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Datos Generales

INSTITUCIÓN PRINCIPAL

Institut Pasteur de Montevideo/ Institut Pasteur de Montevideo / Grupo de Simulaciones
Biomoleculares / Uruguay

DIRECCIÓN INSTITUCIONAL

Institución: Institut Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo / Sector
Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Científico-Tecnológicas
Dirección: Calle Mataojo 2020 / 11400 
País: Uruguay / Montevideo / Montevideo 
Teléfono: (11400) 25220910 / 156 
Correo electrónico/Sitio Web: spantano@pasteur.edu.uy www.pasteur.edu.uy 

Formación

Formación académica

CONCLUIDA

DOCTORADO

Doctor Philosophiae (1998 - 2001)

Scuola Internazionale Superiore di Studi Avanzati, Trieste , Italia 
Título de la disertación/tesis/defensa: Theoretical Investigations on Ligand- and RNA-protein
Complexes of Pharmaceutical Relevance 
Tutor/es: Paolo Carloni 
Obtención del título: 2001 
Financiación: 
Scuola Internazionale Superiore di Studi Avanzati, Trieste , Italia 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física de los Materiales Condensados / Biofisica
Computacional

MAESTRÍA

Magister Philosophiae (1998 - 1999)

Scuola Internazionale Superiore di Studi Avanzati, Trieste , Italia 
Título de la disertación/tesis/defensa: Molecular Target- Drug Interactions and Drug Resistance in
Mycobacterium Tuberculosis: A First Principles Study 
Tutor/es: Paolo Carloni 
Obtención del título: 2000 
Financiación: 
Scuola Internazionale Superiore di Studi Avanzati, Trieste , Italia 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física de los Materiales Condensados / Biofisica
Computacional

GRADO

Licenciatura en Física (1991 - 1996)

Universidad Nacional deSan Luis , Argentina 
Título de la disertación/tesis/defensa: Transiciones conformacionales en Carragenanos: Efecto de
mezcla de conformaciones polimericas en la solucion polielectrolitica 
Tutor/es: Julio Ciro Benegas 
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Obtención del título: 1996 
Financiación: 
Secretaria de Ciencia y Tecnica, Fac. Cs. Fis. Mat y Nat. Univ. Nac. San Lu , Argentina 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física de los Materiales Condensados /

Idiomas

Español

Entiende muy bien / Habla muy bien / Lee muy bien / Escribe muy bien

Inglés

Entiende muy bien / Habla muy bien / Lee muy bien / Escribe muy bien

Italiano

Entiende muy bien / Habla muy bien / Lee muy bien / Escribe muy bien

Areas de actuación

CIENCIAS NATURALES Y EXACTAS

Otras Ciencias Naturales /Otras Ciencias Naturales /Simulaciones Computacionales
Biofisica/Bioquimica

Actuación profesional

SECTOR EDUCACIÓN SUPERIOR/PÚBLICO - UNIVERSIDAD DE LA REPÚBLICA - URUGUAY

Facultad de Química / Area de Bioinformática

VÍNCULOS CON LA INSTITUCIÓN

Otro (01/2023 - a la fecha) Trabajo relevante

Docente Libre 20 horas semanales 
Escalafón: Docente 
Grado: Grado 4 
Cargo: Honorario

SECTOR EDUCACIÓN SUPERIOR/PÚBLICO - PROGRAMA DE DESARROLLO DE LAS CIENCIAS
BÁSICAS - URUGUAY

Área Biología (PEDECIBA) / Investigador Grado 4

VÍNCULOS CON LA INSTITUCIÓN

Otro (01/2020 - a la fecha)

Investigador Grado 4 60 horas semanales

SECTOR EXTRANJERO/INTERNACIONAL/OTROS - ITALIA

International Center for Theoretical Physics / Quantitative Life

Sciences Sector

VÍNCULOS CON LA INSTITUCIÓN

Otro (01/2019 - a la fecha)

Senior Associate

SECTOR EDUCACIÓN SUPERIOR/PÚBLICO - PROGRAMA DE DESARROLLO DE LAS CIENCIAS
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BÁSICAS - URUGUAY

Área Química (PEDECIBA) / Investigador Grado 5

VÍNCULOS CON LA INSTITUCIÓN

Otro (05/2016 - a la fecha)

Investigador Grado 4 60 horas semanales 
Areas Biología y Quimica

SECTOR ORGANIZACIONES PRIVADAS SIN FINES DE LUCRO/SOCIEDADES CIENTÍFICO-
TECNOLÓGICAS - INSTITUT PASTEUR DE MONTEVIDEO - URUGUAY

Institut Pasteur de Montevideo

VÍNCULOS CON LA INSTITUCIÓN

Funcionario/Empleado (07/2007 - a la fecha) Trabajo relevante

Investigador Principal 60 horas semanales / Dedicación total 
Responsable del Grupo de Simulaciones Biomoleculares del IPMontevideo

SECTOR EXTRANJERO/INTERNACIONAL/OTROS - ITALIA

Venetian Institute for Molecular Medicine

VÍNCULOS CON LA INSTITUCIÓN

Otro (03/2004 - 08/2007)

Investigador Independiente 45 horas semanales / Dedicación total

SECTOR EXTRANJERO/INTERNACIONAL/ENSEÑANZA SUPERIOR - ITALIA

Universita degli Studi di Padova

VÍNCULOS CON LA INSTITUCIÓN

Otro (03/2006 - 06/2006)

Docente, Responsable de Curso de Doctorado 10 horas semanales

Otro (03/2005 - 06/2005)

Docente, Responsable de Curso de Doctorado 10 horas semanales

ACTIVIDADES

DOCENCIA

Doctorado en Física (03/2005 - 06/2006 )

Maestría

Asignaturas: 
Theoretical Biophysics, Structure and Dynamics of Proteins and Nucleic Acids, horas

SECTOR EXTRANJERO/INTERNACIONAL/OTROS - ITALIA

Scuola Internazionale Superiore di Studi Avanzati, Trieste

VÍNCULOS CON LA INSTITUCIÓN

Otro (09/2002 - 02/2004)
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Investigador Independiente 45 horas semanales / Dedicación total

CARGA HORARIA

Carga horaria de docencia: 20 horas 
Carga horaria de investigación: 20 horas 
Carga horaria de formación RRHH: 15 horas 
Carga horaria de extensión: Sin horas
Carga horaria de gestión: 5 horas 

Producción científica/tecnológica

El estudio de interacciones entre macromoléculas de interés biológico plantea
importantes desafíos desde el punto de vista experimental debido a tendencia a la
agregación, alta flexibilidad, dificultades en la purificación, imposibilidad de obtener
cantidades de muestras necesarias, etc. La modelización computacional de sistemas
moleculares provee una herramienta alternativa y confiable para estudiar la estructura,
dinámica y energética de las interacciones que determinan el reconocimiento y la
formación de complejos moleculares. Técnicas como la de dinámica molecular permiten
obtener no solo información estructural detallada a nivel atómico sino también incluir
efectos de la temperatura y registrar la evolución de un sistema a través del tiempo. Por
otra parte las técnicas computacionales permiten modificar con relativa facilidad un gran
numero de condiciones experimentales distintas como temperatura, tamaño de la
muestra, fuerza iónica, concentraciones, mutaciones puntuales, modificaciones post
transcripcionales, muestrear enlace de distintos ligandos, etc. 
El grupo de Simulaciones Biomoleculares del Institut Pasteur de Montevideo se ocupa del
estudio de interacciones entre moléculas de interés biomedico utilizando una variedad de
herramientas computacionales de biofísica/bioquímica como lo son las simulaciones por
dinámica molecular a multiescala, modelización y bioinformática. Estos métodos
complementados con datos experimentales permiten aportar nuevas perspectivas en el
estudio y caracterización de sistemas biológicos. Una parte importante del trabajo
realizado por el grupo de Simulaciones Biomoleculares involucra el desarrollo y
mantenimiento de un campo de fuerza de grano grueso (Coarse Grain) denominado SIRAH
(www.sirahff.com). Esta iniciativa es inédita en Sudamérica y provee nuevas herramientas
para abordar simulaciones en escalas espaciales y temporales verdaderamente
comparables a las dimensiones de sistemas biológicamente relevantes con costos
computacionales reducidos.
Un área relevante de aplicación es el uso de simulaciones computacionales para
caracterizar las fuerzas que determinan la estructura y estabilidad de partículas virales.
Actualmente nuestros intereses se centran en dos l{ineas centrales: 1) el estudio
comparativo de las dinámicas de la envoltura de Flavivirus y 2) el ensamblado y
estabilización de la cápside de Circovirus. Utilizando modelización y simulaciones
multiescala logramos producir partículas cuasi virales (Virus Like Particles, VLPs)
destinadas a prototipos vacunales y herramientas de transporte y liberación molecular
controladas. 

