disrupcion de células median-
te ultrasonidos. * Baro termostatizado.

El Laboratorio de Cribado (1.2.04) incluye: * Estufa termostatizada para células de insec-
to (baculovirus).
* Lector multimodo para placas multipocillo
Synergy HT (Biotek), que funciona como es- * Incubador para roller-bottles (crecimiento a
pectrofotometro, fluorimetro y lumindmetro y gran escala de células eucariotas).
admite placas de distinto numero de pocillos.
* Cuatro contenedores de nitrégeno liquido
* Fluorimetro FluoDia T70 (PTI), con sistema de para almacenaje de células eucariotas.
control de temperatura, para placas multipoci-
llo. Ambos equipos se usan intensivamente en
cribados de quimiotecas para identificar com-
puestos bioactivos.

e Centrifuga para
placas multipocillo

En la Sala de
Bioinformatica y
Personal Técnico
(1.2.01) se locali-
zan estaciones de
trabajo para reso-
lucion y analisis de
estructuras de pro-
teinas, entre otras
técnicas, y se loca-
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2.3 Nuevo edificio

Durante el mes de febrero se ha producido el traslado del BIFI al nuevo edificio del campus del ACTUR.
Dicho traslado nos ha producido una serie de gastos e inversiones en pequenas infraestructuras investi-
gadoras y elementos de acoplamento en las instalaciones de computacion pro un impote global de unos
70.000€ que hemos financiado mediante un convenio con Ibercaja.

PEQUENO EQUIPAMIENTO
BIOQUIMICA, BIOFiSICA, BIOLOGIA MOLECULAR Y BIOLOGIA CELULAR

Y CRISTALOGRAFIA EUROS

Sistema para la produccion de Agua MilliQ 8.800
Lavadora 400
Estufas de Cultivo Celular 3.300
Recipientes aislantes vacio 2.600
Incubador 1.200
6 Ordenadores 5.000
Centrifuga para cultivos 2.300
Roller Bottle (cultivo de células de mamiferos) 2.000
Sistema de Revelado 1.700
Agitador orbital pequerio 2.800
Inyector automatico para el sistema de cromatografia de alta presion (HPLC) 16.000
Adaptacion de poyatas de laboratorio 2.000
Total 47.300

PEQUENO EQUIPAMIENTO

COMPUTACION EUROS

Sistemas de alimentacion 8.900
Sistemas de alimentacion 7.200
Acondicionamiento sala 3D 6.400
Cableado, conexiones 1.100
Mobiliario laboratorio 800
Plataforma metalica. Piezas de aluminio. 1.000
Proyector 3D gafas 770
Ordenador 700
Total 26.870
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3. INVESTIGACION

3.2 Grupos de Investigacion
3.1 Organigrama de Investigacion
Los miembros del BIFI participan mayoritariamen-

DIRECTOR te en cinco grupos de Investigacion de la DGA

Subdirectora y Secretario. tres de excelencia y dos consolidados.

Consejo Asesor de Investigacion

Equipo de Gobierno Titulo: Grupo de Biocomputacion y Fisica de
Sistemas Complejos (E24/3).

* Materiales Complejos y Fisica Fundamental Entidad financiadora: Diputacion General de

* Redes Complejas y Sociedad Aragon

e Transporte Cuantico y Computacion Cuantica Investigador principal: Alfonso Tarancon (BIFI-

* Fisica de los Sistemas Biologicos uz)

* Interaccion Proteina-ligando Entidades participantes: BIFI (Universidad de

* Interaccion Proteina-Proteina y Transferencia Zaragoza)

de Electrones

» Estabilidad y Plegamiento de Proteinas Titulo: Grupo de Fisica Estadistica y No Lineal.

* Interaccion Proteina-ADN y Regulacion Génica Entidad financiadora: Diputacion General de

* Biologia Molecular y Cristalografia Aragon.

e Computacion y Supercomputacion Investigador principal: L. Mario Floria

DIRECTOR

., - Consejo Asesor de . .
Interaccion Investigacion Materiales Complejos y

Proteina-ligando - Equipo de Gobierno Fisica Fundamental

Estabilidad y Plegamiento Redes Complejas y

de Proteinas > : Sociedad
Interaccion Proteina-

Proteina y Transferencia de —
Interaccion Proteina-ADN 'y Electrones Transporte Cuanticoy

Regulacion Genética Computacién Cuantica

Biologia Moleculary Fisica de los Sistemas Computaciony
Cristalografia Bioldgicos Supercomputacion

Investigacion
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Titulo: Grupo de Biologia Estructural y Fun-
cional (B18)

Entidad financiadora: Diputacion General de
Aragon

Investigador principal: Carlos Gomez-Moreno

Titulo: Grupo “Protein Targets”

Entidad financiadora: Diputacion General de
Aragon

Investigador principal: Javier Sancho

Titulo: Grupo de Bioflora B39

Entidad financiadora: Gobierno de Aragon —
Entidades participantes: Universidad de Zarago-
za, Instituto Pirenaico de Ecologia (CSIC).
Investigador responsable: Pilar Catalan

3.3 Lineas de Investigacion

Explicitaremos en este apartado brevemente los
aspectos que son objeto de atencion en cada
area.

Materiales complejos y Fisica
Fundamental (Complex Materials and
Fundamental Physics)

Coordinador Victor Martin-Mayor.

Simulacion de Plasmas de Fusion

Dentro de la colaboracion entre el BIFI y el LNF-
Ciemat, se ha continuado con las colaboraciones
iniciadas. Se he finalizado la Tesis Doctoral de J.M.
Reynolds Barredo, codirigida desde ambas institu-
ciones. En ella se han desarrollado nuevas y po-
tentes herramientas para el estudio y simulacro
del plasma, en concreto las ecuaciones cinéticas
de deriva en geometrias complejas, lo que incluye
el TJHI'y también la geométrica del futuro reactor
ITER. El cuerpot central ha sido el desarrollo de un
codigo de transporte en plasmas toroidales con
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los propositos de que sirva de nexo entre la teoria
y simulaciones complejas y también de que ayude
por tanto a la explicacion cualitativa de los resul-
tados experimetnales en la investigacion de plas-
mas de fusion por confinamiento magnético.

Otro aspecto importante en la colaboracion es
el estudio del inyector de neutros en ITER. Para
inyectar particulas en ITER, primero deben ser io-
nizadas, para acelerarlas después a grandes ener-
gias. Para ser introducidas en el reactor deben ser
neutralilzadas de nuevo para poder atravesar los
intensos campos magneticos. Todo este proceso
es complejo y el diserio debe ser simulado inten-
sivamente en el ordenador para lograr la maxima
eficiencia.

Vidrios de Spin

Se han estudiado las propiedades criticas del mo-
delo de Heisenberg-Edwards-Anderson utilizan-
do recursos de la Red Espanola de Supercompu-
tacion, asi como de la iniciativa europea DEISA. Se
han empleado un total de 7 millones de horas en
los ordenadores Mare Nostrum (Barcelona), Cae-
saraugusta (Zaragoza) y BCX-CINECA (Bolonia).
Esto ha hecho posible simular sistemas mucho
mayores y con mas precision que lo conseguido
hasta la fecha lo que ha permitido concluir que la
aparente diferencia entre la temperatura de tran-
sicion de fase llamada de vidrio de espin y la de la
transicion de fase quiral es debida a las correccio-
nes de fase subdominantes que sufre esta ultima.

El superordenador Janus se ha mantenido en fun-
cionamiento ininterrumpido durante todo el ano.
La mayor parte del tiempo se ha dedicado al es-
tudio del modelo de Ising-Edwards-Anderson en
equilibrio a baja temperatura. Se dispone de datos
muy precisos en sistemas tan grandes como 323
espines (1000 muestras a temperatura 0.64 veces
la critica) y 243 espines (4000 muestras a tempe-
ratura 0.57 veces la critica). Es de resefar que ha
sido posible obtenerlos gracias a la potencia de
Janus y a un protocolo de termalizacion que dis-



tribuye recursos segun las dificultades de termali-
zacion de cada muestra. Para determinadas mues-
tras, ha sido necesario utilizar hasta 32 nodos en
paralelo para consequir su termalizacion. La cam-
pana de produccion de estos datos ha terminado
el 14 de Diciembre y en este momento se estan
procesando los resultados y preparando articu-
los describiéndolos. Disponemos de informacion
muy detallada sobre temas de gran interés, como
la estructura espacial de interfases, el caos en tem-
peratura, etc.

Durante 2009 también se han realizado con Janus
otras simulaciones del modelo de Potts-Vidrio de
espin con numero de estados 5y 6 y se han obte-
nido resultados muy precisos sobre las propieda-
des del punto critico. Estos resultados seran envia-
dos a publicar en breve.

En el momento presente se estda comenzando
una nueva campana de simulacion del modelo de
Ising-Edwards-Anderson con campo magnético
externo.

También se ha llevado a cabo una simulacion del
modelo de Ising-Edwards-Anderson en el hipercu-
bo con conectividad fija (de todas las aristas del
hipercubo solo se activan 6 por vértice para que la
conectividad coincida con la tridimensional) que
tiene la notable propiedad de ser de tipo campo
medio (es exacta la aproximacion de Bethe) pero
mantiene una nocion natural de distancia. Se ha
observado una dinamica de envejecimiento con
crecimiento de la longitud de correlacion, pare-
cida a la tridimensional, se ha observado que la
funcion de correlacion dos tiempos implica una
cantidad infinita de sectores temporales y se ha
encontrado un propagador de tipo cuantico en el
momento. Es de destacar que el Ansatz de Finite
Size Scaling estandar ha permitido describir los da-
tos, a pesar de la estructura espacial del sistema.

En el area de vidrios estructurales y coloides, se
ha estudiado un sistema polidisperso de esferas
con alta dispersion de tamanos. Por primera vez
se ha estudiado la transicion solido-fluido en una
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colectividad microcanodnica. La construccion de
Maxwell permite una determinacion precisa de la
temperatura de transicion y su posterior extrapo-
lacion al limite termodinamico. Se ha observado
una fase de baja energia en donde se produce
fraccionizacion: el sistema se divide espacialmente
en regiones amorfas y cristalinas. Las particulas se
distribuyen de acuerdo con su tamano, siguiendo
un patron muy complejo.

Algoritmos de simulacién con cantidades
conservadas

Se ha llevado a cabo un estudio del modelo de
Ising en 2 y 3 Dimensiones mediante simulaciones
a magnetizacion fija (Tethered Monte Carlo) utili-
zando métodos de cluster. El fijar el parametro de
orden no reduce de forma radical la eficiencia de
los algoritmos de cluster, comparando con los ca-
NonNicos, pero permite determinaciones muy pre-
cisas de cantidades como el maximo del potencial
efectivo o incluso la dimension anomala.

También se ha estudiado el modelo de Potts bi-
dimensional con 4 estados mediante una simula-
cion a energia fija (microcanodnica), junto con el
modelo de Ising en 3 dimensiones. Estos modelos
presentan una singularidad como ley de poten-
cias para el calor especifico. Se ha reformulado
el Ansatz de Finite Size Scaling para sistemas mi-
crocanonicos y se ha comprobado en ambos mo-
delos. Se han observado fuertes correcciones de
escala logaritmicas en el modelo de Potts, que no
han impedido racionalizar los datos mediante las
predicciones analiticas.

Finalmente se esta finalizando un trabajo de gran
envergadura numeérica, llevado a cabo principal-
mente utilizando recursos del proyecto IBERCI-
VIS, consistente en el analisis microcanonico del
modelo de Potts diluido con 8 estados. EIl modelo
presenta una fuerte transicion de fase de primer
orden incluso a diluciones elevadas. Esto permi-
te estudiar detalladamente las propiedades del
punto en el que la dilucion hace que la transicion

Investigacion
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pase a ser de segundo orden. Se han obtenido re-
sultados muy precisos gracias al gran numero de
muestras simuladas.

Redes Complejas y Sociedad (Complex
Networks and Human Society)

Coordinador Yamir Moreno.

La linea de investigacion se divide 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, actualmente: Y. Moreno, L.
M. Floria, F. Falo, J. G. Gardenes, A. Arenas, A.
Diaz-Guilera, A. Sanchez, J. J. Manzo, J. Borge, J.
Poncela, J. Sanz, E. Cozzo, C. Gracia-Lazaro y S.
Meloni.

Redes Complejas y Sociedad

En el ultimo ano, hemos continuado trabajando
en diferentes problemas especificos, tanto en el
subtema de dinamica de redes complejas como
en su caracterizacion topologica. Entre los estu-
dios realizados, destacamos:

— Analisis de la topologia de redes reales en siste-
mas biologicos.

— Sistemas dinamicos no lineales acoplados a es-
tructuras complejas para la modelacion de pro-
cesos emergentes.

— Procesos de transporte y difusion con aplicacio-
nes en redes y tecnologias de comunicaciones.

- Dinamica de propagacion de virus y rumores
explorando la analogia entre procesos tecnolo-
gicos y biolégicos.

— Fendmenos de sincronizacion en sistemas fisi-
cos y biologicos.
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- Surgimiento de efectos colectivos y coopera-
cion en sistemas biologicos y fundamentalmen-
te en entornos sociales.

— Diferentes procesos y algoritmos de optimiza-
cion.

— Dinamica y estructura de sistemas sociales.

Especificamente, las principales tareas desarrolla-
das han sido las siguientes:

1. Hemos caracterizado redes reales en sistemas
biolégicos y sus patrones topologicos. En par-
ticular, en colaboracion con investigadores del
grupo de Mycobacterias de la Universidad de
Zaragoza y del Instituto Aragonés de Ciencias
de la Salud, hemos construido y caracterizado
la red de proteinas a través de la cual Mycobac-
terium Tuberculosis actua. El trabajo es resulta-
do de una colaboracion multidisciplinar respal-
dada con un proyecto de la DGA, cuyo IP es el
Dr. Yamir Moreno.

2. Se han estudiado modelos de propagacion de
informacion, virus informaticos y del tipo “ru-
mores” en redes reales (Internet a nivel de siste-
mas autébnomos y routers). Los trabajos se han
dedicado al estudio de modelos matematicos
para la propagacion de informacion no desea-
day al desarrollo de algoritmos para su control.
Para esto, hemos desarrollado y caracterizado
nuevos modelos y adaptado otros conocidos a
las nuevas condiciones de conectividad de las
redes reales de comunicacion. Es de senalar
que algunos de estos trabajos se estan realizan-
do con la colaboracion del grupo de Comple-
jidad de la BT, empresa lider del sector de las
comunicaciones en el Reino Unido.

3. Se han analizado y propuesto nuevos mode-
los y algoritmos de manejo de trafico en redes,
tanto reales como generadas por ordenador.
Especificamente, hemos seguido trabajando
en algoritmos que incorporen la nocion de “tra-
fficcawareness”, o sea, la posibilidad de que los



paquetes de informacion sean transportados
teniendo en cuenta tanto la topologia de la red
(camino mas corto) como el estado de la misma
(congestion local).

. Estamos estudiando, utilizando modelos que
incorporan tanto la topologia real de redes bio-
lI6gicas como mecanismos no lineales apropia-
dos para su descripcion cuantitativa, la dinami-
ca de redes celulares relevantes para procesos
como la regulacion genética y el metabolismo
celular. En este campo, las mayores dificultades
surgen de la carencia de modelos matematicos
universales que integren la gran diversidad de
mecanismos, interacciones y variables bioqui-
micas observadas en experimentos. En nues-
tros estudios, hemos decidido comenzar incor-
porando algunas propiedades que definen la
red de interaccion biologica investigada (ya sea
red génica o metabdlica) y utilizar una dinami-
ca genérica, para luego ir aumentando el gra-
do de complejidad en ambas.

. Hemos caracterizado procesos dinamicos no
lineales acoplados a redes complejas, anali-
zando la relacion entre la arquitectura de las
mismas y procesos colectivos tales como la sin-
cronizacion. Para esto, hemos adaptado a las
nuevas condiciones topolodgicas el modelo de
Kuramoto de osciladores de fase. Este modelo
es un paradigma en el campo de la sincroniza-
cion y se ha demostrado que tiene multiples
aplicaciones en sociologia (dinamicas de con-
senso y formacion de opiniones) y biologia. En
particular, se ha investigado la red cortical del
gato y como la dinamica de sincronizacion pue-
de revelar aspectos topoldgicos novedosos.

. Se continuan explorando la aplicacion y el de-
sarrollo de diferentes técnicas analiticas.

. Se han implementado algunos algoritmos de
dinamica evolutiva de juegos cooperativos y
de coordinacion en redes sociales para estudiar
el surgimiento de comportamientos colectivos,
tales como la formacién de grupos de opinion,
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de diferentes “culturas” y la cooperacion. La
mayor parte de los estudios realizados en este
tema estan relacionados con el surgimiento de
comportamientos cooperativos en poblaciones
estructuradas. En este sentido, hemos trabaja-
do tanto en el analisis de la dinamica evolutiva
global dado que la topologia es fija, como en
explorar la co-evolucion de la dinamica y la es-
tructura de estos sistemas.

Durante este ano se ha continuado prestando
especial atencion al estudio de procesos de pro-
pagacion de epidemias en sistemas de transpor-
te. Como recientemente se ha demostrado con la
epidemia de gripe A (HINT1), la globalizacion de
los sistemas de transporte modernos hace posible
que hoy en dia una enfermedad se propague en
pocos dias, algo que solo unas decenas de anos
atras hubiera tardado mucho mas tiempo. El re-
sultado es que la sociedad moderna esta expuesta
como nunca a este tipo de amenazas, por lo que
su estudio es de vital importancia. En particular,
nuestro grupo ha desarrollado un modelo mate-
matico novedoso que tiene en cuenta mas deta-
lles sobre los mecanismos de propagacion de la
enfermedad. La figura 1 muestra un ejemplo de
los resultados obtenidos cuando se asume que
la red a través de la cual la epidemia se extiende
es la red internacional de aeropuertos. Como se
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puede ver, los patrones de infeccion coinciden
cualitativamente con los informes de la WHO so-
bre las regiones de mayor riesgo. Actualmente
se continua trabajando en esta linea para refinar
aun mas nuestros modelos implementando, ade-
mas, NUevos mecanismos para tener en cuenta el
efecto de los cambios en el comportamiento de la
poblacién en presencia de una epidemia.

Ademas, el grupo de Angel Sanchez ha continua-
do su trabajo en sistemas complejos y teoria de
juegos evolutiva. Buena parte de la investigacion
realizada ha tenido que ver con juegos evolutivos
en grafos, problema sobre el que han realizado
importantes contribuciones en colaboracion con
Carlos P. Roca y Joseé A. Cuesta, de la Universidad
Carlos Il de Madrid. Se ha logrado avanzar en la
comprension de qué factores motivan la emer-
gencia de la cooperacion en poblaciones estruc-
turadas, identificando sobre todo dos: la existen-
cia de transitividad en la red y la inhomogeneidad
en la distribucion de grado, es decir, la existencia
de agentes con gran numero de conexiones. Por
otro lado, se ha mostrado también que hay dina-
micas evolutivas en las cuales no se observa prac-
ticamente promocion de la cooperacion en nin-
guna red modelo, como es el caso de la regla de
mejor respuesta, una de las mas utilizadas por los
economistas. Sin embargo, hemos encontrado un
resultado interesante consistente en la existencia
de cooperacion combinando dos reglas de evolu-
cion distintas para valores de los parametros del
juego en los cuales cada regla por separado no
da lugar a estados cooperativos, en clara analogia
con los famosos juegos paradojicos de Parrondo
y el efecto ratchet. Asimismo, hemos propuesto
un nuevo mecanismo de emergencia de la coo-
peracion: la implementacion de un fondo de pa-
gos adicionales para aquellos que cooperan. Este
modelo, que puede representar aplicaciones rea-
les como la subvencion gubernamental de ciertas
actividades economicas o incluso la mecanica de
las loterias, habia sido estudiado antes en pobla-
ciones bien mezcladas pero no en detalle cuando
la poblacion tiene estructura, y durante este ano
hemos completado ese trabajo con resultados no
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intuitivos. Finalmente, vista la gran variedad de
reglas de evolucion existentes y la disparidad de
los efectos a los que dan lugar, hemos propuesto,
junto con el postdoc Luis Moyano, la evolucion de
las propias reglas como un mecanismo de selec-
cion de las que son relevantes en la vida real y las
que no. Este trabajo es muy novedoso y ha llama-
do inmediatamente la atencion de la comunidad,
habiendo aparecido ya varios articulos que traba-
jan a partir de nuestra propuesta.

También quisiéramos destacar una de las activi-
dades desarrolladas este ano por nuestra linea.
Nuestro grupo de investigacion organizo la IV
Conferencia Internacional del BIFI (BIFI 2010, Net-
works: a framework for cross-disciplinary applica-
tions).

Los resultados obtenidos a lo largo de este perio-
do se traducen en la publicacion de numerosos
articulos cientificos (ver anexo de publicaciones).
Los miembros del equipo también han sido “refe-
rees” en la evaluacion de trabajos, de proyectos
de investigacion y de numerosas revistas especia-
lizadas. Finalmente, quisiéramos mencionar que
una de las publicaciones del grupo (S. Boccalet-
ti, V. Latora, Y. Moreno et al. Physics Reports 424,
175 (2006)) es actualmente el segundo articulo
mas citado de la historia de la Universidad de Za-
ragoza con mas de 1205 citas, el primero de los
ultimos 15 anos, lo cual es una medida objetiva
de que la visibilidad de nuestros resultados ha au-
mentado.

