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and pharmaceutical research" explains Gianni de Fabritiis, coordinator of the 

Computational Biophysics Laboratory of the Biomedical Computer Research 

Programme (GRIB) run by Hospital del Mar Research Institute (IMIM) and Pompeu 

Fabra University (UPF). 

The researchers are now working to expand the applicability of this methodology and 

make better use of the computational capabilities as, in cases in which ligands are 

larger and more flexible and where the proteins involve more complex binding 

processes, greater computational effort is required. 

 

Reference article: 

"Complete reconstruction of an enzyme‐inhibitor binding process by molecular 

dynamics simulations" I Buch, T Giorgino, G De Fabritiis. 

www.pnas.org/cgi/doi/10.1073/pnas.0709640104 
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