Producción bibliográfica

ARTÍCULOS PUBLICADOS

ARBITRADOS

SIRAH Late Harvest: Coarse-Grained Models for Protein Glycosylation (Completo, 2024)

PABLO G. GARAY , MATIAS R. MACHADO , HUGO VERLI , SERGIO PANTANO 
Journal of Chemical Theory and Computation, v.: 20 p.:963 - 976, 2024 
Medio de divulgación: Internet 
Lugar de publicación: United states 
ISSN: 15499618 
E-ISSN: 15499626 
DOI: 10.1021/acs.jctc.3c00783 
http://dx.doi.org/10.1021/acs.jctc.3c00783 

  

AmberTools (Completo, 2023)
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DAVID A. CASE , HASAN METIN AKTULGA , KELLON BELFON , DAVID S. CERUTTI , G. ANDRÉS
CISNEROS , VINÍCIUS WILIAN D. CRUZEIRO , NEGIN FOROUZESH , TIMOTHY J. GIESE ,
ANDREAS W. GÖTZ , HOLGER GOHLKE , SAEED IZADI , KOUSHIK KASAVAJHALA , MEHMET
C. KAYMAK , EDWARD KING , TOM KURTZMAN , TAI-SUNG LEE , PENGFEI LI , JIAN LIU , TYLER
LUCHKO , RAY LUO , MADUSHANKA MANATHUNGA , MATIAS R. MACHADO , HAI MINH
NGUYEN , KURT A. O?HEARN , ALEXEY V. ONUFRIEV , FENG PAN , SERGIO PANTANO , RUXI QI
, ALI RAHNAMOUN , ALI RISHEH , STEPHAN SCHOTT-VERDUGO , AKHIL SHAJAN , JASON
SWAILS , JUNMEI WANG , HAIXIN WEI , XIONGWU WU , YONGXIAN WU , SHI ZHANG , SHIJI
ZHAO , QIANG ZHU , THOMAS E. CHEATHAM , DANIEL R. ROE , ADRIAN ROITBERG , CARLOS
SIMMERLING , DARRIN M. YORK , MARIA C. NAGAN , KENNETH M. MERZ 
Journal of Chemical Information and Modeling, v.: 63 p.:6183 - 6191, 2023 
Medio de divulgación: Internet 
Lugar de publicación: United states 
ISSN: 15499596 
E-ISSN: 1549960X 
DOI: 10.1021/acs.jcim.3c01153 
http://dx.doi.org/10.1021/acs.jcim.3c01153 

  

The Mechanism of Antimicrobial Small-Cationic Peptides from Coarse-Grained Simulations

(Completo, 2023)

EZEQUIEL N. FRIGINI , RODOLFO D. PORASSO , TAMÁS BEKE-SOMFAI , JOSÉ JAVIER LÓPEZ
CASCALES , RICARDO D. ENRIZ , SERGIO PANTANO 
Journal of Chemical Information and Modeling, v.: 63 p.:6877 - 6889, 2023 
Lugar de publicación: United states 
ISSN: 15499596 
E-ISSN: 1549960X 
DOI: 10.1021/acs.jcim.3c01348 
http://dx.doi.org/10.1021/acs.jcim.3c01348 

  

In silico induced effect of N???N???lysine acetylation on microtubule stability and subsequentsubsequent interaction of

microtubule?associated proteins (Completo, 2023)

ALEXEY RAYEVSKY , ELIJAH BULGAKOV , MOHSEN SHARIFI , DARIYA SAMOFALOVA , DANIIL
OZHEREDOV , PAVEL KARPOV , SERGIO PANTANO , YAROSLAV BLUME 
Cell Biology International, v.: 47 p.:1547 - 1557, 2023 
Lugar de publicación: United states 
ISSN: 10656995 
E-ISSN: 10958355 
DOI: 10.1002/cbin.12052 
http://dx.doi.org/10.1002/cbin.12052 

 

The SIRAH force field: A suite for simulations of complex biological systems at the coarse-grained and

multiscale levels (Completo, 2023)

FLORENCIA KLEIN , MARTÍN SOÑORA , LUCIANNA HELENE SANTOS , EZEQUIEL NAZARENO
FRIGINI , ANDRÉS BALLESTEROS-CASALLAS , MATÍAS RODRIGO MACHADO , SERGIO
PANTANO 
Journal of Structural Biology, v.: 215 p.:107985 2023 
Lugar de publicación: United states 
Escrito por invitación 
ISSN: 10478477 
E-ISSN: 10958657 
DOI: 10.1016/j.jsb.2023.107985 
http://dx.doi.org/10.1016/j.jsb.2023.107985 

 

Editorial: Recent advances in computational modelling of biomolecular complexes (Reseña, 2023)

SIMÓN POBLETE , SERGIO PANTANO , KEI-ICHI OKAZAKI , ZHONGJIE LIANG , KURT KREMER
, ADOLFO B. POMA 
Frontiers in Chemistry, v.: 11 2023 
Medio de divulgación: Internet 
Lugar de publicación: Switzerland 
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E-ISSN: 22962646 
DOI: 10.3389/fchem.2023.1200409 
http://dx.doi.org/10.3389/fchem.2023.1200409 

 

Early stages in A?1-42 spontaneous aggregation: An unbiased dataset from coarse-grained molecular

dynamics simulations (Completo, 2023)

EXEQUIEL E. BARRERA , SERGIO PANTANO 
Data in Brief, v.: 49 p.:109359 2023 
Lugar de publicación: Netherlands 
Escrito por invitación 
ISSN: 23523409 
DOI: 10.1016/j.dib.2023.109359 
http://dx.doi.org/10.1016/j.dib.2023.109359 

 

Customizably designed multibodies neutralize SARS-CoV-2 in a variant-insensitive manner

(Completo, 2023) Trabajo relevante

CECILIA ABREU , CLAUDIA ORTEGA , NATALIA OLIVERO-DEIBE , FEDERICO CARRIÓN ,
ARACELLY GAETE-ARGEL , FERNANDO VALIENTE-ECHEVERRÍA , RICARDO SOTO-RIFO ,
RAFAELA MILAN BONOTTO , ALESSANDRO MARCELLO , SERGIO PANTANO 
Frontiers in Immunology, v.: 14 2023 
Lugar de publicación: Switzerland 
E-ISSN: 16643224 
DOI: 10.3389/fimmu.2023.1226880 
http://dx.doi.org/10.3389/fimmu.2023.1226880 

 

Sharing data, sharing methods, sharing science. (Reseña, 2022)

SERGIO PANTANO 
MethodsX, v.: 9 p.:101607 2022 
Medio de divulgación: Internet 
Lugar de publicación: Netherlands 
Escrito por invitación 
ISSN: 22150161 
DOI: 10.1016/j.mex.2021.101607 
http://dx.doi.org/10.1016/j.mex.2021.101607 

 

The stressed life of a lipid in the Zika virus membrane (Completo, 2022)