En resumen, la linea de investigacion se ha con-
solidado en el Instituto, y se ha incorporado en
cursos de licenciatura y de postgrado. Es de desta-
car que, no obstante al poco tiempo transcurrido
desde que el grupo trabaja en estos temas, ya se
han codirigido 3 Tesis Doctorales, dos de ellas de-
dicada en su totalidad al tema (2 defendidas con
éxito en Diciembre de 2006 y una en Octubre de
2010). Continuamos trabajando en la formacion
de personal investigador a traves del Master en Fi-
sica y Tecnologias Fisicas y actualmente se dirigen
4 nuevas tesis doctorales en los temas de la linea



de investigacion. Una de estas Tesis es un doctora-
do europeo conjunto con la Universidad de Roma
Ill, cuya lectura publica sera en Marzo de 2011.

El grupo de trabajo ha estrechado la colaboracion
con varios cientificos de otros centros de investi-
gacion entre los que se encuentran: Dr. Maziar
Nekovee (BT, Reino Unido), Dr. Vito Latora (Uni-
versidad de Catania, Italia), Dr. Stefano Boccaletti
(Instituto de Optica Aplicada de Florencia, Italia),
Dr. Matteo Marsili (International Centre for Theo-
retical Physics, Trieste, Italia), Dr. Ginestra Bianconi
(Northeastern University, USA), Dr. Jurguen Kur-
ths (Postdam Institute for Climate Research, Ger-
many) y Dr. Arne Traulsen (Max Planck Institute
for Evolutionary Biology, Plon, Germany).

Por su parte, y dentro de esta linea, Ricardo Lopez-
Ruiz lleva adelante su investigacion en colabora-
cion con diversos investigadores: Jaime Safnudo
de la Univ. de Extremadura, Xavier Calbet de EU-
METSAT (Darmstadt, Alemania), José Luiz Lopez
de la Univ. Publica de Navarra, Carmen Pellicer-
Lostao de la Univ. de Zaragoza, Elvira Romera de
la Univ. de Granada, Daniéle Fournier-Prunaret
del INSA de Toulouse (Francia), Mario Cosenza de
la Univ. de los Andes (Mérida, Venezuela) y Javier
Gonzalez-Estévez de la UNET (Tachira, Venezue-
la). En concreto, durante 2010, diferentes trabajos
han sido publicados en las las siguientes areas:

(i) Sistemas multi-agente en econofisica.
(ii) Modelos biolégicos con mappings.

(iii) Modelo econémico con mappings.

(iv) Ciclos limite en Ecuaciones de Liénard.

(v] Complejidad estadistica en gases y sistemas
cuanticos.
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Transporte cuantico y computacion
cuantica. (Quantum Transport and
Quantum Computing)

Coordinador Victor Gopar

Durante el presente afo se han mantenido las li-
neas de trabajo de los anos anteriores. Destaca-
remos asi, desde el punto de vista cientifico, los
resultados que consideramos mas releventes. A
grandes rasgos, podemos considerar dos gran-
des lineas de trabajo, una referida al transporte
cuantico en sistemas electronicos, y otra referida
al transporte de informacion y la computacion
cuantica.

En el primer tema, vamos a destacar tres resul-
tados. El primero es el estudio del efecto de un
material superconductor en la estadistica de la
conductancia de un “quantum dot”. En particu-
lar, se analizan los casos con uno y dos puntas de
prueba sujetas a un “chaotic quantum dot”. Uti-
lizando técnicas de la teoria de matrices aleato-
rias para la matriz de dispersion, hemos calculado
analiticamente la distribucion de la conductancia
como funcion de la transparencia de una barrera
Schottky formada en la interface entre las puntas
de prueba y el “quantum dot”. Destacaremos tam-
bién el estudio de las propiedades estadisticas del
transporte y de dispersion en cables cuanticos en
la transicion metal-aislante. En este trabajo se con-
trastan los resultados de la teoria de matrices de
banda aleatorias con simulaciones numéricas de
llamado “tight-binding approximation”. Finalmen-
te, el ultimo de los resultados, seleccionado entre
los mejores trabajos presentados en la conferen-
cia Chaos 2009 en Creta (Grecia), presenta una
recopilacion de resultados de un modelo de ma-
trices aleatorias dentro de un enfoque de maxima
entropia, que hemos venido aplicando con éxito
al estudio del transporte electronico en sistemas
mesoscoOpIcos.

En el segundo tema se ha continuado el uso de la
formulacion geométrica de la Mecanica Cuantica
para la caracterizacion del entrelazamiento de un
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sistema cuantico, con la mente puesta en las im-
plicaciones que este concepto tiene para la estabi-
lidad de la comunicacion cuantica y su frecuente
aparacion en los algoritmos cuanticos. Queremos
destacar dos trabajos: en el primero de ellos se
hace uso de la estructura geométrica subyacente
a la variedad de estados cuanticos de un sistema
de dimension finita para introducir un criterio de
independencia de observables cuanticos que per-
mite evitar la bien conocida limitacion asociada al
teorema de von Neumann que implica la depen-
dencia funcional de dos observables que conmu-
tan. Es este uno de los primeros ejemplos en los
que la formulacion geométrica ofrece herramien-
tas de estudio que no estan disponibles en la des-
cripcion usual basada en el analisis funcional. En
el segundo de los trabajos, se relacionan la des-
cripcion geomeétrica y objetos tensoriales defini-
dos sobre grupos de Lie que permiten una caraca-
terizacion sencilla del entrelazamiento basado
en criterios geométricos: es posible reconocer asi
regiones de estados separables o maximamente
entrelazados a partir del valor o la anulacion de
tensores definidos sobre el grupo a partir de los
objetos geomeétricos de la variedad de estados.

En otro orden de cosas queremos destacar tam-
bién la coorganizacion del congreso internacio-
nal “XVIII Fall Workshop on Geometry and Phy-
sics” que tuvo lugar en Benasque (Huesca) entre
el 6 y el 10 de septiembre de 2009, y del que el
Bifi fue uno de los sponsors. El evento se valoro
de forma enormemente positiva desde el punto
de vista cientifico por los participantes, y se esta
procediendo en estos momentos a la edicion del
volumen de actas que se publicara a lo largo del
ano proximo.

58

Fisica de Sistemas Bioldgicos (Physics of
Biological Systems)

Coordinador PierPaolo Bruscolini.

MIEMBROS

Este sector esta compuesto por cuatro diferentes
grupos de investigacion (tres en Zaragoza y uno
en Madrid), con intereses complementarios. Los
miembros del BIFI activos en cada grupo son:

- José Luis Alonso (catedratico de la Universidad
de Zaragoza), Pablo Echenique Robba (cienti-
fico titular CSIC), Alberto Castro (Investigador
ARAID), Victor Polo (Profesor Ayudante Doc-
tor), Pablo Garcia Risuefio (doctorando), Angel
Rubio (catedratico de la Universidad del Pais
Vasco).

- Fernando Falo Forniés. (Profesor Titular de la
Universidad de Zaragoza), Dr. Pedro J. Marti-
nez Ovejas (Profesor Titular de Escuela Univer-
sitaria, Zaragoza), Dr. Juan José Mazo Torres.
(Profesor Titular de la Universidad de Zarago-
za), Diego Prada Gracia. (Doctorando), Rafael
Tapia-Rojo (estudiante de Licenciatura )..

- Pierpaolo Bruscolini (Profesor Contratado Doc-
tor, Universidad de Zaragoza), Mauro Faccin
(doctorando)

- Antonio Rey Gayo (Prof. Titular de la Universi-
dad Complutense de Madrid),

INVESTIGACION

Las investigaciones teoricas sobre biomoléculas se
enfocan sobre todo en el estudio del plegamiento
y disefno de las proteinas, en la desnaturalizacion
del ADN, en el transporte electronico y protonico
en biomoléculas, y en el estudio de las interaccio-
nes de moléculas de interés bioldgico con campos
externos (procesos de absorcion, emision, fluores-



cencia, fotorreacciones, etc). El reto es conseguir
con modelos tedricos, de diferente naturaleza y
complejidad, un marco explicativo y predictivo
de los comportamientos de esas biomoléculas en
varias condiciones experimentales, y bajo los cam-
bios de condiciones que se pueden realizar en los
experimentos o en situaciones patologicas.

Este proceso de modelizacion fiable permite inter-
pretar desde un punto de vista microscopico los
resultados experimentales, proporcionando una
comprension mas detallada de los comportamien-
tos fisicos y quimicos, y también predecir el com-
portamiento de las biomoléculas en condiciones
no convenientemente accesibles a las técnicas
experimentales actuales (por razones técnicas o
economicas). De esta forma, la modelizacion teo-
rica proporciona instrumentos para el disefo ra-
cional de los experimentos y para la ingenieria de
biomoléculas con caracteristicas determinadas en
cuanto a estabilidad o funcionalidad.

Las actividades de investigacion en este sector se
desarrollan a lo largo de varias lineas, con diferen-
tes detalles de descripcion y enfoque, cuyo mi-
nimo denominador comun es el uso de técnicas
propias de la fisica y quimica tedrica y de la meca-
nica estadistica, y un uso masivo de los recurso de
computacion del instituto. En concreto:

a) mejora de los campos de fuerzas utilizados en
las simulaciones de “resolucion atomica”, para
que sean a la vez sencillos de utilizar y fiables en
su parecido con los resultados que se obtienen
con técnicas detalladas pero mucho mas costosas
de quimica cuantica (Alonso y Echenique);

b) estudios sobre la participacion de estados exci-
tados en procesos quimicos y biologicos; estudios
fundamentales sobre Dinamica Molecular (DM)
de primeros principios, basados esencialmente
pero no exclusivamente en métodos de funciona-
les de la densidad y en la Dinamica de Ehrenfest,
que representa el método mas simple para el estu-
dio de los intercambios no adiabaticos de energia
entre electrones y nucleos, y es paradigma para
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otros otros meétodos. En particular: DM con esta-
dos excitados, con campos intensos, y acoplada a
técnicas de optimizacion (Teoria de Control Opti-
mo) (Alonso, Echenique, Polo, Castro, Garcia Ri-
sueno, Rubio);

¢) analisis y mejora de los métodos de dinamica
molecular clasica buscando aumentar su eficien-
cia numérica, mediante la imposicion de ligadu-
ras, la aplicacion de esquemas de paso de tiempo
multiple, o la implementacion de mecanismos de
control adaptativos (Echenique, Garcia-Risuerfo)

& b o »

SSD algorithm applied to a synthetic funnellike potential. (A)
2D funnel-like potential. (B) A stochastic trajectory is translated
into a CMN where 6 sets of nodes (corresponding to different
color) are the result of the SSD algorithm. (C) Recovering the
spatial coordinates, the stationary probabilities of each node
are shown in color code. The 6 basins detected are represen-
ted as color striped regions. (D) A coarse-grained CMN is built
where new nodes take the role of

d) estudio de la relacion entre la dinamica micros-
copica y la dinamica macroscopica entre cuencas
dinamicas, con aplicacion a pequenos polipepti-
dos y DNA (Falo, Prada-Gracia); ;

e) analisis y mejora de los potenciales de campo
medio utilizados en las simulaciones con modelos
mesoscopicos simplificados (Rey);

Investigacion




Instituto de Biocomputacion
y Fisica de Sistemas Complejos

Investigacion

f) estudio con modelos mesoscopicos del plega-
miento de proteinas concretas, por un lado para
caracterizar la cinética y termodinamica del plega-
miento, describir intermediarios o casos de mal
plegamiento u agregacion, y por otro lado, para
identificar los determinantes de los comporta-
mientos generales y racionalizar la enorme can-
tidad de datos experimentales (Bruscolini, Faccin,
Falo, Rey).

g) estudio de la dinamica del ADN, con modelos
mesoscopicos (Peyrard-Bishop-Dauxois) con apli-
cacion al estudio de la secuencias de promotores
(Falo, Mazo, Tapia);

h) interpretacion de espectros de masa MS/MS
para la caracterizacion de proteinas (Bruscolini,
Faccin).

i) estudio de motores moleculares. Estudio de la
interaccion entre kinesinas y de “tug-of-war”. Estu-
dio del motor de traslocacion de DNA en el virus
phi29. (Falo, Mazo);

ACTIVIDAD DOCENTE

Desde el punto de vista docente, hemos introduci-
do nuevos contenidos en la licenciatura y Master
de Fisica, asi como en los ultimos cursos de Ia Ii-
cenciatura de Quimica. Estamos impartiendo en la
Universidad de Zaragoza una asignatura de libre
eleccion (“Fisica Biologica“) y otras dos de Master
(“Elementos de Fisica Biologica” y “Teoria Cuanti-
ca de la Materia”) en las que participan miembros
del BIFI. En la Licenciatura en Quimica se imparte
docencia en una asignatura obligatoria (“Estruc-
tura Atémica y Enlace”, tercer curso), una asigna-
tura troncal (“Quimica Fisica Avanzada”, cuarto
curso) y una optativa (“Teoria de la Estructura y
Reactividad Quimica”, cuarto curso)) asi como en
el programa oficial de Posgrado en Investigacion
Quimica (“Herramientas para la Investigacion”,
“Espectroscopia avanzada” y “Quimica Teorica y
Computacional”).
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Estabilidad y plegamiento de proteinas
(Protein stability and protein folding)

Coordinador Javier Sancho.

El trabajo de los distintos laboratorios del grupo
durante este ano 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 ha
instalado en el Instituto. Asimismo, hemos inicia-
do un proyecto de desarrollo de software de si-
mulacion de dinamica molecular de proteinas en
el marco de un convenio entre la Universidad de
Zaragoza y la empresa Plebiotic SL. También he-
mos implementado una aplicacion web para el
calculo de exposiciones al disolvente de proteinas
desplegadas.

Por otro lado hemos avanzado en el desarrollo de
técnicas experimentales de identificacion y me-
jora de compuestos con actividad farmacologica
(inhibidores, estabilizadores, desagregantes, etc)
y extendido cinco patentes nacionales a USA,
EU, Canada y Japon. El desarrollo de tres de es-
tas patentes esta siendo financiado por la Funda-
cion Genoma Espana y el de otra de ellas por la
empresa Janus Development, en el marco de sen-
dos convenios con la Universidad de Zaragoza,
proyecto financiado por el Programa Aragonés
de Medicina Regenerativa encaminado a la identi-
ficacion de compuestos con actividad apoptotica
y de diferenciacion celular.

Igualmente hemos continuado nuestras investi-
gaciones basicas sobre la estabilidad y el plega-
miento de las proteinas con especial atencion a
las conformaciones parcialmente desplegadas.



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

Coordinador Adrian Velazquez.

Desarrollo de Inhibidores Enzimaticos

Actualmente no existe una terapia molecular es-
pecifica, eficaz y carente de efectos secundarios
para la Hepatitis C. La enzima NS3 ha sido confir-
mada como una diana terapéutica valida. Existen
actualmente inhibidores experimentales, pero no
hay aun inhibidores en fase pruebas clinicas. Para
desarrollar inhibidores eficaces de la proteasa NS3
se empleara y extendera la estrategia establecida
mediante el estudio de los inhibidores de la pro-
teasa HIV-1 (Dr. E. Freire, Johns Hopkins, USA),
que integra informacion termodinamica (calori-
metria), integracion estructural (cristalografia y
NMR) e informacion genética (analisis de bases de
secuencias) en el proceso de optimizacion. Se esta
estudiando el equilibrio conformacional de la pro-

teasa NS3 y su interaccion con cofactores (NS4A,
ion zinc) y substratos, asi como su mecanismo de
activacion alostérica inducida por la proteina viral
NS4A. El objetivo es la identificacion de pequenos
compuestos que actuen como inhibidores compe-
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titivos (bloqueando el sitio de union del substrato)
o0 como inhibidores alostéricos (bloqueando el si-
tio de union de la proteina NS4A).

Cribado y Diseno de Ligandos de Proteinas e
Inhibidores.

El disefo y la identificacion de ligandos de pro-
teinas es una necesidad en Medicina e Industria,
cuyo objetivo final es el desarrollo de nuevos far-
macos y nuevas moléculas de interés biotecnolo-
gico. Hemos desarrollado una metodologia para
cribado masivo experimental de quimiotecas de
compuestos quimicos. Esta metodologia ha sido
aplicada con éxito en la identificacion de ligandos
inhibidores de flavodoxina de Helicobacter pylo-
ri (microorganismo patogeno responsable de la
ulcera de estbmago), en colaboracion con el Dr.
Javier Sancho (Universidad de Zaragoza y BIFl), y
ligandos rescatadores de funcion de fenilalanina
hidroxilasa (enzima implicada en fenilcetonuria),
en colaboracion con Dra. Aurora Martinez (Uni-
versidad de Bergen, Noruega).

Determinantes Termodinamicos de la Interac-
cién 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 mediante una combinacion
de medidas termodinamicas e ingenieria de pro-
teinas. Entre las herramientas empleadas desta-
can las calorimétricas (calorimetria isotérmica de
titulacion y calorimetria diferencial de barrido) y
espectroscopicas (fluorescencia, dicroismo circu-
lar, espectrofotometria). Se estan realizando estu-
dios termodinamicos de interacciones en protei-
nas en diferentes sistemas biologicos: flavodoxina
y receptor de LDL en colaboracion con el Dr.
Javier Sancho (Universidad de Zaragoza y BIFI),
ferredoxina-NADP+ reductasa y FAD sintetasa en
colaboracion con la Dra. Milagros Medina (Uni-
versidad de Zaragoza y BIFI).
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Enfermedades Conformacionales.

En colaboracién con el Dr. Javier Sancho (Univer-
sidad de Zaragoza y BIFI) estamos investigando
una enfermedad conformacional muy usual (hi-
percolesterolemia humana) que es causada por
mutaciones en el receptor de LDL que desesta-
biliza los modulos responsables de la interaccion
con las lipoproteinas. Se esta realizando una ca-
racterizacion exhaustiva de la interaccion entre el
receptor de LDL y cationes, en particular calcio,
importante para su funcion biologica, y magnesio,
junto con simulaciones de dinamica molecular.

Posteriormente se llevara a cabo un proceso de
cribado experimental de ligandos estabilizantes.

Cooperatividad de Union en Proteinas.

Los fendbmenos cooperativos en la union a protei-
nas son la base de la regulacion de la funcion de
proteinas, senalizacion celular y la formacion de
estructuras multimoleculares. Se ha desarrollado
un meétodo exacto para caracterizar las interac-
ciones cooperativas heterotropicas en proteinas
que permite determinar, en un unico experimen-
to, los parametros termodinamicos de interaccion
cooperativa. Se ha validado la metodologia con
ferredoxina-NADP+ reductasa y tres de sus subs-
tratos, en colaboracion con la Dra. Milagros Me-
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dina (Universidad de Zaragoza y BIFl). También
se estan estudiando interacciones cooperativas
homotroépicas en proteinas mediante colaboracio-
nes con diversos grupos de investigacion.

Interaccion proteina-proteina y
transferencia de electrones (Protein-
protein interaction and electron transfer)

Coordinadora Milagros Medina.

Las proteinas adoptan una estructura tridimensio-
nal relacionada con su funcion, la cual en muchos
casos esta regulada mediante la interaccion con
otras moléculas. El FMN y el FAD, formas biol6-
gicamente activas de la riboflavina (RF, Vitamina
B2), desempenan papeles criticos en flavoprotei-
nas y flavoenzimas que intervienen en un gran
numero de procesos celulares. Estudiamos varios
sistemas biologicos dependientes de flavoprotei-
nas y flavoenzimas que presentan interés para su
aplicacion en las industrias quimica, biotecnologi-
ca, farmacoldgica, e incluso biomédica. Nuestra
investigacion se centra tanto en el estudio de los
mecanismos de reconocimiento proteina-protei-
na y proteina-ligando, como en los procesos de
transferencia de electrones e hidruro. La combi-
nacion de estudios experimentales de bioquimica
y biofisica clasicas, con metodologias computacio-
nales en la investigacion de la fisico-quimica de los
sistemas dependientes de interacciones proteina-
proteina y proteina-ligando en el marco de una
aproximacion muiltidisciplinar de Biologia Estruc-
tural, proporciona un importante avance en su




conocimiento, comprension y utilizacion con fines
econodmicamente rentables o terapéuticos.

La FAD sintetasa (FADs)

El primer paso en la sintesis de FMN es la fosforila-
cion de RF. Posteriormente el FAD es sintetizado
a partir de FMN, en un proceso de adenililacion.
Mamiferos y levaduras utilizan
dos enzimas diferentes, pero la
mayoria de los microorganismos
utilizan un enzima bifuncional, la
FAD sintetasa (FADS). Esta FADS
es una riboflavina quinasa (RFK)
y una FMN adenililtransferasa (FMNAT).

-~

Nuestra caracterizacion de la FADS del modelo de
patégeno C. ammoniagenes (CaFADS) ha demos-
trado la existencia de dos sitios activos que unirian
cada uno de ellos una molécula de flavina y una
de ATP. Hemos resuelto la estructura tridimensio-
nal de CaFADS, que revela por primera vez la pre-
sencia de una estructura cuaternaria, dos trimeros
ordenados en un hexamero. Cada monomero
resulta plegado en dos dominios separados y re-
lacionados con cada una de las actividades. No se
dispone de una vision experimental de la interac-
cion con los sustratos, pero hemos propuesto un
modelo e identificado una serie de residuos criti-
cos en los centros activos.

El estudio de las
actividades  RFK
y FMNAT ha des-
pertado en los
ultimos anos un
notable auge en

FMN Adenylyl
Transferase
(1-186)

Riboflavin mamiferos, leva-

Kinase .