MARTÍN SOÑORA , EXEQUIEL E. BARRERA , SERGIO PANTANO 
Biochimica et Biophysica Acta (BBA) - Biomembranes, v.: 1864 p.:183804 2022 
Lugar de publicación: Netherlands 
Escrito por invitación 
ISSN: 00052736 
DOI: 10.1016/j.bbamem.2021.183804 
http://dx.doi.org/10.1016/j.bbamem.2021.183804 

  

Differential neutralizing antibody responses elicited by CoronaVac and BNT162b2 against SARS-CoV-

2 Lambda in Chile (Completo, 2022)

MÓNICA L. ACEVEDO , ARACELLY GAETE-ARGEL , LUIS ALONSO-PALOMARES , MARCO
MONTES DE OCA , ANDRÉS BUSTAMANTE , ALDO GAGGERO , FABIO PAREDES , CLAUDIA P.
CORTES , SERGIO PANTANO , CONSTANZA MARTÍNEZ-VALDEBENITO , JENNIFFER
ANGULO , NICOLE LE CORRE , MARCELA FERRÉS , MARCELO A. NAVARRETE , FERNANDO
VALIENTE-ECHEVERRÍA , RICARDO SOTO-RIFO 
Nature Microbiology, v.: 7 p.:524 - 529, 2022 
Medio de divulgación: Internet 
Lugar de publicación: United kingdom 
E-ISSN: 20585276 
DOI: 10.1038/s41564-022-01092-1 
http://dx.doi.org/10.1038/s41564-022-01092-1 
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Women in bioinformatics & data science - Latin America (Reseña, 2022)

ANA JULIA VELEZ RUEDA , LILIANE CONTEVILLE , SERGIO PANTANO , WENDY GONZÁLEZ 
MethodsX, v.: 9 p.:101907 2022 
Medio de divulgación: Internet 
Lugar de publicación: Netherlands 
Escrito por invitación 
ISSN: 22150161 
DOI: 10.1016/j.mex.2022.101907 
http://dx.doi.org/10.1016/j.mex.2022.101907 

 

Substrate Recognition Properties from an Intermediate Structural State of the UreA Transporter

(Completo, 2022)

MANUEL SANGUINETTI , LUCIANNA HELENE SILVA SANTOS , JULIETTE DOURRON ,
CATALINA ALAMÓN , JUAN IDIARTE , SOTIRIS AMILLIS , SERGIO PANTANO , ANA RAMÓN 
International Journal of Molecular Sciences, v.: 23 p.:16039 2022 
Medio de divulgación: Internet 
Lugar de publicación: Switzerland 
E-ISSN: 14220067 
DOI: 10.3390/ijms232416039 
http://dx.doi.org/10.3390/ijms232416039 

 

Back and forth modeling through biological scales (Completo, 2022)

SERGIO PANTANO 
Biochemical and Biophysical Research Communications, v.: 633 p.:39 - 41, 2022 
Medio de divulgación: Internet 
Lugar de publicación: United states 
Escrito por invitación 
ISSN: 0006291X 
E-ISSN: 10902104 
DOI: 10.1016/j.bbrc.2022.09.037 
http://dx.doi.org/10.1016/j.bbrc.2022.09.037 

  

Dissecting the role of glutamine in seeding peptide aggregation (Completo, 2021)

EXEQUIEL E. BARRERA , FRANCESCO ZONTA , SERGIO PANTANO 
Computational and Structural Biotechnology Journal, v.: 19 p.:1595 - 1602, 2021 
Lugar de publicación: Sweden 
E-ISSN: 20010370 
DOI: 10.1016/j.csbj.2021.02.014 
http://dx.doi.org/10.1016/j.csbj.2021.02.014 

 

A homogeneous dataset of polyglutamine and glutamine rich aggregating peptides simulations

(Completo, 2021)

EXEQUIEL E. BARRERA , SERGIO PANTANO , FRANCESCO ZONTA 
Data in Brief, v.: 36 p.:107109 2021 
Lugar de publicación: Netherlands 
ISSN: 23523409 
DOI: 10.1016/j.dib.2021.107109 
http://dx.doi.org/10.1016/j.dib.2021.107109 

 

Fighting viruses with computers, right now (Completo, 2021)

MATÍAS R MACHADO , SERGIO PANTANO 
Current Opinion in Virology, v.: 48 p.:91 - 99, 2021 
Lugar de publicación: Netherlands 
Escrito por invitación 
ISSN: 18796257 
DOI: 10.1016/j.coviro.2021.04.004 
http://dx.doi.org/10.1016/j.coviro.2021.04.004 
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Mutation in a SARS-CoV-2 Haplotype from Sub-Antarctic Chile Reveals New Insights into the Spike?s

Dynamics (Completo, 2021)

JORGE GONZÁLEZ-PUELMA , JACQUELINE ALDRIDGE , MARCO MONTES DE OCA ,
MÓNICA PINTO , ROBERTO URIBE-PAREDES , JOSÉ FERNÁNDEZ-GOYCOOLEA , DIEGO
ALVAREZ-SARAVIA , HERMY ÁLVAREZ , GONZALO ENCINA , THOMAS WEITZEL , RODRIGO
MUÑOZ , ÁLVARO OLIVERA-NAPPA , SERGIO PANTANO , MARCELO A. NAVARRETE 
Viruses, v.: 13 p.:883 2021 
Lugar de publicación: Switzerland 
E-ISSN: 19994915 
DOI: 10.3390/v13050883 
http://dx.doi.org/10.3390/v13050883 

 

The New Pharmacological Chaperones PBXs Increase ?-Galactosidase A Activity in Fabry Disease

Cellular Models (Completo, 2021)

PEDRO BESADA , MARÍA GALLARDO-GÓMEZ , TANIA PÉREZ-MÁRQUEZ , LUCÍA PATIÑO-
ÁLVAREZ , SERGIO PANTANO , CARLOS SILVA-LÓPEZ , CARMEN TERÁN , ANA ARÉVALO-
GÓMEZ , AURORA RUZ-ZAFRA , JULIÁN FERNÁNDEZ-MARTÍN , SAIDA ORTOLANO 
Biomolecules, v.: 11 p.:1856 2021 
Medio de divulgación: Internet 
Lugar de publicación: Switzerland 
E-ISSN: 2218273X 
DOI: 10.3390/biom11121856 
http://dx.doi.org/10.3390/biom11121856 

 

Rapid Assessment of Binding Affinity of SARS-COV-2 Spike Protein to the Human Angiotensin-

Converting Enzyme 2 Receptor and to Neutralizing Biomolecules Based on Computer Simulations

(Completo, 2021)

DAMIANO BURATTO , ABHISHEK SAXENA , QUN JI , GUANG YANG , SERGIO PANTANO ,
FRANCESCO ZONTA 
Frontiers in Immunology, v.: 12 2021 
Medio de divulgación: Internet 
Lugar de publicación: Switzerland 
E-ISSN: 16643224 
DOI: 10.3389/fimmu.2021.730099 
http://dx.doi.org/10.3389/fimmu.2021.730099 

  

Assessing SIRAH?s Capability to Simulate Intrinsically Disordered Proteins and Peptides (Completo,

2021)

FLORENCIA KLEIN , EXEQUIEL E. BARRERA , SERGIO PANTANO 
Journal of Chemical Theory and Computation, v.: 17 p.:599 - 604, 2021 
Lugar de publicación: United states 
ISSN: 15499618 
E-ISSN: 15499626 
DOI: 10.1021/acs.jctc.0c00948 
http://dx.doi.org/10.1021/acs.jctc.0c00948 

 

Wrapping Up Viruses at Multiscale Resolution: Optimizing PACKMOL and SIRAH Execution for

Simulating the Zika Virus (Completo, 2021)

MARTÍN SOÑORA , LEANDRO MARTÍNEZ , SERGIO PANTANO , MATÍAS R. MACHADO 
Journal of Chemical Information and Modeling, v.: 61 p.:408 - 422, 2021 
Lugar de publicación: United states 
ISSN: 15499596 
E-ISSN: 1549960X 
DOI: 10.1021/acs.jcim.0c01205 
http://dx.doi.org/10.1021/acs.jcim.0c01205 