(187-338) duras e incluso
plantas, revelan-

do caracteristicas
estructurales y
funcionales dife-
renciales, y convirtiendo a la FADS procariotica
en una potencial diana terapéutica. Su inhibi-
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cion selectiva mediante un farmaco inocuo para
sus homologos eucariotas debe explorarse para
el tratamiento de enfermedades producidas por
bacterias patogenas. Las primeras etapas de este
proceso son aumentar el conocimiento estructu-
ral y funcional de la enzima bifuncional.

La funcion de oxido-reduccion del factor de
induccion de apoptosis humano (hAIF)

AlF es una flavoproteina presente en todos los
reinos primarios y que comparte homologia con
diferentes familias de reductasas. Su liberacion
del espacio intermembrana de la mitocondria y
translocacion nuclear producen fragmentacion
del DNA. Por tanto, AlF participa en una ruta de
muerte celular programada independiente de
caspasas. AlF presenta una actividad oxidoreduc-
tasa a traves de su cofactor FAD, existiendo cierta
controversia sobre su relacion con el papel de AIF
en apoptosis. AlF se ha relacionado también con
la integridad de algunos de los complejos pro-
teicos de la cadena de transporte de electrones
durante la fosforilacion oxidativa. Asi, AIF parece
presentar un papel

dual en el ciclo de

vida y muerte celular,

pero pocos trabajos s
se han dedicado al o
estudio de sus pro-
piedades redox y
su actuacion a nivel
molecular. Estudios
en el enzima de ra-
ton indican que AIF resulta reducido por NADH
con la aparicion de especies de transferencia de
carga y una serie de cambios conformacionales
que incluyen la produccion de un dimero. Estas
observaciones sugieren una regulacion del proce-
so de oxido-reduccion, y por tanto una relevancia
fisioloégica. Estamos abordado la caracterizacion
a nivel molecular del proceso de oxido-reduccion
de AIF humana, incluyendo el mecanismo de la
transferencia de hidruro y el analisis del papel de
los residuos del entorno del FAD. Pretendemos

Mitochondrio

AIF cleavage

Iys

DNA damage T~ S
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identificar qué podria ser el aceptor de electrones
de AlF, conocer si la funcion redox esta vinculada
a la apoptosis e identificar compuestos que modu-
len su actividad.

Flavoproteinas y flavoenzimas de oxido-re-
duccion. Ferredoxina-NADP+reductasas (FNR)
fotosintéticas y bacterias

Aunque la funcion fotosintética fue la primera
relacionada con la FNR, flavoproteinas con activi-
dad FNR se han descrito en cloroplastos, bacterias
fototropicas y heterotroficas, apicoplastos, y mito-
condrias animales y de levaduras.

La cadena de transporte de electrones fotosinteti-
ca. Durante la fotosintesis, la ferredoxina (Fd) reci-
be electrones del Fotosistema | (PSI), para cederlos
a la FNR que reduce NADP+ a NADPH. Se esta-
blece una cadena de transporte electronico me-
diante la formacion de un complejo ternario de
vida transitoria, Fd:FNR:NADP+. Algunos organis-
mos sintetizan flavodoxina (Fld), que sustituye a la
Fd. Esto ha permitido estudiar comparativamente
los parametros que determinan el reconocimien-
to entre proteinas, determinar residuos claves en
estas interacciones, demostrar que el complejo
FNR:Fd es mas especifico que el FNR:FId y que el
dipolo de la FId la orienta generando un conjunto
de orientaciones relativas con FNR que contribu-
ye a la transferencia de electro-
nes. Es interesante ahora analizar
la eficiencia de cada una de estas
orientaciones relativas mediante
meétodos tedricos, para compro-
bar si mas de una orientacion co-
rresponde con la eficiencia obser-
vada experimentalmente.

El mecanismo de reduccion de FNR por NADPH
ha sido estudiado como modelo para el estudio
del mecanismo catalitico de enzimas de su familia.
Los parametros cinéticos y de interaccion para el
proceso en ambos sentidos se han determinado
en diferentes condiciones para el enzima nativo y
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una serie de mutantes que modulan la condicion
de equilibrio y las ve-
locidades de trans-

ferencia de hidruro lj:

0 deuteruro. Esto ha j‘jWA‘
permitido proponer >

una serie de residuos I:W&"
implicados en la lo-
calizacion del anillo " ety
de nicotinamida en
el centro activo y, sugerir que existe un importan-
te componente de efecto tunel en este proceso.
Un aspecto clave de los procesos de transferen-
cia de hidruro que implican flavoreductasas es la
interaccion que debe producirse en el complejo
cataliticamente competente entre los anillos de
isoaloxazina y nicotinamida de NAD(P)+/H. Los
aminoacidos aromaticos que emparedan a la isoa-
loxazina hacen dificil el acercamiento del anillo de
nicotinamida en la FNR. Se propone un desplaza-
miento de la Tyr303, pero no disponemos de una
imagen para esta interaccion.

Wavelength (nm)

Por el momento, el estudio se ©
ha realizado mediante técnicas

computacionales para el mutan-
te Tyr303Ser con NADP+, a par-

SRS 2

2

P (CTC-1)

AG (Kcal/mol)

tir de una estructura cristalina " &
que localiza los anillos reactivos ,

R(CTC-2)

en una posicion sugerida como
la reactiva. Ademas, de obtener
informacién sobre la dinamica
de la interaccion enzima-coenzima, se ha descri-
to mediante QM/MM el proceso de transferencia
de hidruro, estando los parametros teoricos de
acuerdo con la baja eficiencia en el proceso re-
dox observada experimentalmente. Queda ahora
analizar la proteina nativa, desentrafiando como
tiene lugar el movimiento propuesto para la ca-
dena lateral de la Tyr303 para que se produzca el
complejo cataliticamente competente.

3 2 -1

NADPH-flavodoxina reductasas (FPR) Bacteria-
nas: Las FPRs bacterianas exhiben eficiencias ca-
taliticas pobres con respecto a las enzimas foto-
sintéticas. Esto se ha relacionado con el hecho de
que su principal funcion es transferir electrones a

Reaction Coordenate (A)



reacciones biosintéticas
donde la velocidad es
poco critica. Estas FPRs
presentan diferencias es-
tructurales con respecto
a las plastidicas en su ex-
tremo C-terminal y en la
interaccion con el FAD.
Su estudio comparativo con las FNRs plastidicas
permite plantear hipotesis interesantes sobre los
mecanismos de regulacion de la eficiencia cataliti-
ca, asi como del propio mecanismo de accion. La
FPR de Rhodobacter capsulatus esta involucrada
en respuesta al estrés oxidativo y presenta una
extension en el C-terminal. Pese a esta region,
transfiere hidruro con el coenzima mediante un
mecanismo de aproximacion similar al de las enzi-
mas plastidicas. La caracterizacion de los procesos
de mutantes de esta FPR en el C-terminal median-
te métodos en estado pre-estacionario nos esta
permitiendo identificar el papel de diferentes re-
giones de estas proteinas en la modulacion de su
eficiencia catalitica, interaccion con los sustratos y
mecanismo de transferencia de hidruro.

Oxidasas: el sistema de la aril-alcohol oxidasa
de Pleurotas enryngii

La degradacion de la lignina es un proceso funda-
mental para el reciclaje del carbono fijado en los
ecosistemas terrestres, donde la lignina protege
a los polisacaridos
de las plantas del
ataque microbia-
no. Este proceso
representa  tam-
bien un papel
central en la utili-
zacion  industrial
de la biomasa lig-
no-celuldsica para
la produccion de
materiales recicla-
bles, productos
quimicos y fuel
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para futuras bio-refinerias. Algunos basidomice-
tos lignoliticos contienen, ademas de peroxidasas,
diferentes tipos de oxidasas que proporcionan el
H202 requerida en la biodegradacion de ligni-
na. Entre ellas se encuentra la aril-alcohol oxida-
sa (AAO). Con el grupo del Dr. Martinez, C.I.B.,
hemos caracterizado la cinética enzimatica de
AAO en estado estacionario y pre-estacionario,
indicando que AAO cataliza la deshidrogenacion
oxidativa de alcoholes y aldehidos aromaticos con
una amplia especificidad, con la reduccion conco-
mitante de O2 a H202. Esto ocurre a través de
un proceso de transferencia de hidruro en el cual
los enlaces O-H y Ca-H se rompen simultanea-
mente en el estado de
transicion. Se ha inicia- - "{
do el analisis del papel

de los residuos del cen- r
tro activo en la catalisis
mediante el empleo de
mutantes sitio dirigidos,
con objeto de determi-
nar la/s base/s cataliti-
cas que deben activar la
reaccion. La compren-
sion bioquimica y estruc-
tural de la actividad de la AAO es de interés para
su aplicacion en procesos industriales de bioreme-
diacion basados en mecanismos naturales de bio-
degradacion de lignina.

ol

Interaccion Proteina-DNA y regulacion
génica (Protein-DNA interaction and
genetic regulation)

Coordinadora: Maria F. Fillat

Las proteinas de union a DNA desempenan fun-
ciones cruciales para la perpetuacion, conserva-
cion y regulacion de la informacion génica. Entre
ellas, los interruptores genéticos o factores de
transcripcion se encargan de modular la expresion
de grupos de genes mediante la transduccion de
diferentes sefales que pueden actuar como efec-
tores de la interaccion DNA-proteina o modifican-
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do postraduccionalmente al interruptor genético.
Por otra parte, la regulacion de los propios facto-
res de transcripcion suele ser bastante compleja y
es frecuente la cooperacion entre ellos.

La investigacion realizada durante los ultimos
afnos sobre la familia de reguladores Fur (ferric up-
take regulator) en cianobacterias ha dado lugar al
desarrollo de dos lineas de investigacion

Caracterizacién estructural y funcional de
reguladores transcripcionales de la familia
Fur en cianobacterias (coordinadora: Maria F.
Fillat)

Las proteinas de la familia Fur (ferric uptake regu-
lator) son reguladores globales de la transcripcion
en procariotas. En bacterias heterotrofas, Fur se
encarga de mantener la homeostasis de hierro,
esta implicada en procesos de patogenicidad y
es una proteina esencial en los mecanismos de
adaptacion y proteccion frente a diversos tipos
de estrés. Existen diferencias significativas en la
estructura y el mecanismo de actuacion de los
miembros de esta familia. Especialmente, el cono-
cimiento sobre este tipo de reguladores en ciano-
bacterias es relativamente escaso. Nuestro grupo
esta implicado en la caracterizacion estructural y

66

funcional de las proteinas Fur presentes en ciano-
bacterias, asi como en el estudio de su regulacion
y la identificacion de nuevas funciones de esta fa-
milia en microorganismos fotosintéticos, particu-
larmente su papel en la sintesis de cianotoxinas
y su relacion con los procesos de fotosintesis, fija-
cion y asimilacion de nitrogeno.

ldentificacién y caracterizacién de proteinas
Fur en cianobacterias.

Para ello se han tomado como modelos la ciano-
bacteria filamentosa fijadora de nitrégeno Ana-
baena PCC 7120y la estirpe toxica, no fijadora Mi-
crocystis aeruginosa PCC 7806. En ambos casos
se han identificado tres paralogos denominados
FurA, FurBy FurC.

En colaboracion con el Dr. Luis Angel Inda (BIFI),
se ha llevado a cabo un estudio sistematico de los
genes anotados como “ferric uptake regulator” en
todas las cepas de cianobacterias cuyo genoma
esta liberado. En todos los casos se han encontra-
do varios paralogos Fur en la misma cianobacte-
ria, que se agrupan en cuatro clados diferentes,
que probablemente desempenan distintas funcio-
nes.

Anabaena sp. PCC 7120  Microcystis aeruginosa PCC 6803

Estudio de la interaccion Fur-DNA

El modo de actuacion propuesto para Fur es el
de un represor clasico que utiliza Fe2+ como co-
represor para unirse a las secuencias de reconoci-
miento (fur-boxes o iron-boxes) presentes en los
promotores de sus genes-diana. Este modelo no
es tan sencillo y hemos demostrado la interven-



cion de otros factores como el estado redox de
las cisteinas, la union a hemo y la interaccion con
otros reguladores. Asi mismo, en colaboracion
con los Dres. Adrian Velazquez y Olga Abian, utili-
zando calorimetria isotérmica de titulacion se han
identificado dos sitios de union a metal en FurA
de Anabaena sp. PCC 7120, uno de los cuales co-
rresponderia al metal co-represor y el otro podria
tener caracter estructural. La interaccion de FurA
y FurB con el DNA también se vé afectada por la
presencia del paralogo FurC.

Caracterizacion de redes reguladoras media-
das por Fur

Se ha demostrado la participacion de Fur en las
rutas de modulacion del metabolismo nitrogena-
do a través de su interregulacion con NtcAy el so-
lapamiento de ambos regulones. Actualmente se
esta investigando la posible implicacion de Fur en
otras redes reguladoras mediante la generacion
de un mutante de sobreexpresion en Anabaena
PCC 7120.

Regulacién del regulador

La expresion de Fur esta estrictamente controlada
en cada una de las etapas del flujo de informa-

» Transcriptional:
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ros, %? OO0 Fua
=

Furbox I Sfur alr1690

+ Postranscriptional:

—1kb
sigC Surd airl690

a-mRNA fiir
—

# Postranslational:
FurB

FurA @

Haem > @;)4— Furc

Fur-regulated
gene

Furbex 71

Figura 1 Regulacion de FurA en Anabaena sp. PCC 7120
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cion geénica. (Figura 1). Ademas de los efectores
que modulan su interaccion con el DNA, mencio-
nados anteriormente y su interrelacion con otros
reguladores, nuestro grupo identificé en 2006 el
primer RNA antisentido descrito para un regula-
dor Fur. Este RNA antisentido esta codificado en
un dicistron junto con la proteina de membrana
Alr1690. Su deleccion produce un incremento de
la expresion de Fur y severas alteraciones en el
metabolismo fotosintético y la ultraestructura de

Figura 2 Ultraestructura de Anabaena sp. PCC 7120 (izquier-
da) y del mutante de deleccion alr1690-furA (derecha).

la cianobacteria (Figura 2).

Aplicaciones biotecnoldgicas de péptidos
producidos por cianobacterias (coordinadora:
Maria Luisa Peleato)

La experiencia en conocimientos sobre metabo-
litos secundarios de cianobacterias nos permite
desarrollar aspectos aplicados de interés biotec-
nologico en colaboracion con varias empresas
aragonesas.

- Desarrollo de test de deteccion y valoracion de
péptidos toxicos

- Destruccion de péptidos toxicos

Durante este ultimo ano se ha llevado trabajo en-
caminado a mejorar y ampliar la utilidad de un kit
encaminado a detectar y cuantificar microcistinas
y nodularinas en aguas. Este kit que inicialmente
se plante6 con un formato en placa microtitter, se
ha adaptado también a un formato microtubo.
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El producto desarrollado se basa en la propia
toxicidad de los péptidos, que inhiben a protein-
fosfatasas de eucariotas. Se trata de un bioensayo
in vitro, y tiene la ventaja frente a otras opciones,
de no mostrar falsos negativos, y detectar la toxi-
cidad de las muestras inequivocamente. Los falsos
positivos pueden ser facilmente descartados. Se
trata ademas de un método que no requiere tec-
nologia ni formacion sofisticada, y se ha calibrado
en los margenes de toxina indicados por la legisla-
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cion Espanola, y que comparten gran cantidad de
paises europeos y No europeos.

El fundamento de la técnica se expresa en la si-
guiente figura, en la que se muestra una recta de
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calibrado con patrones de microcistina en el ran-
go adecuado.

El kit esta siendo comercialidado con los dos for-
matos indicados anteriormente y esta ya siendo
vendido en Espana, Europa y Norteamérica.

substrate (sustrato cromogénico)
utter (.

(w0l dilucion fosfatarsa)
inante)

2X Adnesive fim (lamina adhesiva)
i Product certificate (certificado de producto)
1 Kit Instructions. (quion de instrucciones).

Vs o Loma. 11

El formato comercial que presenta es el siguiente:

Laboratorio de Biologia Molecular y
Celular

En este Laboratorio desarrolla su investigacion un
grupo encabezado por José Alberto Carrodeguas
Villar

Apoptosis

Desde hace unos anos trabajamos en la caracteri-
zacion funcional de una proteina mitocondrial co-
nocida como PSAP o MTCH1. Mas recientemente
hemos comenzado a trabajar también con su uni-
co homologo conocido (Mimp o Mtch2).

PSAP/Mtch1 (presenilin 1-associated protein/mi-
tochondrial carrier homolog 1) y Mimp/Mtch2
(met-induced mitochondrial protein/mitochon-
drial carrier homolog 2) son proteinas de la mem-
brana externa mitocondrial implicadas en apop-
tosis. PSAP/Mtch1 se descubrio por su interaccion



con la presenilina 1, proteasa implicada en la
enfermedad de Alzheimer, y posteriormente se
describieron su actividad proapoptotica y su loca-
lizacion mitocondrial. Mimp/Mtch2 se identifico
primero como una proteina cuya expresion se in-
duce al ser activado el receptor Met por su ligando
HGF/SF (hepatocyte growth factor/scatter factor)
y posteriormente se describio que es una diana de
la proteina tBid en la mitocondria, conectando las
rutas apoptoticas extrinseca (receptores de muer-
te) e intrinseca (mitocondria). Una publicacion
muy reciente también ha implicado a Mch2 en el
proceso de metastasis.

En nuestro grupo hemos descubierto que PSAP
posee dos isoformas proapoptaoticas que se loca-
lizan en la membrana externa mitocondrial y que
ambas poseen dos dominios independientes con
actividad proapoptotica. Ademas, PSAP puede in-
ducir apoptosis en ausencia de las proteinas Bax
y Bak, lo cual sugiere un mecanismo de accion a
traves del poro de transicion de permeabilidad.
Resultados nuestros mas recientes han indicado
que PSAP se encuentra en la mitocondria forman-
do parte de complejos proteicos, posiblemente
como un dimero.

Nuestra investigacion se centra actualmente en
determinar la estructura cuaternaria de PSAP (es-
tado de oligomerizacion) y las proteinas con las
que interacciona. Por otro lado, estamos estudian-
do también como se regula al expresion de PSAP
y de Mtch2. Para ello hemos analizado la expre-
sion de luciferasa bajo el control de diversas regio-
nes de los promotores de ambas proteinas, iden-
tificando regiones necesarias para su expresion y
para su inhibicion, y factores de transcripcion can-
didatos a regular la expresion de estas proteinas.
También colaboramos con dos grupos de inves-
tigacion de la Universidad Autonoma de Madrid
para determinar el efecto de la eliminacion en
Drosophila del unico miembro de la subfamilia de
proteinas Mtch en este organismo.

Durante una serie de experimentos encaminados
a la caracterizacion funcional de PSAP, en don-
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de hemos fusionado PSAP a fragmentos de otras
proteinas, hemos descubierto la capacidad del
dominio transmembrana de Bcl-XL para oligome-
rizar. Este dato aporta nueva informacion sobre
el papel de los distintos dominios funcionales de
proteinas de la familia de Bcl-2 en la regulacion de
la apoptosis.
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Electroforesis Blue-Native seguida de western blot para de-
mostrar el papel de un fragmento de Bcl-XL en la oligomeriza-
cion de, en este caso, la proteina fluorescente roja monomeéri-
ca. Oligomeros en los carriles 1y 2 y monémero en el carril 3.

Células madre, terapia celular y medicina
regenerativa

El estudio de la diferenciacion de células madre
a tipos celulares concretos es esencial para la uti-
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lizacion de estas células en terapia celular y me-
dicina regenerativa. Aunque en los ultimos anos
se ha avanzado considerablemente en el estudio
de la propagacion y diferenciacion de células ma-
dre, todavia se desconocen muchos de los facto-
res implicados en estos procesos. Se han descrito
diversos factores, tanto endogenos —factores de
transcripcion, por ejemplo- como exégenos —di-
Versos compuestos quimicos- que inducen dife-
renciacion celular especifica a partir de células
pluripotentes o multipotentes. No obstante, son
necesarios la identificacion de nuevos compues-
tos quimicos que induzcan esas diferenciaciones
de manera precisa, la caracterizacion de los facto-
res celulares sobre los que actuan esos compues-
tos y el conocimiento de las rutas de transduccion
de sefales implicadas. Por otro lado, se sabe poco
acerca del papel de la muerte celular programa-
da en la proliferacion y diferenciacion de células
madre. Sin embargo, este es un proceso necesario
para la correcta proliferacion de las células madre,
al eliminar aquellas que acumulan danos irrepara-
bles y también para su diferenciacion, eliminando
células innecesarias. El conocimiento de estos pro-
cesos permitira eliminar los problemas de forma-
cion de tumores o teratomas, para la utilizacion
de estas células en terapia celular y en medicina
regenerativa.

Una parte de esta linea de investigacion esta enfo-
cada a la identificacion de compuestos quimicos,
mediante cribado funcional de quimiotecas, que
inducen diferenciacion celular especifica a partir
de células madre, y otra parte se centra en iden-
tificar compuestos que inducen muerte celular,
principalmente por apoptosis, de forma especi-
fica en células madre. Hasta el momento hemos
utilizado células madre embrionarias de raton, y
nos hemos centrado en su diferenciacion a car-
diomiocitos, considerando las aplicaciones clini-
cas del transplante de cardiomiocitos generados
in vitro. Las células madre que utilizamos, cedidas
por un grupo de investigacion de la Universidad
de Colonia, con quienes colaboramos, expresan la
proteina fluorescente verde (GFP) bajo el control
del promotor de la cadena pesada de la miosina
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alfa, una proteina especifica de cardiomiocitos. Al
diferenciarse a cardiomiocitos expresan GFP, lo
cual facilita su identificacion mediante microsco-
pia de fluorescencia y su cuantificacion mediante
fluorimetria. Puesto que la diferenciacion a cardio-
miocitos requiere de la formacion de cuerpos em-
brioides (agregados celulares esféricos), hemos
puesto a punto su formacion y diferenciacion en
placas multipocillo, para adaptarlas a un sistema
de cribado de alta capacidad. No obstante, para
compensar algunas de las limitaciones en la cuan-
tificacion de la GFP, hemos generado dos lineas
celulares nuevas, que expresan dos luciferasas
secretadas especificamente en cardiomiocitos.
Esto permite una cuantificacion mas precisa y con
mayor sensibilidad de la diferenciacion mediante
analisis del medio de cultivo celular, permitiendo
varios ensayos durante el curso de un mismo ex-
perimento.

Cuerpos embrioides formados y diferenciados en placas mul-
tipocillo. A la izquierda, imagen en campo claro. A la derecha,
imagen con fluorescencia para mostrar los cardiomiocitos, de
color verde.

Respecto a la parte del proyecto relacionada con
la muerte celular, hemos identificado compues-
tos quimicos que matan selectivamente a células
madre embrionarias de ratén, y no a fibroblastos
embrionarios. Estos mismos compuestos han sido
probados por colaboradores nuestros, del Maso-
nic Medical Research Laboratory de Nueva York,
en células madre humanas inducidas pluripoten-
tes (iPS, células madre pluripotentes generadas
por desdiferenciacion de celulas somaticas) con-
firmando su efectividad también en células madre



humanas. Curiosamente, estos compuestos tam-
bién son efectivos contra varias lineas celulares de
origen tumoral. Estos datos han dado lugar a la
preparacion de un manuscrito enviado a la revista
Stem Cell Reviews and Reports, que ha sido revi-
sado, sugiriéndose pequenos cambios, asi como
una solicitud de patente en preparacion. Hemos
identificado también otros compuestos que indu-
cen muerte celular en células madre y compues-
tos que aumentan su actividad metabolica y/o
proliferacion, cuyo estudio estamos comenzando.

MEMORIA ANUAL 2010

Hemos comenzado también ensayos en ratones,
mediante los cuales pretendemos comprobar la
eficiencia de los compuestos identificados en la
inhibicion de la formacion de teratomas en rato-
nes, previamente inducidos mediante inoculacion
subcutanea de células madre. Este trabajo se rea-
liza en colaboracion con Eduardo Romanos, de la
Unidad de Valoracion Funcional del Instituto Ara-
gonés de Ciencias de la Salud.

La diferenciacion de células madre de forma efi-

ciente in vitro, el control de su potencial terato-
génico y el conocimiento de la toxicidad y de la
capacidad inductora de muerte celular o de pro-
liferacion incontrolada de diversos compuestos
son esenciales para el éxito de diversas terapias
basadas en la utilizacion de células madre.

El grupo de investigacion
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Efecto de compuestos quimicos en viabilidad de células madre
y fibroblastos. En el panel superior, ejemplo de cribado inicial
usando cuatro compuestos por pocillo y células madre. En el
panel inferior, ejemplo de cribado secundario con compuestos
individuales usando células madre (ESCs) y fibroblastos (MEFs).

Esperamos en breve comenzar a usar células ma-
dre embrionarias e iPS humanas en el BIFI, para
ello contamos ya con la aprobacion del Comite
Etico de Investigacion Clinica de Aragon (CEICA)
y estamos pendientes de obtener la aprobacion
de la Comision de Garantias para la Donacion y
Utilizacion de Células y Tejidos Humanos, del Ins-
tituto de Salud Carlos Ill.

El grupo esta actualmente formado por cinco per-
sonas. Ademas del investigador principal, José A.
Carrodeguas, contamos con una investigadora
postdoctoral financiada por el Instituto Aragonés
de Ciencias de la Salud (1+CS), la Dra. Celia Cone-
sa, quien trabaja en el proyecto de diferenciacion
y apoptosis en células madre. Junto a ella, trabaja
Veronica Tomey, estudiante de Master y becaria
de Iniciacion a la Investigacion del BIFI. En el pro-
yecto de PSAP trabajan Angélica Ospina Correa,
becaria predoctoral del Banco Santander/Univer-
sidad de Zaragoza y Maria Alejandra Nelo Bazan,
estudiante predoctoral con una beca de la Funda-
cion Ayacucho de Venezuela.

En el proyecto de células madre, colaboramos con
un grupo de investigacion de la Universidad de
Colonia, dirigido por el Dr. Agapios Sachinidis en
el Instituto de Neurofisiologia, y con los Dres. Mi-
chael Xavier Doss y Charles Antzelevitch del Stem
Cell Center, Masonic Medical Research Labora-
tory, Utica, New York. También colaboramos con
la Dra. Maria Monsalve, del CNIC. Colaboramos
también con Eduardo Romanos, de la Unidad de
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Valoracion Funcional del I+CS, en lo relativo a en-
sayos de compuestos en ratones.

Recientemente hemos comenzado a colaborar
con el Dr. Luis Fernandez, del I3A, en un proyecto
encaminado al disefio de microchips para cultivo
celular con técnicas de microfluidica. Pretende-
mos aplicar estos microchips en nuestro proyec-
to de diferenciacion y muerte de células madre
y ampliar su utilizacion a proyectos con similares
requerimientos.

En el proyecto de PSAP, colaboramos con los
Dres. Rafael Garesse, Miguel Fernandez Moreno y
Juan Arredondo, en el Departamento de Bioqui-
mica de la Facultad de Medicina de la UAM y el
Instituto de Investigaciones Biomédicas del CSIC.

Colaboramos ademas con un grupo del Departa-
mento de Produccion Animal de la Facultad de
Veterinaria, de la Universidad de Zaragoza, diri-
gido por el Dr. Pascual Lopez Buesa, en un pro-
yecto relacionado con la mejora de la calidad de
la carne, utilizando diversas técnicas de biologia
molecular para identificar genotipos de interés en
produccion porcina.

Financiacion

El grupo dispone de financiacion del MICINN y del
Instituto Aragonés de Ciencias de la Salud (1+CS),
a través del Programa Aragonés de Medicina Re-
generativa (PAMER).

Productividad

El grupo ha participado en dos articulos publica-
dos en revistas internacionales en 2010, ha obte-
nido dos patentes, y se estan terminando experi-
mentos para completar otro articulo ya revisado.
Asimismo hemos enviado a publicar nuestro pri-
mer articulo sobre células madre, ya preparado,
dependiendo del progreso de la solicitud de pa-
tente relacionada con ese trabajo. Hemos reali-
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zado también varias presentaciones, en ambos
campos de investigacion (PSAP y células madre)
en congresos nacionales e internacionales.

3.4 Investigacion. Proyectos de
investigacion.

EUROPEOS
Con gestion en Zaragoza:

Titulo: PIREGRID

Entidad Financiadora: UE (Interreg IV A - Pro-
grama Operativo de Cooperacion Territorial
Espana Francia Andorra) Ref. EFA35/08
Duracién: 2009-2012

Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: EDGeS (Enabling Desktop Grids for E-
Science) (Subcontratacion)

Entidad Financiadora: UE (FP VII)

Duracién: 2008- 2010

Investigador Principal: Peter Kacsuk (subcontra-
to Zaragoza: Alfonso Tarancon)

Titulo:EGEEIIN (Enabling Grids for E-sciencE Ill)
Entidad Financiadora: UE (FP VII) INFSO-
RI-222667*

Duracién: 2008 - 2010

Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: EDGI, European Desktop Grid Initiative
Entidad Financiadora: UE 7° Programa Marco
Ref 261556

Duracion: 1/6/2010-30/5/2012
Investigador Principal: Peter Kacksuk (IP en
Zaragoza: Alfonso Tarancon)

Titulo: DEGISCO, Desktop Grids for International
Scientific Cooperation

Entidad Financiadora: UE 7° Programa Marco
Ref 261561

Duracion: 1/6/2010-30/5/2012



Investigador Principal: Robert Lovas (IP en
Zaragoza: Alfonso Tarancon)

Titulo: EGl-Insipire, European Grid Infrastructure
Entidad Financiadora: UE 7° Programa Marco
Ref 261323

Duracion: 1/4/2010-31/3/2014

Investigador Principal: Steven Newhouse (IP en
Zaragoza: Alfonso Tarancon)

Con gestion externa:

Titulo: Plasmonic components and devices.
Entidad Financiadora: UE (COST Action
MPO0803).

Duraciéon: 2008-2012

Investigador Principal: Olivier Martin (IP en
Zaragoza: Luis Martin Moreno)

Titulo: Plasmon Innovative Sensing in the Infra-
red.

Entidad Financiadora: UE (STREP-FP7-
ICT-2009-4).

Duracioén: 2010 - 2012

Investigador Principal: Ross Stanley (IP en Zara-
goza: Luis Martin Moreno)

Titulo: Physics of Cooperation and Conflict.
Entidad Financiadora: Union Europea (COST
Actions).

Duracion: 1/09/2008 hasta 31/08/20011.
Investigador Principal: Peter Richmond (Repre-
sentantes de Espana en el Management Commit-
tee: Maxi San Miguel y Angel Sanchez).

Titulo: Action for the science of complex systems
and socially intelligent ICT (ASSYST).

Entidad Financiadora: 7 Programa Marco de la
UE.

Duracion: 1/1/2009 - 31/3/2012.
Investigador Principal: Jeff Johnson (Angel
Sanchez IP del grupo espanol).

Titulo: Proyecto EUFORIA - Joint Research Activi-
ty 1 (JRAT: Grid Codes)

73

MEMORIA ANUAL 2010

Entidad Financiadora: VII Programa Marco
Union Europea (Facilities)

Duracion: 1-1-2008 - 31-12-2010
Investigador Principal: Francisco Castejon

Titulo: COST action of “Self-assembled guanosine
structures for molecular electronic devices”
Entidad Financiadora: European Union. MPNS
Action MP0802

Duraciéon: 21/11/2008 - 15/06/2012
Investigador Principal: Angel Rubio Secades

Titulo: e-13 ETSF

Entidad Financiadora: European Union. IN-
FRA-2007-1.2.2 "ETSF” 211956

Duracion: 1/01/2008 - 30/06/11
Investigador Principal: Angel Rubio Secades

Titulo: Thermal management with carbon nano-
tube architectures (THEMA)

Entidad Financiadora: 228539. European
Commission’s 7th Framework Programme FP7-
NMP-2008-SMALL-2

Duracion: 1/01/10-31/12/12

Investigador Principal: Angel Rubio Secades

PROYECTOS INTERNACIONALES (NO UE)
Con gestion en Zaragoza

Titulo: Protein aggregation in neurodegenerati-
ve diseases: from basis science to therapies
Entidad Financiadora: COMMUNAUTE DE
TRAVAIL DES PYRENEES

Duracion: 2010-2012

Investigador Principal: Marie-Lise Maddelein (IP
del grupo espanol: Javier Sancho)

Titulo: Omni-data, Metodologias y Herraminetas
para el procesamiento distribuido y manipulacion
interactiva de grandes volumenes de datos
Entidad Financiadora: Aquitania-Aragon
Duracion: 1/4/2010-31/12/2010

Investigador Principal: Rafael Tolosana (IP Zara-
goza: Alfonso Tarancon)

Investigacion
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Con gestion externa:

Titulo: Asymptotic theory of outstanding obser-
vations in sequences of random variables
Entidad Financiadora: CONYCIT (Comision Na-
cional de Ciencia y Tecnologia de Chile) Ministe-
rio de Educacion y Ciencia FONDECYT 1090216
Duracién: 15/3/2009 - 15/3/2011
Investigador Principal: Raul Gouet
Participantes del BIFI: F. Javier Lopez, Gerardo
Sanz.

Titulo: Polymer based hybrid nanomaterials for
photovoltaics: Improving efficiency by theoretical
Modeling - POLYPHEMO

Entidad Financiadora: Instituto Italiano di
Tecnologia

Duracion: 1/05/10-30/04/13

Investigador Principal: Angel Rubio Secades

Titulo: Understanding cohesive forces in Na-
nosystems

Entidad Financiadora: Australian Research
Council. DP1096240

Duracion: 1/01/10-31/12/12

Investigador Principal: Angel Rubio Secades

NACIONALES
Con gestion en Zaragoza:

Titulo: Flavoproteinas y flavoenzimas: transfor-
macion de energia y dianas farmacologicas
Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion
y Ciencia BIO2007-65890-C02-01

Duracion: Diciembre 2007 - Diciembre 2010
Investigador Principal: Dr. Milagros Medina

Titulo: Cooperacion Hispano-Cubana en temati-
cas de Computacion Avanzada.

Entidad Financiadora: MICINN. Subprograma
Fomento de la Cooperacion Cientifica Internacio-
nal. Programa Nacional de Internacionalizacion
de la I+D. ACI2009-1027

Duracion: 1/10/2009-31/12/2011

Investigador Principal: Alfonso Tarancon Lafita
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Titulo: Cooperacion Hispano-Argentina en tema-
ticas de Computacion Avanzada

Entidad Financiadora: MICINN (ACI-2009-1033)
Duracion: 2009-2010

Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: Acciones Complementarias Ibercivis
Entidad Financiadora: MICINN (00500701 1-
7011-6-109)

Duracion: 2009-2010

Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: Modelos Estocasticos con Interacciones y
Aplicaciones

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion
y Ciencia. MTM2007-63769.

Duracion: 2008-2010

Investigador Principal: Gerardo Sanz

Titulo: Modelos Estocasticos y aplicaciones
Entidad Financiadora: MICINN. MTM2010-
15972.

Duracion: 01/01/2011-31/12/2013
Investigador Principal: Gerardo Sanz

Titulo: Principios de estabilidad conformacional
de proteinas, analisis estructural y energético de
conformaciones no nativas e identificacion de
ligandos bioactivos.

Entidad Financiadora: MEC

Duracion: 2008 - 2010

Investigador Principal: Javier Sancho Sanz

Titulo: “Nanoparticulas multifuncionales para el
transporte y liberacion selectiva de farmacos fren-
te al virus de la hepatitis C (VHC)"” PI10/00186
Entidad Financiadora: Instituto de Salud Carlos
1]

Duracion: Desde: 2011 hasta: 2013
Investigador Principal: Olga Abian Franco

Titulo: IV Spanish-Portuguese Biophysical Con-
gress

Entidad Financiadora: MICINN BFU2009-
07508-E/BMC



Duracién: 1/01/2010-31/12/2010
Investigador Principal: Javier Sancho

Titulo: Acercamiento computacional a la comple-
jidad en redes, proteinas, y sistemas de muchos
agentes.

Entidad Financiadora: MICINN. FIS2009-
13364-C02-01

Duracién: 1/1/2010-31/12/2012
Investigador Principal: Pierpaolo Bruscolini

Titulo: Evolucion multigenomica de las grami-
neas templadas (Pooideae, Poaceae). Biogeogra-
fia y filogeografia de especies modelo de pooi-
deas (Festuca, Anthoxanthum s.I, Brachypodium,
Bromus) en el viejo mundo

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia y
Tecnologia - CICYT. (CGL2009-12955-C02-01)
Duracién: 2010-2012

Investigador Principal: P. Catalan

Titulo: Genética y ecologia del paisaje de pas-
tos subalpinos pirenaico-cantabricos (Festuca,
Gramineae): Conservacion de la biodiversidad y
restauracion vegetal.

Entidad Financiadora: Ministerio de Medio
Ambiente y Medio Rural y Marino. Organismo
Autonomo de Parques Nacionales. 059/2009
Duracién: 2010-2012

Investigador Principal: P. Catalan

Titulo: Complejidad en Materiales y Fendmenos
de Transporte Cuanticos y Clasicos

Entidad Financiadora: MICINN FIS2009-
12648-C03-02

Duracién: 2010-2012

Investigador Principal: Alfonso Tarancon Lafita

Titulo: Ibercivis: a volunteer computing platform
for Science

Entidad Financiadora: MICINN Ref: AIC10-
D-000603

Duracion: 01/10/2010-01/10/2011
Investigador Principal: A. Tarancon
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Titulo: Dinamica y Estructura de Sistemas Com-
plejos .

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia e

Innovacion. (FIS200801240).

Duracion: 2009- 2011.

Investigador Principal: Juan José Mazo Torres.

Titulo: Estudio de Fusion por Confinamiento
Magnético en Ibercivis

Entidad Financiadora: 164-40 Convenio BIFI-
CIEMAT

Duracioén: 2009-2010

Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: IBERCIVIS: Plataforma de investigacion
basada en la computacion voluntaria

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia e
Innovacion Ref: TIN2010-08975-E

Duraciéon: 2010-2011

Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: Ibercivis: ciencia, sociedad y educacion.
Entidad Financiadora: FECYT Ref: FCT-10-1614
Duracién: 25/03/2010-30/06/2011
Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: Regulacion de la actividad de proteinas
proapoptoéticas mitocondriales

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia e
Innovacion. BFU2009-11800.

Duracioén: 2010

Investigador Principal: José Alberto Carrode-
guas Villar

Titulo: Proteasa NS3 del virus de la hepatitis C:
Identificacion y caracterizacion de inhibidores
competitivos y alostéricos

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia e
Innovacion (BFU2010-19451)

Duracion: 2010-2013

Investigador Principal: Adrian Velazquez Cam-

poy

Titulo: Calorimetro isotérmico de titulacion auto-
matizado de alta sensibilidad
Entidad Financiadora: Diputacion General de
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Aragon y Ministerio de Educacion y Ciencia (Pro-
yecto de Infraestructuras Cientifico-Tecnologicas
MEC UNZAO08-4E-009)

Duracién: 2009-2010

Investigador Principal: José Félix Saenz Loren-
z0

Titulo: Sistema robotizado para automatizacion
del proceso de cristalizacion de macromoléculas
biolégicas

Entidad Financiadora: Diputacion General de
Aragon y Ministerio de Educacion y Ciencia (Pro-
yecto de Infraestructuras Cientifico-Tecnologicas
MEC UNZAO08-4E-017)

Duraciéon: 2009-2010

Investigador Principal: José Félix Saenz Loren-
zo

Titulo: Equipo para analisis y cuantificacion de
interacciones moleculares mediante resonancia
de plasmones superficiales

Entidad Financiadora: Diputacion General de
Aragon y Ministerio de Educacion y Ciencia (Pro-
yecto de Infraestructuras Cientifico-Tecnologicas
MEC UNZAO08-4E-021)

Duraciéon: 2009-2010

Investigador Principal: José Félix Saenz Loren-
zo

Titulo: Sistema de analisis de fluorescencia
Entidad Financiadora: Diputacion General de
Aragon y Ministerio de Educacion y Ciencia (Pro-
yecto de Infraestructuras Cientifico-Tecnologicas
MEC UNZAO08-4E-022)

Duracioén: 2009-2010

Investigador Principal: José Félix Saenz Loren-
z0

Titulo: Mecanismos cataliticos en flavoenzimas:
clave para su utilizacion biotecnologica o tera-
péutica. BIO2010-14983

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia e
Innovacion

Duracion: 2010-2013

Investigador Principal: Milagros Medina
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Titulo: Estabilidad conformacional de proteinas:
principios generales, analisis estabilidad funcion
del r-LDL y busqueda de nuevas chaperonas
farmacologicas.

Entidad Financiadora: MICINN

Duracién: 2011-2014

Investigador Principal: Javier Sancho

Titulo: Biotecnologia de la Interacciones Benefi-
ciosas Planta Microorganismo.

Entidad Financiadora: VIIl Red Tematica.
Subprograma de Acciones Complementarias.
MICINN (BIO20009-05735-E)

Duracion: 10/2009-09/2012

Investigador Principal: Jesus Gonzalez Lopez
Participante del BIFI: Maria Fillat Castejon

Titulo: Plasmonica: Propiedades de scattering y
fendmenos no-lineales.

Entidad Financiadora: MICINN (MAT2008-
06609-C02-01)

Duracion: 2008 - 2011

Investigador Principal: Luis Martin Moreno

Titulo: Transduccion de sefnales redox mediadas
por FurA (ferric uptake regulator) en cianobacte-
rias. Consecuencias en la fotosintesis y la fijacion
de nitrogeno.

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia e
Innovacion

Duraciéon: 01/01/2010-31/12/2012
Investigador Principal: Maria F. Fillat Castejon

Con gestion externa:

Titulo: Modelizacion, simulacion y analisis de
sistemas complejos (MOSAICO).

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion
y Ciencia, Proyectos Eje C-Consolider.

Duracion: 1/10/2006 - 30/09/2011.
Investigador Principal: Angel Sanchez.

Titulo: Ingenio-MATHEMATICA (I-MATH).
Entidad Financiadora: Programa CONSOLIDER-
INGENIO 2010 del Ministerio de Educacion.



Duracion: 1/10/2006 - 30/09/2011.
Investigador Principal: Enrique Zuazua (hasta
junio de 2008), Marco A. Lopez Cerda (desde
junio de 2008).

Participantes del BIFI: Angel Sanchez, F. Javier
Lopez, Fernando Plo, Gerardo Sanz..