 

The SIRAH-CoV-2 Initiative: A Coarse-Grained Simulations' Dataset of the SARS-CoV-2 Proteome

(Completo, 2021)
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PABLO G. GARAY , EXEQUIEL E. BARRERA , FLORENCIA KLEIN , MATIAS R. MACHADO ,
MARTÍN SOÑORA , SERGIO PANTANO 
Frontiers in Medical Technology, v.: 3 2021 
Escrito por invitación 
E-ISSN: 26733129 
DOI: 10.3389/fmedt.2021.644039 
http://dx.doi.org/10.3389/fmedt.2021.644039 

CUTie2: The Attack of the Cyclic Nucleotide Sensor Clones (Completo, 2021)

FLORENCIA KLEIN , FLORENCIA SARDI , MATÍAS R. MACHADO , CLAUDIA ORTEGA ,
MARCELO A. COMINI , SERGIO PANTANO 
Frontiers in Molecular Biosciences, v.: 8 2021 
Lugar de publicación: Switzerland 
Escrito por invitación 
E-ISSN: 2296889X 
DOI: 10.3389/fmolb.2021.629773 
http://dx.doi.org/10.3389/fmolb.2021.629773 

 

Physical interactions driving the activation/inhibition of calcium/calmodulin dependent protein kinase

II (Completo, 2021)
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Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Biofísica / 
E-ISSN: 15205207 

Coarse grained models of water (Completo, 2012)

L. DARRÉ , M. MACHADO , PANTANO S 
Wiley Interdisciplinary Reviews Computational Molecular Science, 2012 
Palabras clave: Coarse-grained Water models Modelado molecular 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física de los Materiales Condensados / 
Medio de divulgación: Papel 
E-ISSN: 17590884 
DOI: 10.1002/wcms.1097 
http://wires.wiley.com/WileyCDA/ 

 

Structure and dynamics of nano-sized raft-like domains on the plasma membrane. (Completo, 2012)

HERRERA F , PANTANO S 
The Journal of Chemical Physics, v.: 136 1 , p.:15103 - 15103, 2012 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computación e Información / Ciencias de la
Información y Bioinformática / 
Medio de divulgación: Papel 
ISSN: 00219606 
E-ISSN: 10897690 

  

A hybrid all-atom/coarse grain model for multiscale simulations of DNA (Completo, 2011)
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MACHADO, MR , DANS, PD , PANTANO S 
Physical Chemistry Chemical Physics, v.: 13 40 , p.:18134 - 18144, 2011 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Biofísica / Biofisica/quimica computacional,
Simulaciones, Modelizacion 
ISSN: 14639076 
E-ISSN: 14639084 
DOI: 10.1039/c1cp21248f 

  

Isoform-specific determinants in the HP1 binding to histone 3: insights from molecular simulations.

(Completo, 2010)

MACHADO, MR , DANS, PD , PANTANO S 
Amino Acids, v.: 38 5 , p.:1571 - 1581, 2010 
Palabras clave: Epigenetics, HIV-1, Trancription, Phosphorylation 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales Modelling 
ISSN: 09394451 
E-ISSN: 14382199 
DOI: 10.1007/s00726-009-0371-3 

  

Subcellular localization of the interaction between the human immunodeficiency virus transactivator

Tat and the nucleosome assembly protein 1. (Completo, 2010)

DE MARCO, A , DANS, PD , KNEZEVICH, A , MAIURI, P , PANTANO S , MARCELLO, A 
Amino Acids, v.: 38 5 , p.:1583 - 1593, 2010 
Palabras clave: HIV - Chromatin - hNAP-1 - FRET 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales / Virologia,
Modelizacion molecular 
ISSN: 09394451 
E-ISSN: 14382199 
DOI: 10.1007/s00726-009-0378-9 

  

Arg206 of SNAP-25 is essential for neuroexocytosis at the Drosophila melanogaster neuromuscular

junction (Completo, 2010)

MEGIGHIAN A , SCORZETO M , RIGONI M , ZANINI D , PANTANO S , BENNA C , ROSSETTO O ,
MONTECUCCO C , ZORDAN M 
Journal of Cell Science, 2010 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Bioquímica y Biología Molecular / 
ISSN: 00219533 
E-ISSN: 14779137 
DOI: 10.1242/jcs.071316 

  

A Coarse Grained Model for Atomic-Detailed DNA Simulations with Explicit Electrostatics

(Completo, 2010) Trabajo relevante

DANS, PD , ZEIDA A , MACHADO, MR , PANTANO S 
Journal of Chemical Theory and Computation, v.: 6 5 , p.:1711 - 1725, 2010 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Biofísica / Biofisica/Bioquimica computacional,
Simulaciones, Modelizacion 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Biofísica / 
ISSN: 15499618 
E-ISSN: 15499626 

  

Study of molecular dynamics in a tridimensional structure of kappa-carragenan in different solvents

(Completo, 2010)

GAUNA, CF , VILLEGAS, M , GUIDUGLI, S , ESTEBAN, C , PAOLETTI S , PANTANO S , BENEGAS
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JC 
Revista Mexicana de Física, v.: 56 1 , p.:61 - 68, 2010 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Biofísica / 
ISSN: 0035001X 
E-ISSN: 26832224 

    

Another Coarse Grain Model for Aqueous Solvation: WAT Four? (Completo, 2010)

DARRE L , MACHADO, MR , DANS, PD , HERRERA F , PANTANO S 
Journal of Chemical Theory and Computation, v.: 6 p.:3793 - 3804, 2010 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computación e Información / Ciencias de la
Información y Bioinformática / 
ISSN: 15499618 
E-ISSN: 15499626 

  

Cloning, characterization and subcellular localization of a Trypanosoma cruzi argonaute protein

defining a new subfamily distinctive of trypanosomatids (Completo, 2010)

GRACIA SILVA, MR , TOSAR, JP , FRUGIER, M , PANTANO S , BONILLA, B , ESTEBAN, L , SERRA, E ,
ROVIRA, C , ROBELLO, C , CAYOTA, A 
Gene, 2010 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Bioquímica y Biología Molecular / 
ISSN: 03781119 
DOI: 10.1016/j.gene.2010.06.012 

  

Salt induced asymmetry in membrane simulations by partial restriction of ionic motion (Completo,

2009)

HERRERA F. , PANTANO S 
The Journal of Chemical Physics, v.: 130 19 , p.:195105 - 195113, 2009 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales Modelling 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 00219606 
E-ISSN: 10897690 

  

Multi-scale modeling of HIV-1proteins (Completo, 2009)

CARNEVALE V. , RAUGEI S. , NERI M. , PANTANO S , MICHELETTI C. , CARLONI P 
Journal of Molecular Structure THEOCHEM, v.: 898 p.:97 - 105, 2009 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales Modelling 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 01661280 

  

A fully atomistic model of the Cx32 connexon (Completo, 2008)

PANTANO S , ZONTA F , MAMMANO F 
PLoS ONE, v.: 3 3 , p.:2614 - 2625, 2008 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales Modelling 
Medio de divulgación: Internet 
E-ISSN: 19326203 
www.plosone.org 
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In silico description of fluorescent probes in vivo (Completo, 2008)

PANTANO S 
Journal of Molecular Graphics and Modelling, 2008 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales Modelling 
ISSN: 10933263 

  

The role of phosphorylation on the structure and dynamics of phospholamban: A model from molecular

simulations (Completo, 2007)

PANTANO S , CARAFOLI E 
Proteins Structure Function and Bioinformatics, 2007 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 08873585 
E-ISSN: 10970134 

  

Catabolite Activator Protein in Aqueous Solution: A Molecular Simulation Study (Completo, 2007)

BERRERA M , PANTANO S , CARLONI P 
The Journal of Chemical Physics, 2007 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 00219606 
E-ISSN: 10897690 

  

Unitary permeability of gap junction channels to second messengers measured by FRET microscopy

and dual whole-cell current recordings (Completo, 2007)

HERNANDEZ VH , BORTOLOZZI M , PERTEGATO V , BELTRAMELLO M , GIARIN M , ZACCOLO
M , PANTANO S , MAMMANO F 
Nature Methods, v.: 4 4 , p.:353 - 358, 2007 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales Biologia Molecular 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 15487091 
E-ISSN: 15487105 

  

Crystal structure of peach Pru p 3, the prototypic member of the family of plant non-specific lipid

transfer protein pan-allergens (Completo, 2006)

PASQUATO N , BERNI R , FOLLI C , FOLLONI S , CIANCI M , PANTANO S , HELLIWELL JR ,
ZANOTTI G 
Journal of Molecular Biology, v.: 365 3 , p.:684 - 694, 2006 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 00222836 
E-ISSN: 10898638 

  

A molecular model of the Vibrio cholerae cytolysin transmembrane pore (Completo, 2006)

PANTANO S , MONTECUCCO C 
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Toxicon, v.: 47 12 , p.:35 - 40, 2006 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Modelling 
Medio de divulgación: Otros 
E-ISSN: 00410101 

  

Insights on HIV-1 Tat : P/CAF bromodomain molecular recognition from in vivo experiments and

molecular dynamics simulations (Completo, 2006)

PANTANO S , MARCELLO A , FERRARI A , GAUDIOSI D , SABO A , PELLEGRINI V , BELTRAM F ,
GIACCA M , CARLONI P 
Proteins Structure Function and Bioinformatics, v.: 62 4 , p.:1062 - 1073, 2006 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales Biologia Molecular 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 08873585 
E-ISSN: 10970134 

  

cAMP modulation of the cytoplasmic domain in the HCN2 channel investigated by molecular

simulations (Completo, 2006)

BERRERA M , PANTANO S , CARLONI P 
Biophysical Journal, v.: 90 10 , p.:3428 - 3433, 2006 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 00063495 
E-ISSN: 15420086 

  

Pathogenetic role of the deafness-related M34T mutation of Cx26 (Completo, 2006)

BICEGO M , BELTRAMELLO M , CARELLA M , PIAZZA V , ZELANTE L , BUKAUSKAS FF , ARSLAN
E , CAMA E , PANTANO S , BRUZZONE R , DANDREA P , MAMMANO F 
Human Molecular Genetics, v.: 15 17 , p.:2569 - 2587, 2006 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales Biologia Molecular 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 09646906 
E-ISSN: 14602083 

  

Comparative analysis of HIV-1 Tat variants (Completo, 2005)

PANTANO S , CARLONI P 
Proteins Structure Function and Bioinformatics, v.: 58 3 , p.:638 - 643, 2005 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 08873585 
E-ISSN: 10970134 

  

Human, Drosophila, and C-elegans TDP43: Nucleic acid binding properties and splicing regulatory

function (Completo, 2005)

AYALA YM , DAMBROGIO A , PANTANO S , BURATTI E , BRINDISI A , MARCHETTI C , ROMANO
M , BARALLE FE 
Journal of Molecular Biology, v.: 348 3 , p.:575 - 588, 2005 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
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Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales Biologia Molecular 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 00222836 
E-ISSN: 10898638 

  

Molecular basis of the allosteric mechanism of cAMP in the regulatory PKA subunit (Completo, 2005)

PANTANO S , ZACCOLO M , CARLONI P 
FEBS Letters, v.: 579 12 , p.:2679 - 2685, 2005 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 00145793 
E-ISSN: 18733468 

  

SNARE complexes and neuroexocytosis: how many, how close? (Completo, 2005) Trabajo relevante

MONTECUCCO C , SCHIAVO G , PANTANO S 
Trends in Biochemical Sciences, v.: 30 p.:367 - 372, 2005 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Biologia Molecular 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 09680004 

  

Improvement of a FRET-based indicator for cAMP by linker design and stabilization of donor-acceptor

interaction (Completo, 2005)

LISSANDRON V , TERRIN A , COLLINI M , DALFONSO L , CHIRICO G , PANTANO S , ZACCOLO M
Journal of Molecular Biology, v.: 354 3 , p.:546 - 555, 2005 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Biologia Molecular 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 00222836 
E-ISSN: 10898638 

  

A Model of the N-terminal Cyclin T1 based on FRET experiments (Completo, 2005)

PABLO OPPEZZO , PANTANO S , MARCELLO A , SABO A , PELLEGRINI V , FERRARI A , BELTRAM
F , GIACCA M , CARLONI P 
Journal of Theoretical Medicine, v.: 6 2 , p.:73 - 79, 2005 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Modelling Biologia Molecular 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 10273662 
E-ISSN: 16078578 

 

Molecular dynamics simulations on HIV-1 Tat (Completo, 2004)

PANTANO S , TYAGI M , GIACCA M , CARLONI P 
European Biophysics Journal, v.: 33 4 , p.:344 - 351, 2004 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales Biologia Molecular 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 01757571 
E-ISSN: 14321017 

  

NADH interactions with WT- and S94A-acyl carrier protein reductase from Mycobacterium
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tuberculosis: an ab initio study (Completo, 2002)

PANTANO S , ALBER F , LAMBA D , CARLONI P 
Proteins Structure Function and Bioinformatics, v.: 47 1 , p.:62 - 68, 2002 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 08873585 
E-ISSN: 10970134 

  

Amino acid modification in the HIV-1 Tat basic domain: Insights from molecular dynamics and in vivo

functional studies (Completo, 2002)

PANTANO S , TYAGI M , GIACCA M , CARLONI P 
Journal of Molecular Biology, v.: 318 5 , p.:1563 - 1574, 2002 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales Biologia Molecular 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 00222836 
E-ISSN: 10898638 

  

Proton dynamics in an enzyme model substrate: an ab initio molecular dynamics study (Completo,

2000)

PANTANO S , ALBER F , CARLONI P 
Journal of Molecular Structure THEOCHEM, v.: 530 1-2 , p.:177 - 181, 2000 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 01661280 

  

Polyelectrolytic Aspects of the Thermodynamics of Conformational Transitions: K-Carrageenan in

Formamide (Completo, 1999)

BENEGAS JC , PANTANO S , VETERE A , PAOLETTI S 
Biopolymers, v.: 49 2 , p.:127 - 130, 1999 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Termodinamica Mecanica Estadistica 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 00063525 
E-ISSN: 10970282 

  

Thermodynamics of the Conformational Transition of Biopolyelectrolytes: the Case of Specific Affinity

of Counterions (Completo, 1999)

PAOLETTI S , BENEGAS JC , PANTANO S , VETERE A 
Biopolymers, v.: 50 7 , p.:705 - 719, 1999 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Termodinamica Mecanica Estadistica 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN: 00063525 
E-ISSN: 10970282 

  

LIBROS

A Practical Guide to Recent Advances in Multiscale Modeling and Simulation of Biomolecules (

Participación , 2023)
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EXEQUIEL E. BARRERA , SERGIO PANTANO 
Publicado , A Practical Guide to Recent Advances in Multiscale 
Editorial: AIP Publishing LLCMelville, New York 
Tipo de puplicación: Material didáctico 
DOI: 10.1063/9780735425279_003 
Referado 
Escrito por invitación 
Medio de divulgación: Internet 
ISSN/ISBN: 9780735425248 
http://dx.doi.org/10.1063/9780735425279_003

cAMP Signaling,Methods in Molecular Biology ( Participación , 2022)

FLORENCIA KLEIN , CECILIA ABREU , SERGIO PANTANO 
Publicado , cAMP Signaling 
Editorial: Springer US , New York, NY 
Tipo de puplicación: Investigación 
DOI: 10.1007/978-1-0716-2245-2_16 
Referado 
Escrito por invitación 
Medio de divulgación: Internet 
ISSN/ISBN: 9781071622445 
http://dx.doi.org/10.1007/978-1-0716-2245-2_16 