Titulo: Modelos fisicos para la simulacion de tran-
sitos conformacionales en proteinas

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia e
Innovacion — Direccion General de Investigacion.
FIS2009 - 13364 - C02-02

Duracién: 01/01/2010-31/12/2012
Investigador Principal: Antonio Rey Gayo

Titulo: Nanociencia Molecular

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia e
Innovacion. Consolider CSD2007-00010
Duracion: 2007-2011

Investigador Principal: Eugenio Coronado
Miralles

Participante del BIFI: Antonio Rey Gayo

Titulo: Studying protein holding and aggrega-
tion with coarse-grained computacional models
Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia e
Innovacion. Acciones Integradas hispano-lusas
(HP2008-0065)

Duraciéon: 2009 - 2010

Investigador Principal: Antonio Rey Gayo

Titulo: Dinamica y estructura de fluidos comple-
jos y sus interfases (DEFCI).

Entidad Financiadora: Ministerio Educacion y
Ciencia, FIS2007-65869-C03-03

Duracién: 2008 - 2010

Investigador Principal: Pep Espanol

Titulo: Red Tematica de Fisica Estadistica y No-
Lineal

Entidad financiadora: Ministerio Ciencia y Tecno-
logia, BFM2001-0290

Duracién: 2008 - 2010

Investigador Principal: P. Garrido

Participante del BIFI: Pep Esparnol
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Titulo: Red Tematica Nacional PLEGAMIENTO,
ESTABILIDAD E INGENIERIA DE PROTEINAS.
Entidad Financiadora: MICCIN

Duracion: 1993-2010

Investigador Principal: Marta Bruix
Participantes del BIFI: Javier Sancho

Titulo: Aproximacion asintotica de integrales

y métodos de pasos fraccionarios: aplicaciones

a la resolucion de problemas de perturbacion
singular.

Entidad Financiadora: MEC-DGCYT. MTM2007-
63772.

Duracién: 2008 -2010.

Investigador Principal: Juan Carlos Jorge Ulecia.
Participante del BIFI: José Luis Lopez Garcia

Titulo: Spanish lon Channel Initiative (CONSOLI-
DER project, CSD-2008-00005)

Entidad Financiadora: MCINN

Duracioén: 2009-2014

Investigador Principal: Antonio Ferrer-Montiel
(del conjunto del Consolider total); José Luis
Neira IP del grupo 4 (de los 35 que forman el
COoNsorcio)

Titulo: Protedmica en sistemas de fosforilacion
de azucares en bacterias: una aproximacion
cristalografica y espectroscopica (SAF2008-
05742-C02-01).

Entidad Financiadora: MCINN

Duracion: 2009-2011

Investigador Principal: José L. Neira

Titulo: “Teoria de Campos, Fisica de Particulas
y Cosmologia: Mecanica Estadistica y Aplicacio-
nes”.

Entidad Financiadora Ministerio de Ciencia e
Innovacion. FIS2008-01323.

Duracion: 1/1/2009-31/12/2011.
Investigador Principal: Ramon Fernandez
Alvarez-Estrada.

Titulo: Fisica estadistica, teoria y simulacion de
sistemas complejos, y sus aplicaciones multi-
disciplinarias
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Entidad Financiadora: MICINN-FEDER, FIS2009-
08451 (subprograma FIS)

Duracion: 2009-2012

Investigador Principal: J. Marro

Titulo: Separacion/obtencion de bioplaguicidas
con fluidos supercriticos

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion
y Ciencia - CTQ2009-14629-C02-02

Duracién: 1/10/2009 - 30/09/2012
Investigador Principal: Jose Urieta
Participantes del BIFI: Victor Polo Ortiz

Titulo: Red Biotecnoldgica de materiales lignoce-
luldsicos: retos moleculares, enzimaticos y quimi-
cos para su aplicacion industrial y medioambien-
tal. BIO2009-07866-E

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia e
Innovacion

Duracioén: 2010

Investigador Principal: Gloria Caminal Saperas
Participante del BIFI: Milagros Medina y Patricia
Ferreira

Titulo: Influencia de los flujos globales y su topo-
logia sobre el transporte en plasmas turbulentos.
Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia e
Innovacion. Referencia: ENE2009-07247 (subpro-
grama FTN).

Duracién: 01/01/2010-31/12/2012.
Investigador Principal: Ivan Calvo Rubio (Aso-
ciacion EURATOM-CIEMAT para Fusion).

Titulo: (ACl-promociona) “Desarrollo de la Vice-
presidencia Cientifica de la ETSF”

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia e
Innovacion. ACI2009-1036

Duracion: 1/12/09-1/12/11

Investigador Principal: Angel Rubio Secades

Titulo: Fancynano “Frontier Applications of
Theoretical Spectroscopy: Nanostructures and
Complex Systems”

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion
y Ciencia. FIS2007-65702-C02-01
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Duracion: 1/10/07-31/12/10
Investigador Principal: Angel Rubio Secades

Titulo: Simulacion y modelizacion de materiales
complejos.

Entidad Financiadora: Ministerio de Ciencia e
Innovacion. FIS2009-12648-C03-01

Duracion: 2010-2012.

Investigador Principal: Victor Martin Mayor

Titulo: Modificacion de capsidas viricas por
ingenieria de proteinas, como una etapa en el
desarrollo de nanocontenedores para la adminis-
tracion dirigida de farmacos.

Entidad Financiadora: Ministerio de Educacion
y Ciencia y Tecnologia. BIO2009-10092
Duracion: 2010-2012.

Investigador Principal: Mauricio Garcia Mateu

AUTONOMICOS
Con gestion en Zaragoza:

Titulo: Identificacion de cianobacterias potencial-
mente toxicas y microorganismos patogenos en
amebas de vida libre en aguas de Aragon
Entidad Financiadora: Diputacion General de
Aragon-DGA (2009/00372)

Duracion: 10/ 2009 -10/2011

Investigador Principal: Maria F. Fillat Castejon

Titulo: Grupo de Excelencia Biologia Estructural
(B18)

Entidad Financiadora: Diputacion General de
Aragon

Duracién: 2008 - 2011

Investigador Principal: Dr. Carlos Gomez-More-
no

Titulo: Ibercivis (Plataforma nacional de compu-
tacion.)

Entidad Financiadora: Ibercaja, DGA, DPZ,
Ayto. Zaragoza. Fondos Propios

Duracion: 2007- Indeterminado

Investigador Principal: Alfonso Tarancon



Titulo: Desarrollo racional de compuestos bioac-
tivos frente a cinco enfermedades humanas
Entidad Financiadora: Diputacion General de
Aragon (PI078/08)

Duracién:: 2008 - 2010

Investigador Principal: Javier Sancho Sanz (Uni-
versidad de Zaragoza — BIFI)

Titulo: Biologia de Sistemas de Mycobacterium
Tuberculosis

Entidad Financiadora: DGA

Duracién: 2008-2010

Investigador Principal: Yamir Moreno

Titulo: Desarrollo racional de compuestos bioac-
tivos frente a cinco enfermedades humanas
Entidad Financiadora: DGA

Duracion: 2009 -: 2010

Investigador Principal: Javier Sancho Sanz

Titulo: Bioflora (Grupo de investigacion consoli-
dado en Aragon). A52

Entidad Financiadora: Gobierno de Aragon —
Departamento de Ciencia, Tecnologia y Univer-
sidad

Duracioén: 1/01/2008-31/12/2011
Investigador principal : P. Catalan

Titulo: Genética del paisaje y ecologia de pastos
subalpinos (Festuca, Gramineae): conservacion
de la biodiversidad y restauracion vegetal
Entidad Financiadora: Departamento de
Ciencia, Tecnologia y Universidad — Gobierno de
Aragon. Proyecto PI097/08

Duracién: 2009 - 2010

Investigador principal : P. Catalan

Titulo: Genética del paisaje de pastos subalpinos
(Festuca, Gramineae): restauracion vegetal y
conservacion de la biodiversidad

Entidad Financiadora: Departamento de
Ciencia, Tecnologia y Universidad — Gobierno de
Aragon y Fundacion La Caixa.

Duracién: 2009 - 2011

Investigador Principal: P. Catalan
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Titulo: Equilibrio conformacional de la proteasa
NS3 del virus de la hepatitis C: Estados no nativos
e identificacion de un nuevo tipo de inhibidores
alostéricos

Entidad Financiadora: Diputacion General de
Aragon (PI044/09)

Duraciéon: 2009-2011

Investigador Principal: Adrian Velazquez Cam-

poy

Titulo: Identificacion de compuestos quimicos
que inducen diferenciacion celular especifica o
muerte celular apoptotica en células madre em-
brionarias de raton.

Entidad Financiadora: Instituto Aragonés de
Ciencias de la Salud. PIPAMER09-13.

Duracioén: 2010

Investigador Principal: José Alberto Carrode-
guas Villar

Titulo: Protein Targets.

Entidad Financiadora: Diputacion General de
Aragon. Grupo consolidado. B-89.

Duracioén: 2010

Investigador Principal: Javier Sancho Sanz

Titulo: Grupo consolidado de investigacion de la
Comunidad Auténoma de Aragon. (E-22).
Entidad Financiadora: Gobierno de Aragon.
Departamento de Educacion y Ciencia.
Duraciéon: 2003-2010

Investigador Principal: Gerardo Sanz

Titulo: Cheque Tecnologico Schnell
Entidad Financiadora: Araid - DGA Ref:
Duracién: 01/01/2010-31/12/2010
Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: Apoyo Contratacion técnico Aragrid
Entidad Financiadora: DGA PTA13/10
Duracion: 2011-2012

Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: JANUS Il
Entidad Financiadora: MICINN-DGA-Feder
UNZAO08-4E-020
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Duracién: 2009-2012
Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: ARAGRID

Entidad Financiadora: MICINN-DGA-Feder
UNZAO08-4E-018

Duracion: 2009-2012

Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: Supercomputador de Memoria Comparti-
da BIFI-CECAM

Entidad Financiadora: MICINN-DGA-Feder
UNZAO08-4E-023

Duracion: 2009-2012

Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: Acciones de soporte para el proyecto de
Grid Regional ARAGRID

Entidad Financiadora: DGA PI065/08
Duracion: Indefinida

Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: Técnico DGA Cluster Computacion
Entidad Financiadora: Convenio DGA BSC
Duracion: 2008-2011

Investigador Principal: José Félix Saenz

Titulo: Red Esparnola de Supercomputacion Cae-
saraugusta BSC

Entidad Financiadora: DGA Convenio 16434
Duracion: 2008-2011

Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Con gestion externa:

Titulo: Métodos asintoticos y numeéricos para
problemas de perturbacion singular y aplicacio-
nes.

Entidad Financiadora: Gobierno de Navarra.
Ref 2008/2301.

Duracién: 1/7/2008 - 30/6/2010.

Investigador Principal: José Luis Lopez Garcia..

Titulo: Analisis Asintotico y Numérico de Proble-
mas de Perturbacion Singular y Aplicaciones .
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Entidad Financiadora:Gobierno de Navarra,
Res. 07/05/2008

Duracién: 01/01/2009 - 30/12/2010
Investigador Principal: Ricardo Lopez

Titulo: Modelos fisicomatematicos de procesos
cooperativos en el cerebro y sus aplicaciones en
biologia, neurociencia ycomputacion

Entidad Financiadora: Junta de Andalucia,
FQM-01505 (“Proyectos de Excelencia”)
Duracién: 2007-2010

Investigador Principal: Joaquin Marro

Titulo: Modelizacion y simulacion de sistemas
complejos (MODELICO)

Entidad Financiadora: Comunidad de Madrid
(S2009/ESP-1691)

Duracion: 1/01/2010-31/12/2013
Investigador Principal: Enrique Lomba
Participante del BIFI: Angel Sanchez

Titulo: inanoGUNE. ETORTEK 2008 and 2009
Entidad Financiadora: Gobierno Vasco. IE08-
225 and IE09-243

Duracion: 1/01/08-31/12/11

Investigador Principal: Angel Rubio Secades

Titulo: Simulacion de Nanoestructuras, Biomolé-
culas y sistemas complejos de interés tecnologi-
CO: técnicas espectroscopicas

Entidad Financiadora: Gobierno Vasco. IT-319-
07

Duracion: 1/01/07-31/12/12

Investigador Principal: Angel Rubio Secades

Titulo: Quimica a Alta Presion

Entidad Financiadora: Comunidad de Madrid
(ref. S2009/PPQ-1551)

Duraciéon: 2010 - 2013

Investigador Principal: Valentin Garcia Baonza
Participante del BIFI: Antonio Rey



UNIVERSIDADES
Con gestion en Zaragoza:

Titulo: Estancias de Investigadores de Excelencia.

Entidad Financiadora: Universidad de Zarago-
za. Codigo: 225279

Duracién: 2010

Investigador Principal: Victor Arturo Gopar
Sanchez

Titulo: Proteasa NS3 del virus de la hepatitis C:
Inhibidores competitivos, alostéricos y bases mo-
leculares de la resistencia a farmacos

Entidad Financiadora: Universidad de Zarago-
za. (UZ2009-BIO-05)

Duracioén: 2010

Investigador Principal: Adrian Velazquez Cam-

poy

Con gestion externa:

Titulo: Simulacion de sistemas poliméricos com-

plejos y proteinas

Entidad Financiadora: UCM - Banco Santander
- Ref: GR58/08 (Programa de Creacion y Consoli-
dacion de Grupos de Investigacion)

Duracién: 2009-2010

Investigador Principal: Antonio Rey Gayo

OTRAS ENTIDADES
Con gestion en Zaragoza:

Titulo: Implementacion de estudios “in vivo” e
“in vitro” de compuestos antiinfecciosos efectivos
frente a Helicobacter pyloriy el Virus de la Hepa-
titis C (VHC)

Entidad Financiadora: Instituto Carlos Ill
Duracién: 2008-2011

Investigador Principal: Olga Abian Franco

Titulo: Desarrollo de inhibidores contra la infec-
cion de Helicobacter pylori
Entidad Financiadora: Genoma Espana
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Duracién: 2009 - 2010
Investigador Principal: Javier Sancho

Titulo: HpKO

Entidad Financiadora: Genoma Espana Inno-
cash

Duraciéon: 2010-2011

Investigador Principal: Javier Sancho

Titulo: Analisis de nueva algoritmica para acele-
rar la simulacion de plegamiento de proteinas
Entidad Financiadora: Plebiotic S.L. 2009/0349
Duracion: 1/01/2009-31/12/2010
Investigador Principal: Javier Sancho

Titulo: Royailties por la explotacion comercial de
la patente US-6,781,034 “Stress resistant plants” y
de su familia de patentes

Entidad Financiadora: Plant Bioscience Limited
(2009/0364)

Duracién: 07/ 2009 -12/2012

Investigador Principal: Maria F. Fillat

Titulo: Observatorio técnologico con Hewlett-
Packard

Entidad Financiadora: Hewlett-Packard
Duracién: 6/7/2010-31/12/2011
Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Titulo: Estudio de distribuciones estadisticas
Entidad Financiadora: STL (OTRI)
Duracioén: 2009-2010

Investigador Principal: Alfonso Tarancon

Con gestion externa:

Titulo: Diseno racional y combinatorial de pép-
tidos inhibidores del ensamblaje del virus de la
inmunodeficiencia humana para el desarrollo de
agentes anti-VIH".

Entidad Financiadora: FIPSE, Fundacion para la
investigacion y la prevencion del SIDA en Espa-
na, Exp. 36557/06

Duracioén: 2007-2010
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Investigador Principal: M.G. Mateu, Jose L.
Neira

Titulo: Creacion de una base de datos online de
resultados de quimica cuantica en péptidos
Entidad Financiadora: Consejo Superior de
Investigaciones Cientificas, 2009801064
Duracién: 1/01/2010-31/12/2010
Investigador Principal: Pablo Echenique

Titulo: PRIN 2008

Entidad Financiadora: Ministero dell'lstruzione
dell'Universita’ e della Ricerca.

Duracion: 04/12/2008 - 21/03/2012
Investigador Principal: Giorgio Parisi
Participante del BIFI: Sergio Perez Gaviro

Titulo: Teoria Estadistica de Campos

Entidad Financiadora: Banco de Santander-
Universidad Complutense

Duracioén: 2009-2010

Investigador Principal: Luis Antonio Fernandez
Pérez

3.5 Publicaciones Cientificas

Hay que resaltar la diversidad y calidad de las pu-
blicaciones, el que algunas de ellas estén entre
las mas citadas de nuestra universidad y el hecho
de que la mayoria de las mismas tengan caracter
multidisciplinar.

Articulos publicados por miembros del
BIFI en 2010 (que citan expresamente al
BIFI, 116)

1. Abbasbandy S., Lopez J.L., Lopez-Ruiz R. The
Homotopy Analysis Method and the Liénard
Equation. International Journal of Computer
Mathematics 2010

2. Abian O., Vega S., Neira J.L., Velazquez-Cam-
poy A. Conformational Stability of Hepatitis C
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Virus NS3 Protease. Biophysical Journal 2010
99:3811-3820

3. Abrunheiro L., Camarinha M., Clemente-Gallar-
do J. Minimum force optimal control of the spheri-
cal free rigid body. Controlo 2010: 9th Portuguese
Conference on Automatic Control, Special session
in honor of Fatima Silva-Leite, P77, 2010

4. Aguado-Llera D., Goormaghtigh E., De Geest
N., Quan X.J., Prieto A., Hassan B.A., Gomez J.,
Neira, J.L. The Basic Helix-Loop-Helix Region of
Human Neurogenin 1 is a Monomeric Natively
Unfolded Protein which Forms a “Fuzzy” Complex
upon DNA Binding. Biochemistry 2010 49:1577-
1589

5. Aguado-Llera D., Oyenarte I, Martinez-Cruz
L.A., Neira, J.L. The CBS Domain Protein MJ0729
of Methanocaldococcus jannaschii Binds DNA.
FEBS Letters 2010 584:4485-4489

6. Alias M., Ayuso-Tejedor S., Fernandez-Recio J.,
Cativiela C., Sancho J. Helix propensities of con-
formationally restricted amino acids. Non-natural
substitutes for helix breaking proline and helix for-
ming alanine. Organic and Biomolecular Chemis-
try 2010 8:788-792

7. Alonso J.L., Castro A., Echenique P., Polo V., Ru-
bio A., Zueco D. Ab initio molecular dynamics on
the electronic Boltzmann equilibrium distribution.
New Journal of Physics 12:083064

8. Alvarez-Banos R., Cruz A., Fernandez L.A., Gil-
Narvion J.M., Gordillo-Guerrero A., Guidetti M.,
Maiorano A., Mantovani F., Marinari E., Martin-
Mayor V., Monforte-Garcia J., Munoz-Sudupe A.,
Navarro D., Parisi G., Perez-Gaviro S., Ruiz-Lorenzo
J.J., Schifano S.F., Seoane B., Tarancon A., Tripic-
cione R., Yllanes D. Nature of the spin-glass phase
at experimental length scales. Journal of Statistical
Mechanics 2010 P06026

9. Alvarez-Banios R., Cruz A., Fernandez L.A., Gil-
Narvion J.M., Gordillo-Guerrero A., Guidetti M.,



Maiorano A., Mantovani F., Marinari E., Martin-
Mayor V., Monforte-Garcia J., Munoz Sudupe A.,
Navarro D., Parisi G., Perez-Gaviro S., Ruiz-Lorenzo
J.J., Schifano S.F., Seoane B., Tarancon A., Tripic-
cione R, Yllanes D. Static versus dynamic hetero-
geneities in the D=3 Edwards-Anderson-Ising spin
glass. Physical Review Letters 2010 105:177202

10. Alvarez-Banios R., Cruz A., Fernandez LA,
Gordillo-Guerrero A., Gil-Narvion J.M., Guidetti
M., Maiorano A., Mantovani F., Marinari E., Martin-
Mayor V., Monforte-Garcia J., Munoz-Sudupe A.,
Navarro D., Parisi G., Perez-Gaviro S., Ruiz-Lorenzo
J.J., Seoane B., Schifano S.F., Tarancon A., Tripiccio-
ne R., Yllanes D. Critical Behavior of Three-Dimen-
sional Disordered Potts Models with Many States.
Journal of Statistical Mechanics 2010 P05002

11. Alvarez-Estrada R.F. Expressing complemen-
tarity and the x-p commutation relation through
further quantum inequalities. European Journal
of Physics 2010 31:407-418

12. Aniello P., Clemente-Gallardo J., Marmo G.,
Volkert G. Classical Tensors and Quantum En-
tanglement I: Pure States. International Journal
of Geometric Methods in Modern Physics 2010
7:485-503

13. Arias-Moreno X., Cuesta-Lopez S., Millet O,
Sancho J., Velazquez-Campoy A. Thermodyna-
mics of Protein-Cation Interaction: Ca+2 and
Mg+2 Binding to the Fifth Binding Module of the
LDL Receptor. Proteins: Structure, Function and
Bioinformatics 2010 78:950-961

14. Asorey M., Carifena J.F., Clemente-Gallardo
J., Martinez E. XVIIl Fall Workshop on Geometry
and Physics American Institute of Physics, AIP
Conference Proceedings 2010 1260

15. Avarvari N., Kiracki K., Llusar R., Polo V., So-
rribes I, Vicent C. Hybrid Organic/Inorganic
Complexes Based on Electroactive Tetrathiaful-
valene-Functionalized Diphosphanes Tethered to
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C3-Symmetrized Mo3Q4 (Q=S,Se) Clusters. Inor-
ganic Chemistry 2010 49:1894-1904

16. Ayuso-Tejedor S., Abian O., Sancho J. Un-
derexposed residues and protein stabilization.
Protein Engineering, Design and Selection 2010
24:171-177