Capítulos: 
How to Make the CUTiest Sensor in Three Simple Steps for Computational Pedestrians 
Organizadores: Manuela Zaccolo 
Página inicial 255, Página final 264

cAMP signalling ( Participación , 2015)

PANTANO S , MACHADO, MR 
Publicado 
Número de volúmenes: 1294 
Editorial: Humana Press , Hatfield 
Tipo de puplicación: Investigación 
Referado 
Escrito por invitación 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Biofísica / 
Medio de divulgación: Internet 
ISSN/ISBN: 1940 6029 

Capítulos: 
Structure-based, in-silico approaches for the development of novel cAMP FRET reporters 
Organizadores: 
Página inicial 41, Página final 58

Advances in Bioinformatics and Computational Biology ( Participación , 2013)

PANTANO S , DANS, PD. , DARRE, L. , MACHADO, MR. , ZEIDA, A. , BRANDNER, AF. 
Publicado 
Número de volúmenes: 8213 
Edición: 1 
Editorial: Springer , Zurich 
Tipo de puplicación: Investigación 
Referado 
Palabras clave: Molecular dynamics nucleic acids simulations 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computación e Información / Ciencias de la
Información y Bioinformática / 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN/ISBN: 
Financiación/Cooperación: 
Institut Pasteur de Montevideo / Otra, Uruguay 
http://link.springer.com/chapter/10.1007%2F978-3-319-02624-4_7 
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Capítulos: 
Assessing the Accuracy of the SIRAH Force Field to Model DNA at Coarse Grain Level 
Organizadores: J.C. Setubal and N.F. Almeida 
Página inicial 71, Página final 81

Book of selected invited experts ICS-UNIDO. Drug Design and Discovery for Developing Countries

International Conference. ( Participación , 2008)

MACHADO M , PANTANO S 
Publicado 
Número de volúmenes: 1 
Editorial: ICS-UNIDO , Trieste 
Tipo de puplicación: Divulgación 
Referado 
Escrito por invitación 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computación e Información / Ciencias de la
Información y Bioinformática / 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN/ISBN: 

Capítulos: 
Structural Characterization of a New Target Against HIV-1 Using Theoretical Methods 
Organizadores: E. Megnassan, L. Owono Owono and S. Miertus 
Página inicial 84, Página final 95

Proceedings of the International School of Physics. ( Participación , 2007)

PANTANO S , BERRERA, M , ANSELMI, C , CARLONI P 
Publicado 
Editorial: Societa Italiana di Fisica , Varenna 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Modelling 
Medio de divulgación: Otros 
ISSN/ISBN: 

Capítulos: 
Voltage-gated Ion Channels Investigated by Molecular Dynamics and Bioinformatics 
Organizadores: R.A. Broglia, L. Serrano and G. Tiana 
Página inicial 332, Página final 336

DOCUMENTOS DE TRABAJO

Calidad con equidad de género: diagnóstico del Institut Pasteur de Montevideo - 2018 (2018)

Completo
Betancor A , KAMAID, A , Musso Arrúa, María Noel , PANTANO S , PIATTONI CV , VICTORIA
PRIETO-ECHAGÜE 

Medio de divulgación: Internet 
https://zenodo.org/records/3934408

Producción técnica

PRODUCTOS

The SIRAH force field 2014 (2014)

, Software 
PANTANO S , MACHADO, MR , BRANDNER AF , GONZALEZ HC , DARRE L , DANS, PD , ZEIDA,
A 
Parametros, Topologias y programas para realizar y analizar simulaciones de grano grueso 
País: Uruguay 
Disponibilidad: Irrestricta 
Institución financiadora: Institut Pasteur de Montevideo 
Palabras clave: Simulacion Dinamica Molecular 
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Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computación e Información / Ciencias de la
Información y Bioinformática / 
www.sirahff.com

OTRAS PRODUCCIONES

CURSOS DE CORTA DURACIÓN DICTADOS

OpenLab Performing Molecular Simulations with the Sirah force field (2020)

PANTANO S 
Especialización
País: Chile
Idioma: Español
Medio divulgación: Otros
Tipo de participación: Organizador
Duración: 1 semanas
Lugar: Universidad de Talca
Ciudad: Talca, chile

Simulaciones de Grano Grueso, Multiescala y el Campo de Fuerzas SIRAH (2019)

PANTANO S 
Otro
País: Argentina
Idioma: Español
Medio divulgación: Otros
Tipo de participación: Docente
Unidad: Departamento de Física
Duración: 4 semanas
Lugar: Ciudad Universitaria - Pabellon I
Ciudad: Buenos aires
Institución Promotora/Financiadora: Universidad de Buenos Aires
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Físicas / Física de los Materiales Condensados /
Simluaciones 

OpenLab Performing Molecular Simulations with the Sirah force field (2017)

PANTANO S 
Otro
País: Uruguay
Idioma: Inglés
Tipo de participación: Organizador
Duración: 1 semanas
Lugar: Instituto Pasteur de Montevideo
Ciudad: Montevideo

ORGANIZACIÓN DE EVENTOS

4th Protein Biophysic At The End Of the World (PBATEOW) (2019)

PANTANO S 
Congreso
Sub Tipo: Organización 
Lugar: Uruguay ,Instituto Pasteur de Montevideo Montevideo 
Idioma: Inglés
Medio divulgación: Internet
Duración: 1 semanas 

Expert´s meeting: South American Initiative for Molecular Simulations (2018)

PANTANO S 
Congreso
Sub Tipo: Organización 
Lugar: Uruguay ,Institut Pasteur de Montevideo Montevideo 
Idioma: Inglés
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Duración: 1 semanas 
Institución Promotora/Financiadora: Interntional Centre For Theoretical Physics - Institut Pasteur
de Montevideo

42nd edition of Quitel (2016)

PANTANO S 
Congreso
Sub Tipo: Otra 
Lugar: Uruguay 
Idioma: Interlingua
Duración: 1 semanas 

Binational meeing SAB/SBFUy "Latin American Crosstalk in Biophysics and Physiology" (2015)

PANTANO S 
Congreso
Sub Tipo: Otra 
Lugar: Uruguay 
Idioma: Inglés

Ion Channels: From Molecules to Pathology (2012)

PANTANO S 
Congreso
Sub Tipo: Otra 
Lugar: Uruguay ,Universidad de la República - IP Montevideo, Montevideo 
Idioma: Inglés
Duración: 1 semanas 

Evaluaciones

EVALUACIÓN DE PUBLICACIONES

COMITÉ EDITORIAL

MethodsX ( 2021 / 2023 )

Tipo de publicación: Revista 
Editorial: Elsevier 
Cantidad: Mas de 20 
Editor en Jefe de la sección Bioinformática de la revista MethodsX

Frontiers Physiology ( 2018 / 2019 )

Tipo de publicación: Revista 
Editorial: Frontiers 
Cantidad: De 5 a 20 
Reviewer Editor

MethodsX ( 2017 / 2020 )

Tipo de publicación: Revista 
Editorial: Elsevier 
Cantidad: Mas de 20 
Editor en Jefe de la sección Bioquímica, Genética y Biología Molecular de la revista MethodsX

Biochemical and Biophysical Research Communications ( 2016 / 2023 )

Tipo de publicación: Revista 
Editorial: Elsevier 
Cantidad: Mas de 20 
Executive Editor

EVALUACIÓN DE PREMIOS

Eugenio Prodanov ( 2023 / 2023 )

Comité de asignación de premios y concursos
Uruguay
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Cantidad: De 5 a 20 
PEDECIBA 

Elio García-Austt ( 2023 / 2023 )

Comité de asignación de premios y concursos
Uruguay

Cantidad: De 5 a 20 
PEDECIBA 

Formación de RRHH

TUTORÍAS CONCLUIDAS

POSGRADO

Identificación del mecanismo de apertura pH dependiente de la envoltura de Zika y otros Flavivirus