17. Ayuso-Tejedor S., Espinosa-Angarica V., Bue-
no M., Campos L.A., Abian O., Bernado P., Sancho
J., Jimenez M.A. Design and structure of a pro-
tein folding intermediate: A hint into dynamical
regions of proteins. Journal of Molecular Biology
2010 400:922-934

18. Ayuso-Tejedor S., Nishikori S., Okuno T., Ogu-
ra T., Sancho J. FtsH cleavage of non-native con-
formations of proteins. Journal of Structural Biolo-
gy 2010 171:117-124

19. Becker N.B., Rosa A., Everaers R. The radial
distribution function of worm-like chains. Euro-
pean Physical Journal E 2010 32:53-69

20. Borge-Holthoefer J., Moreno Y., Arenas A.
Topological vs. Dynamical Robustness in a Lexical
Network. International Journal of Bifurcation and
Chaos 2010

21. Bouzat S., Falo F. Influence of direct motor-
motor interaction in models for cargo transport
by a single team of motors. Physical Biology 2010
7:046009

22. Bravo J., Neira J.L. Folding and Unfolding of
Proteins Involved in Pancreatic Cancer: A Layman
Guide. The Scientific World Journal 2010 10:1612-
1633

23. Burgos C., Moreno C., Carrodeguas J. A,
Barcelona J. A., Tarrafeta L., Lopez-Buesa, P. The
effects of trimming on loin composition from pigs
fed a modified diet. Fleischwirtschaft International
2010 5:62-66
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24. Burgos C., Moreno C., Carrodeguas JA.,
Barcelona J.A., Tarrafeta L., Lopez-Buesa, P. The
influence of diet, sex, IGF2 and RYR1 genotypes,
and anatomical location on pork loin composi-
tion. Journal of Food Composition and Analysis
2010 23:307-313

25. Bustos A., Castejon F., Fernandez A., Garcia
J., Martin-Mayor V., Tarancon A., Velasco J.L. 3D
features of ion collisional Transport in ITER. Nu-
clear Fusion 2010 50:125007

26. Bustos A., Castejon F., Fernandez L.A., Garcia
J., Martin-Mayor V., Reynolds J.M., Seki R., Velasco
J.L. Impact of 3D features on ion collisional trans-
port in ITER. Nuclear Fusion 2010

27. Calvo I, Cuchi J.C,, Esteve J.G., Falceto F. Ge-
neralized Central Limit Theorem and Renormali-
zation Group. Journal of Statistical Physics 2010
141:409

28. Calvo I, Falceto F., Zambon M. Deformation
of Dirac structures along isotropic subbundles. Re-
ports on Mathematical Physics 2010 65:259

29. Cammarota C., Cavagna A., Giardina I., Gra-
denigo G., Grigera T.S., Parisi G., Verrocchio P.
Phase-Separation Perspective on Dynamic Hete-
rogeneities in Glass-Forming Liquids. Physical Re-
view Letters 2010 105:055703

30. Cappa A. Lopez-Bruna D. Castejon F.,
Ochando M., Medina F., Vazquez-Poletti J.L., Te-
reschenko M., Ascasibar E. Calculated evolution of
the Electron Bernstein Wave heating deposition
profile under NBI conditions in TJ-ll plasmas. 36th
EPS Conference on Plasma Physics 2010

31. Cappa A. Lopez-Bruna D. Castejon F.,
Ochando M.A., Vazquez-Poletti J.L., Medina F.,
Ascasibar E., Reynolds J.M., Tereshchenko M. Dy-
namic simulation of the Electron Bernstein Wave
heating under NBI conditions in TJ-II plasmas.
Contributions to Plasma Physics 2010 50
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32. Cardillo A., Gomez-Gardenes J., Vilone D.,
Sanchez A. Coevolution of strategies and upda-
te rules in complex Prisoner’s Dilemma networks.
New Journal of Physics 2010 12:103034

33. Cebrian R, Maqueda M., Neira J.L., Valdivia
E., Martinez-Bueno M., Montalban-Lopez, M. In-
sights into the Funcionality of the Putative Resi-
dues Involved in Enterocin AS-48 Circularization.
Applied and Environmental Microbiology 2010
76:7268-7276

34. Contreras-Moreira B., Sancho J., Espinosa-An-
garica V. Comparison of DNA-binding across pro-
tein superfamilies. Proteins: Structure, Function
and Bioinformatics 2010 78:52-62 (2010)

35. Crupi V., Guella G., Majolino D., Mancini I,
Rossi B., Stancanelli R., Venuti V., Verrocchio P., Vi-
liani G. T-dependence of the vibrational dynamics
of IBP/diME-beta-CD in solid state: A FT-IR spectral
and quantum chemical study. Journal of Molecu-
lar Structure 2010 972:75-80

36. Crupi V., Majolino D., Venuti V., Guella G.,
Mancini I., Rossi B., Verrocchio P., Viliani G., Stan-
canelli R. Temperature Effect on the Vibrational
Dynamics of Cyclodextrin Inclusion Complexes: In-
vestigation by FTIR-ATR Spectroscopy and Nume-
rical Simulation. Journal of Physical Chemistry A
2010 114:6811-6817

37. Domenech R., Abian O., Bocanegra R., Co-
rrea J., Sousa-Herves A., Riguera R., Mateu M.G.,
Fernandez-Megia E., Velazquez-Campoy A., Neira
J.L. Dendrimers as Potential Inhibitors of the Di-
merization of the Capsid Protein of HIV-1. Bioma-
cromolecules 2010 11:2069-2078

38. Escalona-Moran M., Cosenza M.G., Lopez-
Ruiz R., Garcia P. Complexity and Nontrivial Collec-
tive Behavior in Electroencephalographic Signals.
International Journal of Bifurcation and Chaos
2010 20: 1723-1729



39. Esteban L., Sanz G., Borque A. A step by step
algorithm for combining diagnostic tests. Journal
of Applied Statistics 2010

40. Falceto F., Gopar V.A. Conductance through
quantum wires with Levy-type disorder: universal
statistics in anomalous quantum transport. Euro-
physics Letters-EPL 2010

41. Fernandez L.A., Martin-Mayor V., Parisi G.,
Seoane B. Spin glasses on the hypercube. Physical
Review B 2010 81:134403

42. Fernandez L.A., Martin-Mayor V., Seoane B.,
Verrocchio P. Separation and fractionation of or-
der and disorder in highly polydisperse systems
Physical Review E 2010 82:021501

43. Ferreira P., Hernadez-Ortega A., Herguedas
B., Rencoret J., Gutiérrez A., Martinez M.J., Jimé-
nez-Barbero J., Medina M., Martinez A.T. Kinetic
and chemical characterization of aldehyde oxida-
tion by fungal aryl-alcohol oxidase. Biochemical
Journal 2010 425:585-593

44. Fiasconaro A. Mazo JJ., Falo F. Transloca-
tion time of periodically forced polymer chains.
Physical Review E 2010 82:031803

45. Fiasconaro A., Mazo J.J., Falo F. Translocation
time of periodically forced polymer chain. Physical
Review E 2010 82:031803

46. Fillat, MF. Fur (ferric uptake regulation) pro-
teins in cyanobacteria. In Biometals: Molecular
Structures, Binding Properties and Applications,
NOVA Science Publishers, 2010, pp. 139-162

47. Fosco C. Laruelle A. Sanchez A. Turnout
intention and social networks. Advances in Com-
plex Systems 2010

48. Frago S, Lans I, Navarro J.A., Hervas M., Ed-
mondson D.E., De la Rosa M.A., Gbmez-Moreno
C., Mayhew S.G., Medina M. Dual role of FMN in
Flavodoxin function: electron transfer cofactor
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and modulation of the protein-protein interaction
surface. Biochimica Biohysica Acta — Bioenerge-
tics 2010 1797:262-271

49. Garcia-Regana J.M., Castejon F., Cappa A.,
Marushchenko N.B., Tereshchenko M. Compa-
rison of different models for EBCD calculation in
the TJ-Il Stellarator. Plasma Physics and Controlled
Fusion 2010 52:065007

50. Goémez S. Arenas A. Borge-Holthoefer J.,
Meloni S., Moreno Y. Discrete-time Markov chain
approach to contact-based disease spreading
in complex networks. Europhysics Letters 2010
89:38009

51. Gomez-Gardenes J., Moreno Y., Arenas A.
Evolution of Microscopic and Mesoscopic Syn-
chronized Patterns in Complex Networks. Chaos
2010

52. Gomez-Gardenes J., Zamora-Lopez G., Mo-
reno Y., Arenas A. From Modular to Centralized
Organization of Synchronization in Functional
Areas of the Cat Cerebral Cortex. PLoS One 2010
5:e12313

53. Gonzalez A., Bes M.T,, Barja F., Peleato M.L.,
Fillat M.F. Overexpression of FurA induces mor-
phological and physiological changes in Anabae-
na sp. PCC 7120. Plant and Cell Physiology 2010
51:1900-1914

54. Gonzalez A., Bes M.T., Peleato M.L., Fillat M.F.
Overexpression of Fur affects heterocysts differen-
tiation in Anabaena sp. PCC 7120. In Biological
Nitrogen Fixation and Plant-Associated Microor-
ganisms, SEFIN, 2010, pp. 95-96

55. Gopar V.A., Molina R.A. Controlling conduc-
tance statistics of quantum wires by driving ac
fields. Physical Review B 2010 81:195415

56. Gouet R, Lopez F.J., Sanz G. Central Limit
Theorem for the number of near records. Commu-
nications in Statistics - Theory and Methods 2010
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57. Gouet R, Lopez F.J., Sanz G. Limit theorems
for the counting process of near-records. Journal
of Statistical Planning and Inference 2010

58. Gouet R, Lopez F.J., Sanz G. On records-like
observations: Asymptotic analysis using martinga-
le tools. In Modern Mathematical tools and tech-
niques in capturing complexity, Springer Series in
Synergetics, Springer, 2010

59. Grazu V., Lopez-Gallego F., Montes T., Abian
O., Gonzalez R., Hermoso J., Garcia J.L., Mateo
C. Guisan, J.M. Promotion of Multipoint Covalent
Immobilization Through Different Regions of Ge-
netically Modified Penicillin G acylase from E. coli.
Process Biochemistry 2010 45:390-398

60. Grujic J., Fosco C,, Araujo L., Cuesta J.A., San-
chez A. Social experiments in the mesoscale: Hu-
mans playing a spatial Prisoner’s Dilemma. PLoS
ONE 2010 5:€13749

61. Guerra B, Poncela J., Gomez-Gardenhes J.,
Latora V. Moreno Y. Dynamical Organization
towards Consensus in the Axelrod Model on Com-
plex Networks. Physical Review E 2010 81:056105

62. Guerra B., Gobmez-Gardenes J. Annealed and
Mean-field formulations of disease dynamics on
static and adaptive networks. Physical Review E
2010 82:035101

63. Guerra B., Gomez-Gardenes J. Coevolution
of strategies and update rules in the Prisoner’s Di-
lemma game on complex networks. New Journal
of Physics 2010 9:184

64. Herguedas B., Martinez-Julvez M., Frago
S., Medina M., Hermoso J.A. Oligomeric state in
the crystal structure of modular FAD synthetase
provides insights into its sequential catalysis in
prokaryotes. Journal of Molecular Biology 2010
400:218-230

65. Hernandez J.A., Alonso |, Pellicer S., Peleato
M.L., Cases R., Strasser R.J., Barja F., Fillat M.F. Mu-
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tants of Anabaena sp. PCC 7120 lacking of alr 1690
and a-furA antisense RNA show a pleiotropic phe-
notype and altered photosynthetic machinery.
Journal of Plant Physiology 2010 167:430-437

66. Hernandez-Ortega A., Martinez A.T., Ferreira
P., Medina M., Borrell K,. V. Guallar. Unraveling the
catalysis mechanisms of Aryl-alcohol oxidase and
related GMC oxidoreductases. In Oxidative Enzy-
mes as Sustainable Industrial Biocatalysts, 2010,
pp. 47-52

67. lovanna J.L, Neira J.L. Pancreatic Cancer:
Molecular, Biochemical, Chemopreventive, and
Therapeutic Aspects. The Scientific World Journal
2010 10:1967-1970

68. Lans I, Peregrina J.R., Medina M., Garcia-Vi-
loca M., Gonzalez A., Lluch J.M. The mechanism
of the hydride transfer between Anabaena Tyr-
303Ser FNRrd/FNRox and NADP+/H. A combi-
ned pre-steady-state kinetic/ensemble-averaged
transition state theory with multidimensional tun-
neling study. Journal of Physical Chemistry B 2010
114:3368-3379

69. Larriva M., Prieto L., Bruscolini P., Rey A. A
simple simulation model can reproduce the ther-
modynamic folding intermediate of apoflavodo-
xin. Proteins: Structure, Function and Bioinforma-
tics 2010 78:73-82

70. Llusar R., Polo V., Velez E., Vicent C. Sulfur-
Based Redox Reactions in Mo3S7 and Mo354 Clus-
ters Bearing Halide and 1,2-Dithiolene Ligands:
a Mass Spectrometric and Density Functional
Theory Study. Inorganic Chemistry 49:8045-8055

71. Lopez-Bruna D., Reynolds J.M., Cappa A.,
Martinell J., Garcia J., Gutiérrez-Tapia C. Progra-
mas periféricos de ASTRA para el TJ-I. Informes
Teécnicos Ciemat 2010 1201

72. Lopez-Bruna D., Romero J.A., Lopez-Fraguas
A., Reynolds J.M., Blanco E., Estrada T., Ochando
M.A., Jiménez-Gomez R., Bondarenko O., Tafalla



D., Herranz J., Ascasibar E., Vargas V.I., TJ-Il Team.
Magnetic resonances in ECR heated plasmas of
the TJ-I | Heliac. Contributions Plasma Physics
2010 50:600-604

73. Lopez-Redondo M.L., Contreras A., Marina A.,
Neira, J.L. The Regulatory Factor SipA is a Highly
Stable Beta-li Class Protein with a SH3 Fold. FEBS
Letters 2010 584:989-994

74. Lopez-Ruiz R., Mancini H., Calbet X. A Statisti-
cal Measure of Complexity. In Recent Advances in
Generalized Information Measures and Statistics,
Bentham Science Books, 2010

75. Lopez-Ruiz R., Sanchez J. Complexity and Sto-
chastic Synchronization in Coupled Map Lattices
and Cellular Automata. In Stochastic Control, Sci-
yo Books, 2010, pp. 59-79

76. Lopez-Ruiz R., Safiudo J. Evidence of Magic
Numbers in Nuclei by Statistical Indicators. Open
Systems & Information Dynamics (OSID) 2010
17:279-286

77. Lopez-Ruiz R., Saniudo J., Romera E., Calbet
X. Statistical Complexity and Fisher-Shannon In-
formation: Applications. In Statistical Complexity,
Springer Books, 2010

78. Lostao A., Peleato M.L, Gomez-Moreno C,
Fillat M.F. Oligomerization properties of cyano-
bacterial FurA: Direct visualization by in situ ato-
mic force microscopy under different redox condi-
tions. Biochimica et Biophysica Acta - Proteins and
Proteomics 2010 1804:1723-1729

79. Manshour P., Ghasemi F., Matsumoto T., Go-
mez J., Sahimi M., Peinke J., Pacheco A.F., Tabar
M.R. Anomalous fluctuations of vertical velocity
of Earth and their possible implications for ear-
thquakes. Physical Review E 2010 82:036105
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3.6 Tesis doctorales leidas en 2010

Alolargo de 2010 se han leido las siguientes tesis
doctorales:

Doctorando: Guillermina Goni

Titulo: Flavodoxina de Anabaena PCC 7119: Un
compromiso entre eficiencia y versatilidad en el
transporte de electrones desde el Fotosistema | a
la Ferredoxina-NADP+ reductasa.

Directores: Milagros Medina y Carlos Gomez-
Moreno

Universidad de Zaragoza. Facultad de Ciencias
10 Septiembre 2010.

Calificacion: Sobresaliente Cum Laude

Doctorando: Xavier Arias

Titulo: El modulo 5 del receptor de lipoproteinas
de baja densidad: implicaciones mecanisticas

de su estabilidad, plegamiento e interacciones
moleculares

Director: Javier Sancho

UNIVERSIDAD: Zaragoza

FACULTAD: Ciencias

ANO: 2010

Calificacion: Sobresaliente cum laude
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Doctorando: Antonio Gordillo-Guerrero

Titulo: Phase Transitions in Disordered Systems
Director: Juan Jesus Ruiz Lorenzo

Fecha y lugar de lectura: 15 de Enero de 2010.
Universidad de Extremadura

Calificacion: Sobresaliente Cum Laude

Doctorando: Julia Poncela

Titulo: Evolutionary Games in Complex Topolo-
gies: Interplay between Structure and Dynamics
Directores de Tesis: Yamir Moreno, Luis Mario
Floria, Jesus Gomez

Fecha y lugar: 20 de Octubre de 2010. Fac. de
Ciencias, Universidad de Zaragoza.
Calificacion: Sobresaliente Cum Laude

Doctorando: Maria Larriva Hormigos

Titulo: Estructura nativa y secuencia en el proce-
so de plegamiento de proteinas globulares
Director: Antonio Rey Gayo

Fecha y lugar: Universidad Complutense de
Madrid. Julio, 2010.
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Titulo:Linear and non-linear response phenome-
na of molecular systems within time-dependent
density functional theory

Director: Angel Rubio and Silvana Botti

Lugar y fecha: University of the Basque Country,
San Sebastian, Spain

October 8, 2010,. European Thesis. Calificacion:
Calificacion: Sobresaliente Cum Laude.

Doctorando: José Manuel Garcia Regana
Titulo: Propiedades de las ondas de Bernstein
electronicas en el stellarator TJ-II”

Director: Francisco Castejon, CoDirector: Alvaro
Cappa Ascasibar

Lugar y fecha: Departamento de Fisica Tedrica

I de la Facultad de Ciencias Fisicas. Universidad
Complutense de Madrid. 12 de noviembre de
2010

Calificacion: Sobresaliente cum Laude.

Doctorando: Laura Barrera Orte
Titulo: Estudios de la temperatura en el borde



de plasmas en modo H y dinamica de ELMs con
diagnosticos de ECE en el tokamak JET

Director: Francisco Castejon. CoDirectora: Elena
de la Luna Gargantilla

Fecha:12 de noviembre de 2010.

Calificacion: Sobresaliente cum Laude.

Doctorando: Federico Foieri.

Titulo: Transporte cuantico en sistemas mesos-

copicos con campos dependientes del tiempo y
desorden

Directora: Liliana Arrachea

Lugar: Universidad de Buenos Aires. Argentina.
En ella figura expresamente un agradecimiento
al BIFl y a Ibercivis.
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Investigacion




Instituto de Biocomputacion
y Fisica de Sistemas Complejos

Otras actuaciones

4. OTRAS
ACTUACIONES

PONENCIAS Y COMUNICACIONES A
CONGRESOS

Autores: Echenique, P.

Titulo: The canonical equilibrium of constrained
models

Tipo de participacion (poster o comunicacion
oral): Comunicacion oral

Congreso: ZCAM workshop: Constraints in mole-
cular simulation

Lugar de celebracion: Zaragoza, Espana

Fecha: 2010

Menciona al BIFI: SI

Autores: Sanchez, A.

Titulo: Nonlinear waves, fractional calculus,
numerics and noise

Tipo de participacion (poster o comunicacion
oral): (A conference in honor of the 60+1 birth-
day of Prof. Luis Vazquez)

Congreso: Redes sociales y emergencia de la
cooperacion.

Lugar de celebracion: Aimagro, Castilla-La Man-
cha.Fecha: Enero 2010

Menciona al BIFI: Si

Autores: Sanchez, A.

Titulo: Modelling human interactions on net-
works: lessons learned from theoretical and
experimental games.

Tipo de participacion (poster o comunicacion
oral): Conferencia invitada en ESF-COST High-
Level Research Conference

Congreso: ESF-COST High-Level Research Con-
ference “Future Internet and Society: A Complex
Systems Perspective”

Lugar de celebracion: Acquafredda di Maratea,
Italia Fecha: Octubre 2010

Menciona al BIFI: Si.
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Autores: Vilone, D., Sanchez, A., Gomez, J.
Titulo: Competition of updating dynamics in
evolutionary game theory on networks: the
Prisoner’s Dilemma case.

TIPO DE PARTICIPACION (pdster o comunicacion
oral): Poster

Congreso: STATPHYS 24

Lugar de celebracién: Cairns, Australia

Fecha: Julio de 2010

Menciona al BIFI: Si.

Autores: Sanchez, A., Urbano, A., y Vila, J.E.
Titulo: Multidimensional connectivity and coope-
ration

Tipo de participacion(poster o comunicacion
oral): Poster

Congreso: 1st Conference of the Chinese Game
Theory and Experimental Economics Associacion.
Lugar de celebracion: Beijing, China

Fecha: Agosto de 2010

Menciona al BIFI: Si.

Autores: Sanchez, A., Urbano, A., y Vila, J.E.
Titulo: Multidimensional connectivity and coope-
ration

Tipo de participacion (poster o comunicacion
oral): Conferencia invitada

Congreso: EGEO Workshop on Complexity, 5th
Alhambra Experimental Workshop

Lugar de celebracién: Granada, Espana

Fecha: Octubre de 2010

Menciona al BIFI: Si.

Autores: Hernandez, P., Muhoz-Herrera, M., y
Sanchez, A.

Tipo de participacion(poster o comunicacion
oral): Comunicacion oral

Congreso: 2nd Annual UECE-Lisbon Meeting —
Game Theory and Applicactions

Lugar de celebracién: Lisboa, Portugal Fe-
cha: Noviembre de 2010

Menciona al BIFI: Si.

Autores: Abrunheiro, L., Camarinha, M. and
Clemente-Gallardo, J.
Titulo: Minimum force optimal control of the



spherical free rigid body

TIPO DE PARTICIPACION (poster o comunicacion
oral): Conferencia invitada

Congreso: Controlo2010: 9th Portuguese Confe-
rence on Automatic Control

Lugar de celebraciéon: Coimbra, Portugal
Fecha: 2010

Menciona al BIFI: Si

Autores: Conesa C., Sancho J., Carrodeguas J.A.
Titulo: A screening method for the identification
of chemical compounds that induce specific cell
differentiation or apoptotic death in mouse em-
bryonic stem cells.

Tipo de participacion: Poster.

Congreso: BIFI 2010. IV International Congress
Networks: A framework for crossdisciplinary
applications.

Lugar de celebracién: Zaragoza, Espana
Fecha: 2010

Menciona al BIFI: Si

Autores: Conesa C., Sancho J., Carrodeguas J.A.
Titulo: Identification of chemical compounds
that induce apoptotic death in mouse embryonic
stem cells.

Tipo de participaciéon: Poster.

Congreso: 3rd International Congress on Stem
Cells and Tissue Formation

Lugar de celebracién: Dresde, Alemania

Fecha: 2010

Menciona al BIFI: Si

Autores/as: Conesa C.

Titulo: Adult, embryonic, and induced pluripo-
tent stem cells for tissue regeneration

Tipo de participacion: Asistente

Congreso: Stem cell meeting Cologne 2010
Lugar de celebracién: Colonia, Alemania
Fecha: 2010

Menciona al BIFI: Si

Autores: Sanudo J.

Titulo: Equilibrium Distributions in Open and
Closed Statistical Systems

Tipo de participacion: (poster o comunicacion
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oral): Comunicacion oral

Congreso: 9th WSEAS International Conference
on Non-Linear Analysis,

Non-linear Systems and Chaos (NOLAC 10)
Publicacion: Non-Linear Systems and Wavelet
Analysis, 15-19 (2010). ISSN: 1790-2769

Lugar de celebracion: Kantaoui, Sousse (Tunisia)
Fecha: Mayo 2010

Menciona al BIFI: Si

Autores: Lopez-Ruiz R. y Sariudo J.

Titulo: Statistical Complexity in Traveling Densi-
ties

Tipo de participacion: Comunicacion oral
Congreso: 9th WSEAS International Confer
Autores: R. Lopez-Ruiz, J. Sariudo y X. Calbet.
Conference on Non-Linear Analysis, Non-linear
Systems and Chaos (NOLAC 10)

Publicacion: Non-Linear Systems and Wavelet
Analysis, 20-23 (2010). ISSN:1790-2769

Lugar de celebracion: Kantaoui, Sousse (Tunisia)
Fecha: Mayo 2010

Menciona al BIFI: S

Autores: Bocanegra, R., Rodriguez-Huete, A.,
Cavasotto, C. N., Neira, J.L. and Mateu, M. G.
Titulo: Inhibicion del ensamblaje in vitro de la
capsida del virus de la inmunodeficiencia hu-
mana por peéptidos que mimetizan interfases de
dimerizacion

Tipo de participacion: Poster.

Congreso VI Reunion de la Red Tematica Nacio-
nal de Proteinas

Lugar de celebracién: Madrid

Fecha: 2010

Autores: Aguado-Llera, D., De Geest, N., Hassam,
B., Goormaghtigh, E., Gomez, J. and Neira, J. L.
Titulo: The basic helix-loop-helix region of
human neurogenin 1 is a monomeric natively
unfolded protein which folds upon binding to
the e-boxes

Tipo de participacion: Poster

Congreso International Worshop on Understan-
ding Transient Molecular Interactions in Biology

Otras actuaciones




Instituto de Biocomputacion
y Fisica de Sistemas Complejos

Otras actuaciones

Lugar de celebracion: Sevilla
Fecha: 2010.

Autores: Navarro, A., Encinar, J. A., Prieto, J.,

Gomez, J., Martinez-Cruz, A., Fernandez-Ballester,

G, Neira, J. L. and Ferrer-Montiel, A.

Titulo: Snapin is an oligomeric natively unfolded
protein, which forms a “fuzzy”, non-structured
complex with snap-25

Congreso: IV Spanish Portuguese Biophysical
Congress

Lugar de celebracion: Zaragoza

Fecha: 2010

Autores: Lopez-Pérez, M., Martinez-Gomez, A.l.,
Aguado-Llera,D., Martinez-Rodriguez, S. and
Neira, J. L.

Titulo: Binding and stability of strcutural mimics
of the phosphorylated species of the histidine
phosphocarrier proteins of streptomyces coelico-
lor.

Congreso: IV Spanish Portuguese Biophysical
Congress

Lugar de celebracion: Zaragoza

Fecha: 2010

Autores: Rivero, A., Bustos, A., Marosi, A., Ferrer,
D., Serrano F.

Titulo: ISDEP, a fusion application deployed in
the EDGeS project.

Tipo de participacion: Autor de paper y presen-
tacion/charla

Congreso: 3rd AlmereGrid Grid Experience
Workshop & 4th EDGeS Grid training event &
annual Gridforum.nl meeting
Publicacion:http://www.edgesgrid.eu:8080/c/
document_library/get_file?p_I_id=11065&folderl
d=11075&name=DLFE-1624.pdf

Autores: Rivero, A., Sanz, F., Simoes, C., Brito,
R.M., Ferrer, D., Palacios, J.

Titulo: Ibercivis, The First Two Years

Tipo de participacion: Poster presentation.
Congreso: Ibergrid 4th

Publicacion: Ibergrid 4th Iberian Grid Infrastruc-
ture Conference Proceedings
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Autores: Cremades, N., Chen, A. Y., Orte, A., San-
dal, M., Dunne, P., Aprile, F.A., Clarke, R., Berton-
cini, C.W., Dobson, C.M. and Klenerman D.
Titulo: Dynamic interconversion of oligomeric
and fibrillar forms of alpha-synuclein Tipo de
participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysics
Congress

Lugar de celebracién: Zaragoza (Spain)

Fecha: 2010

Menciona al BIFI: Si

Autores: Cremades, N., Chen, AY., Orte A., San-
dal, M., Dobson, C.M. and Klenerman D.

Titulo: Direct Observation of Alpha-Synuclein
Misfolding and Oligomerization at the Single-
Molecule Level

Tipo de participacion: Poster

Congreso: Gordon Conference: Protein Folding
Dynamics

Lugar de celebracién: Ventura, California (US)
Fecha: 2010

Menciona al BIFI: No

Autores: Cremades N., Chen, ALY, Orte, A., San-
dal, M., Dunne, P., Aprile, F.A., Clarke, R., Berton-
cini, C.W., Dobson, C.M., and Klenerman, D.
Titulo: Dynamic interconversion of oligomeric
and fibrillar forms of alpha-synuclein

Tipo de participacion: Poster

Congreso: 10th HFSP Awardees Meeting
Lugar de celebraciéon: Kovalam, Kerala, India
Fecha: 2010

Menciona al BIFI: No

Autores: Cremades, N., Chen, AY,, Orte, A., San-
dal, M., Dunne, P., Aprile, F.A., Clarke, R., Berton-
cini, CW., Dobson, C.M. and Klenerman D.
Titulo: Direct observation of structural reorgani-
zation in small alpha-synuclein oligomers requi-
red for fibril formation by single-molecule inter-
molecular FRET.

Tipo de participacion: Poster

Congreso: Barcelona BioMed Conference: Intrin-
sically disordered proteins in biomedicine

Lugar de celebracién: Barcelona, Spain



Fecha: 2010
Menciona al BIFI: No

Autores: Lendel C., Carlos W. Bertoncini, Nunilo
Cremades, Peter Damberg, Alfonso De Simone,
Michele Vendruscolo, Lisa McConlogue, John
Christodoulou, Dale Schenk, Geregly Toth,
Christopher M. Dobson

Titulo: Structure based drug design for intrinsica-
lly unstructured proteins

Tipo de participacion: Poster

Congreso: Joint EUROMAR 2010 and 17th
ISMAR Conference

Lugar de celebracion: Florence, Italy

Fecha: 2010

Menciona al BIFI: No

AUTORES/AS: Bruscolini, P. y Naganathan A.
Titulo: Modeling the folding of gpW and alpha-
spectrin SH3 domain: accurate information from
a simple model.

Tipo de participacion: poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Lugar de celebracion: Zaragoza

Fecha: Julio 2010 Menciona al BIFI: Si

Autores: Pellicer-Lostao C., y Lopez-Ruiz R.
Titulo: Networks of economic interactions driven
by chaotic dynamics

TIPO DE PARTICIPACION (poster o comunicacion
oral):

Congreso: IV BIFI International Conference.
Networks: A framework for cross disciplinary
applications

Lugar de celebraciéon: Zaragoza, Espana

Fecha: Feb. 2010

Menciona al BIFI: Si

Autores: Sancho J.

Tipo de participacion: Conferencia invitada
Congreso: 2nd International Conference on
Drug Discovery and Therapy

LUGAR DE CELEBRACION: Dubai (UAE)
Fecha: 2010
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Autores: Sancho J.

Tipo de participacion: Conferencia invitada
Congreso: CPE Meeting: Three Decades of Pro-
tein Engineering: Impact on Structural Biology
and Therapy

LUGAR DE CELEBRACION: Cambridge (UK)
Fecha: 2010

Autores: Sancho J.

Tipo de participacion: Conferencia invitada
Congreso: MINISYMPOSIUM: PROTEIN MISFOL-
DING AND CHAPERONES

LUGAR DE CELEBRACION: Toulouse (Francia)
Fecha: 2010

Autores: Littlejohn, L., Lopez J. L. and Pérez E.
Titulo: Factorization of second-order linear diffe-
rential equations and Liouville-Neumann expan-
sions with examples on special functions.

Tipo de participacion: COAUTOR.

Congreso: Functions and operators 2010 (Craco-
via, Polonia) Fecha: June 2010

Autores: Ferreira C. and Lopez J. L.

Titulo: Initial value problems for linear differential
equations with a regular singular point.

Tipo de participacion: COAUTOR.

Congreso: Functions and operators 2010 (Craco-
via, Polonia) Fecha: June 2010

Autores: Littlejohn L. and Lopez J. L.

Titulo: Solutions to composite products of linear
differential equations.

Tipo de participacion: PONENTE.

Congreso: Functions and operators 2010 (Craco-
via, Polonia) Fecha: June 2010

Autores: Lopez, J. L., Pérez E. and Temme, N.
Titulo: The use of multi-point Taylor expansions
in one-dimensional

boundary value problems.

Tipo de participacion: PONENTE.

Congreso: | Jaen Conference on Approximation
Theory(Ubeda) Fecha: July 2010

Otras actuaciones
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Otras actuaciones

Autores: Lostao A, Peleato ML, Gomez-Moreno C
and Fillat MF

Titulo: Direct monitorization of the oligomeriza-
tion properties of proteins by in situ Atomic force
microscopy: the case of the ferric uptake regula-
tor FurA analyzed under different redox condi-
tions in a physiological environment

Tipo de participacion: Poster

Congreso: AFM Biomed Conference

Lugar de celebracion: Red Island, Croatia
Fecha: Mayo 2010

Menciona al BIFI: SI

Autores: Gonzalez A, Bes MT, Peleato ML and
Fillat MF

Titulo: Overexpression of FurA affects heterocyst
differentiation in Anabaena sp. PCC7120

Tipo de participacion: Poster

Congreso: Xl National meeting of the Spanish
Society of Nitrogen fixation and Il Portuguese-
Spanish Congress on Nitrogen fixation.

Lugar de celebracion: Zaragoza

Fecha: June 2010

Menciona al BIFI: Si

Autores: Lostao A, Peleato ML, Gonzalez, A,
Gomez-Moreno C and Fillat MF

Titulo: Direct visualization of the oligomerization
properties of proteins by in situ Atomic Force Mi-
croscopy: the case of the ferric uptake regulator
FurA analyzed under different redox conditions.
Tipo de participacion: Oral presentation
Congreso: IV Spanish Portuguese Biophysical
Congress

Lugar de celebracion: Zaragoza

Fecha: Julio 2010

Menciona al BIFI: SI

Autores: Sanchez G., Kuniyoshi T.M., Garcia
Berna A., Goni P, Clavel A., Peleato M.L. and Fillat
M.F.

Titulo: Desarrollo de un método de deteccion de
organismos patogenos y cianobacterias poten-
cialmente toxicas en amebas de vida libre

Tipo de participacion: Poster

Congreso: XXXIIl Congreso de la Sociedad Espa-
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fola de Bioquimica y Biologia Molecular.
Lugar de celebracién: Cordoba

Fecha: Septiembre 2010

Menciona al BIFI: SI

Autores: Gonzalez A., Bes M.T., Peleato M.L. and
Fillat M.F.

Titulo: Protedmica comparativa de una estirpe
de sobreexpresion revela nuevas dianas del regu-
lador FurA en Anabaena sp. PCC7120

Tipo de participacion: Poster

Congreso: XXXIIl Congreso de la Sociedad Espa-
fola de Bioquimica y Biologia Molecular.

Lugar de celebracién: Cordoba

Fecha: Septiembre 2010

Menciona al BIFI: SI

Autores: Bes T., Pellicer S., Gonzalez A., Martinez
J.I,, Peleato M.L. and Fillat M.F.

Titulo: Elucidacion del sitio de union a hemo en
el regulador transcripcional FurA: contribucion
de cisteinas e histidinas

Tipo de participacion: Poster

Congreso: XXXIIl Congreso de la Sociedad Espa-
fola de Bioquimica y Biologia Molecular.

Lugar de celebracién: Cordoba

Fecha: Septiembre 2010

Menciona al BIFI: SI

Autores: Lopez Ruiz, R.

Tipo de participacion: Comunic. Oral
Congreso: JPS-2010: Journées de Physique
Statistique’

Lugar de celebracién: Paris (France)
Fecha: Enero 2010

Autores: Lopez Ruiz, R.

Tipo de participacion: Coautor de Comunic.
Oral

Congreso: IV BIFI International Conference
Lugar de celebracién: Zaragoza

Fecha: Febrero 2010

Autores: Lopez Ruiz, R.
Tipo de participacion: Organizador y Chairman
Congreso: NOLASC-2010: WSEAS International



Conference on NonLinear Systems, NonLinear
Systems and Chaos

Lugar de celebracion: Sousse (Tunisia)
Fecha: Mayo 2010

Autores: Lopez Ruiz, R.

Tipo de participaciéon: Comunic. Oral
Congreso: Congreso Nolineal 2010

Lugar de celebracion: Cartagena (Murcia)
Fecha: Junio 2010

Autores: Lopez Ruiz, R.

Tipo de participacion: Coautor de Comunic.
Oral

Congreso: NOLTA'2010

Lugar de celebracién: Krakow (Poland) Fecha:
Septiembre 2010

Autores: Lopez Ruiz, R.

Tipo de participacion: Comunic. Oral
Congreso: ECIT'2010

Lugar de celebracién: Nant (France) Fe-
cha: Septiembre 2010

Autores: Lopez-Ruiz, R. and Sanudo, J.

Titulo: Statistical Complexity in Traveling Densi-
ties

Tipo de participacion: Proceedings pp. 20-23
Congreso: 9th WSEAS International NOLASC'10
Conference

Lugar de celebracion: (Sousse - Tunisia)

Fecha: 2010

Autores: Lopez-Ruiz, R., Sariudo, J. and Calbet, X.
Titulo: Equilibrium Distributions in Open and
Closed Statistical Systems

Tipo de participacion: Proceedings pp. 15-19
Congreso: 9th WSEAS International NOLASC'10
Conference

Lugar de celebracion: (Sousse - Tunisia)

Fecha: 2010

Autores: Catalan, R.G. Garay, J. and Lopez-Ruiz,
R.

Titulo: Some Proofs on Statistical Magnitudes for
Continuous Phenomena
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Tipo de participacion: Proceedings pp. 36-39
Congreso: 9th WSEAS International NOLASC'10
Conference

Lugar de celebracion: (Sousse - Tunisia)

Fecha: 2010

Autores: Fournier-Prunaret, D. and Lopez-Ruiz, R.
Titulo: Fractal Basins and Boundaries in 2D Maps
Inspired in Discrete Population Models

Tipo de participacion: Conference Proceedings,
4 pp.

Congreso: NOLTA'2010

Fecha: 2010

Autores: Lopez-Ruiz, R.

Titulo: Exponential Wealth Distribution in Diffe-
rent Discrete Economic Models

Tipo de participacion: Conf. Proceedings, to
appear

Congreso: ECIT' 10-ITERATION THEORY

Fecha: 2010

Autores: Lopez-Bruna, D., Castejon, F., Rey-
nolds, J. M. Sanchez, E. Velasco, J. L.

Titulo: Transport in helical systems

Tipo de participacion: (poster o comunicacion
oral): Comunicacion oral

Congreso: 2010 RFX-mod programme workshop
Lugar de celebracion: Padua, Italia

Fecha: Febrero 2010

Menciona al BIFI: Si

Autores: Gopar V. A.

Titulo: Statistical of orbital entanglement produc-
tion in quantum-chaotic dots

Tipo de participaciéon: poster

Congreso: Quantum Information Concepts for
Condensed Matter Problems

Lugar de celebracién: Dresden, Alemania
Fecha: 2010

Menciona al BIFI: Si

Autores: Gopar V. A.

Titulo: Quantum wires with Levy-Type
disorder:universal statistics of conductance in
anomalous quantum transport

Otras actuaciones
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Otras actuaciones

Tipo de participacion: conferenciante invitado
Congreso: 7th International Workshop on Disor-
dered Systems

Lugar de celebracién: Puebla, Mexico

Fecha: 2010

Menciona al BIFI: Si

Autores: Alvarez-Estrada, R. F., Calvo, G. F.y
Serrano, H.

Titulo: Transfer Integral Technique for a Class
of Linear Integral equations: Convergence and
Applications to DNA

Tipo de participacion: Presentacion oral
Congreso: Conferencia Internacional ICCAM
2010: 15th International

Congress on Computational and Applied Mathe-
matics

Lugar: Universidad de Lovaina, Belgica,
Fecha: Julio 2010

Autores: Alvarez-Estrada, R. F. y Calvo, G. F.
Titulo: Constrained Macromolecular Chains at
Thermal Equilibrium: A Quantum-Mechanical
Approach

Tipo de participacion: Conferencia invitada
Congreso: Workshop Internacional ZCAM “Cons-
traints in Molecular Simulation”

Lugar: Universidad de Zaragoza-CSIC

Fecha: Septiembre 2010

Autores: Alvarez-Estrada, R. F.

Titulo: Classical Systems, Moments, Continued
Fractions, Long Time Approximations and Irrever-
sibility

Tipo de participacion: Presentacion oral
Congreso: Workshop Internacional: 117th
Granada Seminar on “Foundations of Non-equi-
librium Statistical Mechanics” (organizado por
Instituto

Carlos I, Universidad de Granada)

Lugar: La Herradura, Costa Tropical de Granada
Fecha: Septiembre 2010

Autores: Seoane, B.
Titulo: Separation and fractionation of order and
disorder in highlypolydisperse systems
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Lugar: Universidad de Zaragoza
Fecha: Junio 2010

Autores: Martin-Mayor, V.

Titulo: Equilibrium vs. non-equilibrium in the 3D
Ising spin-glass phase

Congreso: Statphys 24

Lugar: Cairns, Australia

Fecha: Julio 2010

Autores: Yllanes, D.

Titulo: Connected spatial correlation functions
and the order parameter of the

3D Ising spin glass

Congreso: Statphys 24

Lugar: Cairns, Australia

Fecha: Julio 2010

Autores: Seoane, B.

Titulo: Spin glasses in the hypercube
Congreso: Statphys 24

Lugar: Cairns, Australia

Fecha: Julio 2010

Autores: Verrocchio, P.

Titulo: A thermodynamic route through the
glass transition to solid phase/size
separated states of colloids

Congreso: Statphys 24

Lugar: Cairns, Australia

Fecha: Julio 2010

Autores: Martin-Mayor, V.

Titulo: Monte Carlo simulation of (quasi) cons-
trained ensembles

Congreso: Monte Carlo Algorithms in Statistical
Physics

Lugar: University of

Melbourne, Australia

Fecha: Julio 2010

Autores: Yllanes, D.

Titulo: The low temperature spin-glass phase:
sample-dependent parallel

tempering on the Janus computer

Congreso: Monte Carlo Algorithms in Statistical



Physics

Lugar: University of
Melbourne, Australia
Fecha: Julio 2010

Autores: Seoane, B.

Titulo: Effective potential study of hard-spheres
crystallization

Congreso: Monte Carlo Algorithms in Statistical
Physics

Lugar: University of Melbourne, Australia
Fecha: Julio 2010

Autores: Alvarez-Estrada, R. F.

Titulo: Classical Systems: moments, continued
fractions, long time

approximations and irreversibility

Congreso: 11th Granada Seminar on Computa-
tional and Statistical Physics

Lugar: La Herradura, Espana

Fecha: Septiembre 2010

Autores: Garcia-Regana, J. M., Cappa, A., Caste-
jon, F., Caughman, J. B. OTereshchenko., M.
Titulo: Electron Bernstein Emission characteriza-
tion in TJ-I

Tipo de participacion: Poster P-4.327
Congreso: 37th EPS Plasma Physics Conference
Lugar: Dublin

Fecha: June 2010

Menciona BIFI: Si

Autores: Rodriguez-Pascual, M., Rubio-Montero,
AJ., Mayo, R, Llorente, I. M., Bustos, A., Castejon
F.