(2018 - 2023)

Tesis de doctorado
Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Científico-Tecnológicas / Institut
Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo / Grupo de Simulaciones Biomoleculares ,
Uruguay 
Programa: Doctorado en Ciencias Biológicas (PEDECIBA) 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Martín Soñora Greco 
País: Uruguay

Desarrollo in silico de sensores fluorescentes para disecar vias de señalizacion celular (2017 - 2022)

Tesis de doctorado
Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Científico-Tecnológicas / Institut
Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo , Uruguay 
Programa: Doctorado en Química - PEDECIBA 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Florencia Klein 
País: Uruguay

DESARROLLO DE METODOLOGI ́AS PARA EL ESTUDIO DE MODELOS SIMPLIFICADOS DE ADN-

PROTEI ́NA

Tesis de maestria
Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Científico-Tecnológicas / Institut
Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo , Uruguay 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Astrid Brandner 
País: Uruguay 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computación e Información / Ciencias de la
Información y Bioinformática

Desarrollo y aplicación de modelado molecular coarse grain de lípidos

Tesis de doctorado
Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad Nacional de San Luis , Argentina 
Programa: Doctorado en Biologia Molecular 
Tipo de orientación: Asesor 
Nombre del orientado: Ezequiel Frigini 
País: Argentina

MODELADO MOLECULAR DE PROCESOS RELACIONADOS A LA TRANSCRIPCION DEL VIRUS VIH-

1

Tesis de doctorado
Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Científico-Tecnológicas / Institut
Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo , Uruguay 
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Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Matias Machado 
País: Uruguay 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Biofísica / Biofisica/Bioquimica computacional,
Simulaciones, Modelizacion

DESARROLLO DE MÉTODOS PARA ACELERAR SIMULACIONES DE DINÁMICA MOLECULAR

Tesis de doctorado
Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Científico-Tecnológicas / Institut
Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo , Uruguay 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Leonardo Darre 
País: Uruguay 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Biofísica / Biofisica/Bioquimica computacional,
Simulaciones, Modelizacion

Molecular Simulation Approaches to Proteins Structure and Dynamics and to Ligand Design

Tesis de doctorado
Sector Extranjero/Internacional/Otros / Scuola Internazionale Superiore di Studi Avanzati, Trieste ,
Italia 
Tipo de orientación: Cotutor en pie de igualdad 
Nombre del orientado: Marco Berrera 
País: Italia 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales Modelling

GRADO

Modelización estructural de la interacción entre proteína quinasa dependiente de AMPc (PKA) y la

proteína de la cápside del virus de la Hepatits C (core)

Tesis/Monografía de grado
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Ciencias , Uruguay 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Astrid Brandner 
País: Uruguay 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Biofísica / Biofisica/quimica computacional,
Simulaciones, Modelizacion

Desarrollo de Modelos Simplificados para el Estudio de la Dinamica y Flexibilidad Intrinseca del ADN

Tesis/Monografía de grado
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Ciencias , Uruguay 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Ari Zeida 
País: Uruguay 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Biofísica / Biofisica/quimica computacional,
Simulaciones, Modelizacion

Dinamica molecolare applicata allo studio dell idratazione di molecole fluorescenti utilizzate nelle

misure di permeabilit`a di canali ionici.

Tesis/Monografía de grado
Sector Extranjero/Internacional/Enseñanza superior / Universita degli Studi di Padova , Italia 
Tipo de orientación: Asesor 
Nombre del orientado: Mario Cammarota 
País: Italia 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales
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Modelizzazione strutturale e dinamica della connessina 32

Tesis/Monografía de grado
Sector Extranjero/Internacional/Enseñanza superior / Universita degli Studi di Padova , Italia 
Tipo de orientación: Cotutor en pie de igualdad 
Nombre del orientado: Paolo Panizzolo 
País: Italia 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales /
Biofisica/Bioquimica Simulaciones Computacionales Modelling

OTRAS

Desarrollo de modelos simplificados (grano grueso) de polisacáridos (2017 - 2020)

Orientación de posdoctorado
Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Científico-Tecnológicas / Institut
Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo , Uruguay 
Programa: No pertenece a ningún programa académico 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Pablo Garay 
País: Uruguay

Estudios de los procesos de agregación beta-amiloides mediante técnicas de simulación simplificadas
Trabajo relevante

Orientación de posdoctorado
Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Científico-Tecnológicas / Institut
Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo / Posdoctorado Externo CONICET-
Pasteur , Uruguay 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Exequiel Barrera 
País: Uruguay

Post doctorado Externo CONICET, Argentina

Otras tutorías/orientaciones
Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Científico-Tecnológicas / Institut
Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo , Uruguay 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Fernando Herrera 
País: Uruguay 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biológicas / Biofísica 
Concluida en Marzo 2010

TUTORÍAS EN MARCHA

POSGRADO

Optimización del campo de fuerza de grano grueso SIRAH para la correcta reproducción de

temperaturas de melting de proteínas (2023)

Tesis de maestria
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química , Uruguay 
Programa: Posgrado en Química 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Antonella Alba 
País/Idioma: Uruguay,

Desarrollo de sensores FRET para la identificación simultánea de caminos de señalización redox y

cAMP (2016)

Tesis de doctorado
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Ciencias , Uruguay 
Programa: Maestría en Biotecnología 
Tipo de orientación: Cotutor en pie de igualdad 
Nombre del orientado: Florencia Sardi 
País/Idioma: Uruguay, Español
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Ensamblado de complejos macromoleculares sobre el ADN (2012)

Tesis de maestria
Sector Educación Superior/Público / / , Uruguay 
Tipo de orientación: Tutor único o principal 
Nombre del orientado: Matias Machado 
País/Idioma: Uruguay, Español 
Areas de conocimiento: 
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computación e Información / Ciencias de la
Información y Bioinformática

Otros datos relevantes

PREMIOS, HONORES Y TÍTULOS

Investigador Asociado Senior (2019)

(Internacional)
International Centre for Theoretical Physics

JURADO/INTEGRANTE DE COMISIONES EVALUADORAS DE TRABAJOS ACADÉMICOS

Caracterización in silico de dioxigenasas responsables del clivaje de carotenoides de especies de citrus

(2021)

Candidato: Jorge Cantero
Tipo Jurado: Tesis de Maestría
PANTANO S , Jesús Meléndez Martínez A , Iribarne F 
Maestría en Bioinformática / Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República /
Facultad de Química / Uruguay 
País: Uruguay 
Idioma: Español

Molecular Dynamics of gelatin-based peptide systems (2021)

Candidato: Nicolas Tardiota
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
PANTANO S 
Doctor of Philosophy / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución Extranjera /
Queensland University of Technology / Australia 
País: Australia 
Idioma: Inglés
La tesis fué reprobada.

ESTRUCTURA Y FUNCIÓN DE ENZIMAS REDOX DE COBRE Y MOLIBDENO ESTUDIADAS POR

MÉTODOS COMPUTACIONALES BASADOS EN EVIDENCIAS QUÍMICAS Y ESPECTROSCÓPICAS

(2019)

Candidato: María Cecilia Gómez
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
PANTANO S , Signorella SR , Scheris Perel DA 
Doctorado en Ciencias Biológicas / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución Extranjera /
Facultad de Bioquímica y Ciencias Biológicas, Universidad Nacional del Litoral / Argentina 
País: Argentina 
Idioma: Español

Polimerosomas aptos para transporte de drogas: diseño y caracterización empleando técnicas

computacionales (2019)

Candidato: Damián Grillo
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
PANTANO S , BUSNENGO HF , Mininni P 
Doctorado en Física / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución Extranjera / Facultad de
Ciencias Exactas, Universidad de Buenos Aires / Argentina 
País: Argentina 
Idioma: Español
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Estudio computacional del receptor GABAA ?1?2?2 y su interacción con moléculas de interés biológico

en el sitio de unión de benzodiazepinas (2019)