Titulo: More efficient executions of Monte Carlo
Fusion codes by means of Montera: the ISDEP
use case

Tipo de participacion:

Congreso: PDP 2011 - The 19th Euromicro Inter-
national Conference on Parallel, Distributed and
Network-Based Computing

Lugar: Cyprus

Fecha: February 2011
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Autores: Bustos, A., Castejon, F., Fernandez, LA,
Martin-Mayor, V. M.

Titulo: Kinetic simulations of fast ions in stellara-

tors

Tipo de participacion:

Congreso: Osakabe 23th IAEA FusionConferen-
ce

Lugar: Daejon, Republic of Korea

Fecha: October 2010

Menciona BIFI: Si

Autores: Bustos, A., Castejon, F., Fernandez, LA,
Martin-Mayor, V. M.

Titulo: Fast lon simulations in Stellarators

Tipo de participacion:

Congreso: Osakabe 37th EPS Conference
Lugar: Dublin, Ireland

Fecha: June 2010

Menciona BIFI: Si

Autores: Abian, O., Velazquez-Campoy, A.
Titulo: Evaluacion In Vitro de Compuestos Inhibi-
dores de la Proteasa NS3 del Virus de la Hepatitis
@

Tipo de participacion: Poster

Congreso: XXXIIl Congreso de la SEBBM
Publicacion: Abstract Book

Lugar de celebracién:: Cordoba

Fecha: Septiembre 2010

Autores: Abian, O., Vega, S., Velazquez-Campoy,
A.

Titulo: Conformational Landscape of Hepatitis C
NS3 Protease

Tipo de participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Publicacion: Abstract Book

Lugar de celebracion: Zaragoza

Fecha: Julio 2010

Autores: Abian, O., Velazquez-Campoy A.
Titulo: Characterization of Novel Protease NS3
Inhibitors by Isothermal Titration Calorimetry
Tipo de participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical

Otras actuaciones




Instituto de Biocomputacion
y Fisica de Sistemas Complejos

Otras actuaciones

Congress

Publicacion: Abstract Book
LUGAR CELEBRACION: Zaragoza
Fecha: Julio 2010

Autores: Abian, O., Vega, S., Neira, J.L., Velaz-
quez-Campoy A.

Titulo: Paisaje Conformacional de la Proteasa
NS3 del Virus de la Hepatitis C

Tipo de participacion: Poster

Congreso: XXXIIl Congreso de la SEBBM
Publicacion: Abstract Book

LUGAR CELEBRACION: Cordoba

Fecha: Septiembre 2010

Autores: Medina M.

Titulo: Structural factors involved in coenzyme
specificity and transient catalytically-competent
allocation in the active site of Anabaena Ferredo-
xin NADP+-reductase.

Tipo de participacion: Conferencia invitada.
Congreso: BIT's Inaugural Symposium on Enzy-
mes and Biocatalysis

Publicacién: Abstract.

Lugar de celebraciéon: Shanghai (China)
Fecha: April 2010

Autores: Medina M.

Titulo: Structural factors involved in the transient
catalytically-competent coenzyme allocation in
the active site of Anabaena Ferredoxin NADP+-
reductase.

Tipo de participacion: Conferencia invitada
Congreso: FEBS Workshop Understanding Tran-
sient Molecular Interactions in Biology
Publicacién: Abstract.

Lugar de celebracion: Sevilla (Spain)

Fecha: Mayo 2010

Autores: Ferreira, P., Villanueva R., Miramar M.D.,

Susin S.A., Peleato M.L., and Medina M.
Titulo: Human apoptosis inducing factor
(hAIF):kinetic characterization of its mitochon-
drial reaction with NADH

Tipo de participacion: Comunicacion oral P.
Ferreira
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Congreso: IV Spanish Portuguese Biophysical
Congress

Lugar de celebraciéon: Zaragoza (Spain) Fecha:
Julio 2010

Autores: Ferreira, P., Hernandez-Ortega, A., Her-
guedas, B., Rencoret, J., Gutiérrez A., Martinez,
M.J., Jiménez-Barbero, J., Medina, M., Martinez
AT

Titulo: Aldehyde oxidation by pleurotus aryl-
alcohol oxidase involved in lignin biodegradation
Tipo de participacion: Poster

Congreso: Lignobiotech One Symposium. 1st
Symposium on biotechnology applied to lignoce-
lluloses.

Publicacion: Abstract.

Lugar de celebracién: Reims (France) Fecha:
Marzo 2010

Autores: Ferreira, P., Villanueva, R., Miramar,
M.D., Susin, S.A., Peleato M.L. and Medina M.
Titulo: A preliminary study of the oxidoreductase
activity of human Apoptosis-inducting Factor
(hAIF)

Tipo de participacion: Poster

Congreso: FEBS Workshop Understanding Tran-
sient Molecular Interactions in Biology
Publicacion: Abstract.

Lugar de celebracion: Sevilla (Spain)

Fecha: Mayo 2010

Autores: Sanchez-Azqueta, A., Musumeci, M.,
Ceccarelli, E., Medina M.

Titulo: Role of the FAD and NADP+/H binding
regions of ferredoxin-NADP+ reductase in the ca-
talytic efficiency of the hydride transfer process.
Tipo de participacion: Poster

Congreso: FEBS Workshop Understanding Tran-
sient Molecular Interactions in Biology
Publicacion: Abstract.

Lugar de celebracion: Sevilla (Spain)

Fecha: Mayo 2010

Autores: Arilla, S., Velazquez-Campoy, A., Medi-
na M.
Titulo: The adenylylation site of C. Ammoniage-



nes FAD synthetase

Tipo de participaciéon: Poster

Congreso: FEBS Workshop Understanding Tran-
sient Molecular Interactions in Biology
Publicacion: Abstract.

Lugar de celebracion: Sevilla (Spain)

Fecha: Mayo 2010

Autores: Arilla, S., Velazquez-Campoy, A., Medi-
na M.

Titulo: Notable residues for the correct location
of flavins in the N-terminal domain of FAD syn-
tethase from C. ammoniagenes

Tipo de participaciéon: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Publicacion: Abstract.

Lugar de celebracion: Zaragoza (Spain)
Fecha: Julio 2010

Autores: Sanchez-Azqueta, A., Medina M.
Titulo: Involvement of ferredoxin-NADP+ reduc-
tase FAD and NADP+/H binding domains for
optimal catalytic complex formation and hydride
transfer efficiency

Tipo de participacién: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Publicacion: Abstract.

Lugar de celebracion: Zaragoza (Spain)

Fecha: Julio 2010

Autores: Ferreira, P., Medina M.

Titulo: Kinetic characterization of mitochondrial
NAD(P)H reactions

Tipo de participaciéon: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Publicacion: Abstract.

Lugar de celebracion: Zaragoza (Spain)
Fecha: Julio 2010

Autores: Martinez, M., Herguedas, B., Medina M.
Titulo: Structural basis of the FMN midpoint
reduction potential modulation in Anabaena
Flavodoxin
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Tipo de participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Publicacién: Abstract.

Lugar de celebracion: Zaragoza (Spain)
Fecha: Julio 2010

Autores: Herguedas, B., Martinez, M., Medina M.
Titulo: Structural rearrangements in the kinase
module of FAD synthetase during catalysis

Tipo de participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Publicacién: Abstract.

Lugar de celebracion: Zaragoza (Spain)

Fecha: Julio 2010

Autores: Serrano, A., Velazquez-Campoy, A.,
Medina M.

Titulo: Characterization of the putative residues
involved in the synthesis of FMN and FAD in FAD
synthetase from Corynebacterium ammoniage-
nes

Tipo de participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Publicacién: Abstract.

Lugar de celebracion: Zaragoza (Spain)
Fecha: Julio 2010

Autores: Lans, . ,Medina M.

Titulo: Modulation of the FMN electronic pro-
perties by the protein enviroment of Anabaena
Flavodoxin

Tipo de participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Publicacién: Abstract.

Lugar de celebracion: Zaragoza (Spain)
Fecha: Julio 2010

Autores: Hernandez-Ortega, A., Martinez, A.T.,
Ferreira, P., Medina, M., Borrelll, K., Guallar,V.
Titulo: Unraveling the catalysis mechanisms of
aryl-alcohol oxidase and related GMC oxidore-
ductases

Otras actuaciones
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Otras actuaciones

Tipo de participacion: Poster

Congreso: Workshop on Oxidative Enzymes as
Sustainable Industrial Biocatalysts (OESIB)
Publicacién: Abstract.

Lugar de celebracion: Santiago de Compostela
Fecha: Septiembre 2010

Autores: Lluch, J.M.,, Lans, I, Peregrina, J.R., Me-
dina, M., Garcia-Viloct M. and Gonzalez-Lafont,
A

Titulo: Mechanism of the Hydride Transfer bet-
ween Anabaena Tyr303Ser FNRrd/FNRox and
NADP+/H. A Combined Pre-Steady-State Kinetic/
Ensemble-Averaged Transition State Theory with
Multidimensional Tunneling Study

Tipo de participacion: Conferencia Invitada J.M.
Lluch

Congreso: The XVth International Workshop on
Quantum Atomic and Molecular Tunneling in So-
lids and other Condensed Phases (QAMTS 2010)
Publicacién: Abstract.

Lugar de celebracion: Darmstadt (Germany)
Fecha: September 2010

Autores: Herguedas, B., Martinez-Julvez, M.,
Frago, S., Medina, M., Hermoso J.A.

Titulo: The three-dimensional structure of the
bifunctional FAD synthetase from Corynebacte-
rium ammoniagenes reveals oligomeric assem-
blies

Tipo de participacion: Poster

Congreso: OzBIO 2010. The Molecules of Life:
From Discovery to Biotechnology
Publicacién: Abstract.

Lugar de celebracion: Melbourne (Australia)
Fecha: Septiembre 2010

Autores: Lans I, Peregrina, J.R., Gonzalez-Lafont,
A., Lluch, J.M., Garcia-Viloca, M., Medina M.
Titulo: The catalytically-competent coenzyme
allocation into the active site of Anabaena ferre-
doxin NADP+-reductase

Tipo de participacion: Poster

Congreso: OzBIO 2010. The Molecules of Life:
From Discovery to Biotechnology

Publicacién: Abstract.
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Lugar de celebracién: Melbourne (Australia)
Fecha: Septiembre 2010

Autores: Sanchez-Azqueta A., Herguedas, B,
Martinez-Julvez, M, Medina M.

Titulo: Crucial residues for FAD binding and
efficient hydride transfer in Anabaena ferredoxin-
NADP+ reductase

Tipo de participacion: Poster

Congreso: 3rd Latin American Protein Society
Meeting

Publicacion: Abstract.

Lugar de celebracién: Salta (Argentina)
Fecha: Octubre 2010

Autores: Moro, F., Taneva, S.G., Velazquez-Cam-
poy, A., Muga A.

Titulo: Energetics of Nucleotide-Induced DnaK
Conformational States

Tipo de participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Publicacion: Abstract Book

Lugar de celebraciéon: Zaragoza

Fecha: 2010

Autores: Moreno, M.J., Bastos, M., Velazquez-
Campoy A.

Titulo: Partition of Amphiphilic Molecules to Lipid
Bilayers by ITC

Tipo de participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Publicacion: Abstract Book

Lugar de celebraciéon: Zaragoza

Fecha: 2010

Autores: Martinez, J.E., Arias-Moreno, X., Velaz-
quez-Campoy, A., Sancho J.

Titulo: Internalization and releasing of Choleste-
rol in the Endosome: Stability and Importance of
the Fourth and Fifth Binding Module of the LDL
Receptor

Tipo de participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress



Publicacion: Abstract Book
LUGAR CELEBRACION: Zaragoza
Fecha: 2010

Autores: Martins, P., Velazquez-Campoy, A., Vaz,

W.L.C., Moreno M.J.

Titulo: Thermodynamics of Chlorpromazine
Association with Lipid Bilayers

Tipo de participaciéon: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Publicacion: Abstract Book

Lugar de celebracion:: Zaragoza

Fecha: 2010

Autores: Jesus, C.S.H., Moniz, CV.S,, Cruz, P.,
Velazquez-Campoy, A., Brito R.M.M.
Titulo: Exploring the Structural and Energetic

Determinants of Ligand Binding to Transthyretin:

Searching Guidelines for the Rational Design of
Therapeutic Drugs Against TTR Amyloidosis
Tipo de participaciéon: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Publicacion: Abstract Book

Lugar de celebracion: Zaragoza

Fecha: 2010

Autores: Arilla-Luna, S.S., Velazquez-Campoy, A.,

Medina M.

Titulo: Notable Residues for the Correct Loca-
tion of Flavins in the N-Terminal Domain of FAD
Synthetase from C. ammoniagenes

Tipo de participaciéon: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Publicacion: Abstract Book

Lugar de celebracion: Zaragoza

Fecha: 2010

Autores: Arilla-Luna, S.S., Velazquez-Campoy, A.,

Medina M.

Titulo: The Adenylylation Site of C. ammoniage-
nes FAD Synthetase

Tipo de participaciéon: Poster

Congreso: Workshop on Understanding Tran-
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sient Molecular Interactions in Biology
Publicacion: Abstract Book

Lugar de celebracién: Sevilla

Fecha: 2010

Autores: Moreno, M.J., Bastos, M., Velazquez-
Campoy A.

Titulo: Partition of Amphiphilic Molecules to Lipid
Bilayers By ITC

Tipo de participacion: Poster

Congreso: 54th Annual Meeting of the Biophysi-
cal Society

Publicacion: Biophysical J. (Annual Meeting
Abstracts) 98:80a

Lugar de celebracién: San Francisco

Fecha: 2010

Autores: Moreno'Y.

Tipo de participacion: Organizador Principal de
la Conferencia.

Congreso: BIFI 2010 International Conference:
Networks, a framework for cross-disciplinary
applications.

Lugar de celebracion: Zaragoza, Espana.
Fecha: 2010.

Autores: Moreno'Y.

Tipo de participacion: Miembro de la Red Tema-
tica.

Congreso: Il Workshop de la Red Tematica:
Dinamica y Fendmenos Colectivos en Sistemas
Socio-Econémicos.

Lugar de celebracion: Valencia, Espana.

Fecha: 2010.

Autores: Moreno'Y.

Tipo de participacion: Organizador Principal de
la Conferencia.

Congreso: Net-Works 2010 International Confe-
rence: From Theory to Applications of Complex
Networked Systems.

Lugar de celebracion: Zaragoza, Espana.
Fecha: 2010.

Autores: Moreno'Y.
Titulo: Use and Misuse of Networks in Biology.

Otras actuaciones
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Otras actuaciones

Tipo de participacion: Conferencia Invitada.
Congreso: Complex Energy Landscapes: Compu-
tational and Statistical Methods for Soft Matter.
Lugar de celebracion: Zaragoza, Espana.

Fecha: 2010.

Autores: Moreno Y.

Titulo: Recent Approaches to Epidemic Sprea-
ding in Complex Networks

Tipo de participacion: Conferencia Invitada.
Congreso: New Frontiers in Complex Networks.
Lugar de celebracion: Seoul, Korea.

Fecha: 2010.

Autores: Moreno Y.

Titulo: Robustness of Brain and Cognitive Net-
works

Tipo de participacion: Conferencia Invitada.
Congreso: Workshop on Robustness of Complex
Networks.

Lugar de celebracién: Delft, The Netherlands.
Fecha: 2010.

Autores: Sanz, J., Navarro, J., Arbués, A., Martin,
C., Marijuan P.C. y Moreno Y.

Titulo: The transcriptional regulatory network of
M. tuberculosis

Tipo de participacion: Poster

Congreso: BIFI IV Internacional congress: Net-
works: A framework for cross disciplinary applica-
tions

Lugar de celebracion: Institute BIFI, University of
Zaragoza

Fecha: 2010. Menciona al BIFI: Si

Autores: Sanz, J., Navarro, J., Arbués, A., Martin,
C., Marijuan P.C. y Moreno Y.

Titulo: The transcriptional regulatory network of
M. tuberculosis

Tipo de participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-portuguese Biophysical
Congress

Lugar de celebracion: Institute BIFI, University of
Zaragoza

Fecha: 2010 Menciona al BIFI: Si
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Autores: Sanz, J., Floria L.M. and Moreno Y.
Titulo: Spreading of persistent infections in hete-
rogeneous populations

Tipo de participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-portuguese Biophysical
Congress

Lugar de celebracion: Institute BIFI, University of
Zaragoza

Fecha: 2010. Menciona al BIFI: Si

Autores: Sanz, J., Navarro, J., Arbués, A., Martin,
C., Marijuan P.C. y Moreno Y.

Titulo: The transcriptional regulatory network of
M. tuberculosis.

Tipo de participacion: Poster

Congreso: New Frontiers on complex networks:
Statphys 24 satellyte meeting.

Lugar de celebracién: Seoul national
University,Seoul,South Korea. Fecha: 2010. Men-
ciona al BIFI: Si

Autores: Bouzat, S., Falo F.

Titulo: Transport of cargo by interacting molecu-
lar motors

Tipo de participacion: Poster

Congreso: XXII Sitges Conference on Statistical
Mechanics: “Energy Conversion: From Nanoma-
chines to Renewable Sources’

Lugar: Sitges (Barcelonal), Spain

Fecha: June 2010

Autores: Tapia-Rojo, R., Prada-Gracia D., Mazo,
JJ. FaloF.

Titulo: A mesoscopic model for protein-DNA
interaction?

Tipo de participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Lugar: Zaragoza

Fecha: Julio 2010

Autores: Bouzat, S. Falo F.

Titulo: Models of coupled molecular motors
Tipo de participacion: Poster

Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress



Lugar: Zaragoza
Fecha: Julio 2010

Autores: Fiasconaro, A., Mazo, J. J., Falo F.
Titulo: Simple models in polymer translocations
Tipo de participacion: Oral presentada por AF
Congreso: IV Spanish-Portuguese Biophysical
Congress

Lugar: Zaragoza

Fecha: Julio, 2010

Autor: Tarancon A.

Tipo de participacion: Conferencia
Congreso: 4th Iberian Grid Infrastucture
Fecha: 2010

Lugar: Braga, Portugal

ESTANCIAS DE INVESTIGADORES
EXTERNOS

Parece interesante constatar las frecuentes estan-
cias y visitas de investigadores extranjeros o de
otros centros espanoles en el BIFI para colaborar
con nuestros investigadores:

- Aitor Hernandez-Ortega, Centro de Investiga-
ciones Biologicas, Madrid.
Enero 2010-Febrero 2010. Tutor Bifi: Patricia
Ferreira

- Laura Ledesma, Universidad Pablo Olavide,
Sevilla.
Abril 2010-Agosto 2010. Tutor Bifi: Milagros
Medina

ESTANCIAS DE MIEMBROS DE
NUESTRO INSTITUTO EN OTROS
CENTROS

Ana Sanchez-Azqueta
Universidad Nacional de Rosario. Argentina
Septiembre 2010-Noviembre 2010
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Isaias Lans

Universidad Autonoma de Barcelona. Departa-
mento de Quimica Fisica

1 semana Marzo 2010

Sonia Susana Arilla Luna
Institute Pasteur. Paris
Septiembre 2010-Noviembre 2010

DISTINCIONES Y PREMIOS

Beatriz Herguedas. Becada por la [IUBMB (Inter-
national Union of Biochemistry and Molecular
Biology|) con una International Fellowship in the
“Young Scientist Forum associated with the Oz-
Bio2010 Conference”, Melbourne, Septiembre
2010.

José Ramon Peregrina Bonilla ha sido galardona-
do en febrero de 2010 con el Premio Extraordi-
nario de doctorado de la Universidad de Zarago-
za 2008/09

Premio ECODES, Fundacion Ecologia y Desarrollo
donde la propuesta de instalar Ibercivis en salas
de usuarios de la Universidad y el uso por parte
de investigadores fue premiada en la categoria
Lucha contra el cambio climatico.

CHARLAS Y CONFERENCIAS
IMPARTIDAS EN OTRAS
INSTITUCIONES

OTRA INFORMACION RELEVANTE

Participamos en la Jornada técnica sobre fusion,
4 de marzo de 2010 en Tarrasa, en el marco de
EXPO Fusion. Organizador: Fernando Carbajo
(CIEMAT) en representacion de la comunidad EU-
RATOM. En el museo de la ciencia y de la tecni-
ca de Cataluna (Terrasa): en la que se inaugurara

Otras actuaciones




Instituto de Biocomputacion
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Otras actuaciones

la Exposicion temporal de “Fusion Expo. Energia
para el futuro”.

Estuvimos desde el dia 3 hasta el domingo 7, rea-
lizando:

“Servicio de proyeccion en 3D para la exposicion
itinerante FUSION”

Finalmente, quisieramos mencionar que una de
las publicaciones del grupo (S. Boccaletti, V. La-
tora, Y. Moreno et al. Physics Reports 424, 175
(2006)) es actualmente el segundo articulo mas
citado de la historia de la Universidad de Zarago-
za con mas de 1205 citas, el primero de los ultimos
15 anos, lo cual es una medida objetiva de que la
visibilidad de nuestros resultados ha aumentado.

El director: José Félix Saenz Lorenzo
Zaragoza diciembre de 2010.

110