Candidato: María Julia Amundarain
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
PANTANO S , Caffarena E 
Doctor en Física / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución Extranjera / Universidad
Nacional del Sur / Argentina 
País: Argentina 
Idioma: Español

Multiscale modeling on biological systemsltiscale modelization in a small virus: Mechanism of proton

channeling and its role in triggering capsid disassembly (2019)

Candidato: Astrid Brandner
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
Pasquali S , Floquet N , Khalid S , Lauricella M , PANTANO S 
Chemie Theoretique et Modelisation Moléculaire / Sector Extranjero/Internacional/Otros /
Institución Extranjera / École Doctorale BIOLOGIE ET BIOTECHNOLOGIE. Université Paris
Diderot - Paris 7 / Francia 
País: Francia 
Idioma: Inglés

Detalhamento molecular em nível atômico das interações do complexo humano TLR4-MD-2 em

membranas biológicas: Influência do LPS, glicosilação e oligomerização (2017)

Candidato: Carla Carvalho de Aguiar
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
BOGO JA , SOARES TA , PANTANO S 
Biologia Celular e Molecular / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución Extranjera /
Universidad Federal de Río Grande del Sur / Brasil 
País: Brasil 
Idioma: Portugués

Caracterización Estuctural de Quitosan y Chitlac Mediante Simulación Molecular (2017)

Candidato: Carmen ESTEBAN
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
PANTANO S , Del Popolo M , Porasso R 
Doctorado / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución Extranjera / Universidad Nacional
de San Luis / Argentina 
País: Argentina 
Idioma: Español

Mecanismos de Interaccio?n en Protei?nas Intri?nsecamente Desordenadas (2016)

Candidato: Rau?l Estaban Ithuralde
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
PANTANO S 
Doctorado en Ciencias Químicas / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución Extranjera /
Facultad de Ciencias Exactas y Naturales Universidad de Buenos Aires / Argentina 
País: Argentina 
Idioma: Español

Theoretical and experimental study of Arabidopsis thaliana LEA proteins under different hydrate

conditions and its interaction with biological membranes (2016)

Candidato: Carlos Navarro Retamal
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
PANTANO S , Herrera R , Camacho C 
Doctorado en Bioinformática / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución Extranjera /
Universidad de Talca / Chile 
País: Chile 
Idioma: Español

Biología Estructural de Protein Quinasas: Las Serin/Treonin-Quinasas de Leishmania (2015)

Candidato: Sofia Horjales
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
GARAT B , VILLARINO A , PANTANO S 
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PEDECIBA Biologia / Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Científico-
Tecnológicas / Institut Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo / Uruguay 
País: Uruguay 
Idioma: Español

Diseño de péptidos y peptidomiméticos actuando como inhibidores de los agregados beta-amiloides

(2015)

Candidato: Exequiel Barrera
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
APPIGNANESI G , FUENTES L , PANTANO S 
Doctorado en Biologia Molecular / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución Extranjera /
Universidad Nacional de San Luis / Argentina 
País: Argentina 
Idioma: Español

Estudio Computacional de Reacciones Quimicas Involucradas en el Proceso de Blanqueo de la Pulpa de

Celulosa con Dioxido de Cloro (2013)

Candidato: Kennet Irving
Tipo Jurado: Trabajo de conclusión de curso de Grado
PANTANO S 
Sector Educación Superior/Público / Universidad de la República / Facultad de Química / Uruguay 
País: Uruguay 
Idioma: Español

Modelado y estudio de complejos de Ciclosporina A y compuestos relacionados con una ciclofilina de

Trypanosoma Cruzi (2013)

Candidato: Roberto Carraro
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
CERECETTO H , BUA J , PANTANO S 
Doctorado en Química (UDELAR-PEDECIBA) / Sector Educación Superior/Público / Universidad
de la República / Facultad de Química / Uruguay 
País: Uruguay 
Idioma: Español

Simulaciones de Monte Carlo Guiadas por Vi ́nculos Derivados de los Desplazamientos Quimico (2012)

Candidato: Osvaldo Martin
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
PANTANO S 
Doctorado en Biologia Molecular / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución Extranjera /
Universidad Nacional de San Luis / Argentina 
País: Argentina 
Idioma: Español

Study of the movement of the WPD flexible loop of human protein tyrosine phosphatase PTP1B and

the factors that influence it (2011)

Candidato: Aline Katz
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
PANTANO S 
Doctorado en Química (UDELAR-PEDECIBA) / Sector Educación Superior/Público / Universidad
de la República / Facultad de Química / Uruguay 
País: Uruguay 
Idioma: Inglés

Molecular mechanics/coarse-grained hybrid model for investigating protein function (2007)

Candidato: Marilisa Neri
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
SENO F , PANTANO S 
Physics and Chemistry of Biological Systems / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución
Extranjera / Scuola Internazionale Superiore di Studi Avanzati, Trieste / Italia 
País: Italia 
Idioma: Inglés
Sector of Statistical and Biological Physics
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Calmodulin flexibility and target recognition explored by molecular simulations (2006)

Candidato: Giacomo Fiorin
Tipo Jurado: Tesis de Doctorado
KLEIN ML , PANTANO S 
Physics and Chemistry of Biological Systems / Sector Extranjero/Internacional/Otros / Institución
Extranjera / Scuola Internazionale Superiore di Studi Avanzati, Trieste / Italia 
País: Italia 
Idioma: Inglés
Sector of Statistical and Biological Physics

CONSTRUCCIÓN INSTITUCIONAL

- Coordinador de la Comisión de Seminarios institucionales del Instituto Pasteur de Montevideo (desde

2012).

- Integrante del Consejo Académico Instituto Pasteur de Montevideo (2018-2020).

- Integrante del Consejo Asesor en Equidad de Género del Instituto Pasteur de Montevideo (2022 al

presente).

- Delegado por la subarea Biofísica en la Subcomisión de Asuntos Curriculares del área Biología de

PEDECIBA (2016-2018).

- Integrante de la comisión de Ingresos por el área Química de PEDECIBA desde 2022.

- Integrante de la comisión de Publicaciones de la sociedad Internacional de Biología Computacional

(Publications committee, International Soc. Comp. Biol - ISBC) desde 2021.

Información adicional

- Investigador de Grado 5 de PEDECIBA, Area Quimica. Subarea Fisicoquímica.
- Investigador de Grado 4 de PEDECIBA, Area Biologia, Subarea Biofisica
- Investigador nivel II del Sistema Nacional de Investigadores - ANII - Uruguay
- Senior Associate International Centre for Theoretical Physics (ICTP), Trieste, Italia, 2019-
2026.
- Editor de la revista BBRC (Biochemical and Biophysical Research Communications) -
Elsevier
- Revisor de mas de 25 revistas internacionales especializadas (p. ej PCCP, JACs, PLoS,
Proteins, Bioinformatics, JCTC, SciRep, JCIM, etc.)
-Profesor visitante Dpto de Física Universidad Nacional de San Luis, Argentina 2017
-Profesor visitante Dpto de Física Universidad de Buenos Aires, Argentina 2019
- Cienífico Visitante en el grupo de Biología Computacional de la universidad
ShanghaiTech, China, 2019

Indicadores de producción

PRODUCCIÓN BIBLIOGRÁFICA
115

Artículos publicados en revistas científicas 109

Completo 104

Resumen 1

Reseña 4

Libros y Capítulos 5

Capítulos de libro publicado 5

Documentos de trabajo 1

Completo 1
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PRODUCCIÓN TÉCNICA 9

Productos tecnológicos 1

Otros tipos 8

EVALUACIONES
4

Evaluación de publicaciones 4

FORMACIÓN RRHH
17

Tutorías/Orientaciones/Supervisiones concluidas 14

Tesis de doctorado 6

Otras tutorías/orientaciones 1

Tesis/Monografía de grado 4

Tesis de maestria 1

Orientación de posdoctorado 2

Tutorías/Orientaciones/Supervisiones en marcha 3

Tesis de maestria 2

Tesis de doctorado 1
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