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DOCTORADO

Doctorado en Ciencias Biolégicas (UDELAR-PEDECIBA) (2008 - 2012)

Universidad de la Republica - Facultad de Ciencias, Uruguay

Titulo de la disertacién/tesis/defensa: Modelado Molecular de Procesos Relacionados a la
Transcripcion del virus VIH-1

Tutor/es: Sergio Pantano

Obtencion del titulo: 2012

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado Molecular

GRADO

Licenciatura en Bioquimica (2001 - 2007)

Universidad de la Republica - Facultad de Ciencias, Uruguay

Titulo de la disertacién/tesis/defensa: Monografia: Células Dendriticas Origen, Subtipos y Funcion-
Trabajo experimental: Caracterizacién de antigenos de Echinococcus granulosus mediante una
vision integrada de varios enfoques

Tutor/es: Dras. Sylvia Dematteis y Verodnica Ferndndez

Obtencion del titulo: 2007

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Bioquimica y Biologia Molecular / Inmunologia

EN MARCHA
MAESTRIA

Maestria en Bioinformatica (2009)

Universidad de la Republica, Facultad de Ciencias ,Uruguay

Titulo de la disertacién/tesis/defensa:

Tutor/es: Sergio Pantano

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computacion e Informacion / Ciencias de la
Informacion y Bioinformatica /
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GRADO

Licenciatura en Ciencias Biolégicas (2001)

Universidad de la Republica, Facultad de Ciencias ,Uruguay

Titulo de la disertacién/tesis/defensa:

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biologicas / Biologia Marina, Limnologia /

Formacién complementaria
CONCLUIDA
CURSOS DE CORTA DURACION

Bioinformatica estrutural e analises do proteoma (01/2013 - 01/2013)

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Escola Brasilero -Argentina de Biotecnologia, Brasil
80 horas

Palabras Clave: Bioinformatica Protedmica

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computacién e Informacién / Ciencias de la
Informacion y Bioinformatica /

Coarse-Grained Biomolecular Modeling (01/2011-01/2011)

Sector Extranjero/Internacional/Ensefianza superior / Ecole Polytechnique Federale de Lausanne,
Suiza

40 horas

Palabras Clave: Modelado molecular

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica de los Materiales Condensados / Modelado y
Simulaciones Moleculares

Course Molecular Biology of Viral Diseases (01/2011-01/2011)

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Ciencias , Uruguay
50 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Bioquimica y Biologia Molecular / Virologia

Coarse-grained Simulation of Biological Soft Matter Systems using ESPResSo (01/2011-01/2011)

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universitat Stuttgart, Alemania

40 horas

Palabras Clave: Modelado molecular

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica de los Materiales Condensados / Modelado y
Simulaciones Moleculares

Latin American Postgraduate Program of Biophysics (01/2009 - 01/2009)

Sector Extranjero/Internacional/Otros / Sociedad Brasilera de Biofisica, Brasil
32 horas

Palabras Clave: Biofisica general

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica /

Introduccién a la programacion de aplicaciones bioinformaticas en Bash (01/2007 - 01/2007)

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Ciencias , Uruguay
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computacién e Informacién / Ciencias de la
Informacion y Bioinformatica / Bioinformatica

Evaluacién en el aula universitaria: disefio de instrumentos (01/2006 - 01/2006)

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Ciencias, Uruguay

Introduccién a la Docencia Universitaria-Programa de Formacion Docente (01/2005 - 01/2005)



Sector Educacién Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Ciencias , Uruguay

Quimica de la Atmésferay Polucién (UdEP) (01/2003 - 01/2003)

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Ciencias , Uruguay
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Tierra y relacionadas con el Medio Ambiente /
Meteorologiay Ciencias Atmosféricas / Quimica Atmosférica

PARTICIPACION EN EVENTOS

Curso: Creacién y Gestion de Empresas (2010)

Tipo: Otro

Institucién organizadora: Camara Nacional de Comercioy Servicios del Uruguay, Uruguay
Palabras Clave: Emprendedurismo Empresa

Areas de conocimiento:

Ciencias Sociales / Economiay Negocios / Negocios y Administracién /

Pasantia experimental "Exploring the Interaction between HP1-Suv39" (2008)

Tipo: Otro

Institucién organizadora: International Centre for Genetic Engineering and Biotechnology
(ICGEB), Italia

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y Simulaciones
Moleculares

Pasantia de siete meses en el area Pure and applied chemistry del International Centre for Science and
High Technology (2008)

Tipo: Otro

Institucién organizadora: International Centre for Science and High Technology-UNIDO (ICS-
UNIDO), Italia

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado Molecular

Training Course: Molecular Design and Computer-assisted Combinatorial Chemistry (2008)

Tipo: Seminario

Institucién organizadora: International Centre for Science and High Technology-UNIDO (ICS-
UNIDO), Italia

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biologicas / Biofisica / Disefio "in silico" de Farmacos

Advanced School in High Performance and GRID Computing (2008)

Tipo: Taller

Institucién organizadora: International Centre for Theoretical Physics (ICTP), Italia
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computacién e Informacién / Ciencias de la
Computacion/ Programacion

Conference on Modeling and Computation of Structure and Dynamics of Condensed Phase Systems
(2008)

Tipo: Congreso

Institucion organizadora: Scuola Internazionale Superiore di Studi Avanzati di Trieste (SISSA), Italia
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica de los Materiales Condensados / Modelado y
Simulaciones Moleculares

Conference on Knots and other Entanglements in Biopolymers: Topological and Geometrical Aspects of
DNA, RNA and Protein Structures (2008)

Tipo: Congreso

Institucién organizadora: International Centre for Theoretical Physics (ICTP), Italia

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Estructura de Macromoléculas



Eighth Giambiagi Winter School-Part A (2006)

Tipo: Simposio

Institucién organizadora: Universidad de Buenos Aires, Argentina

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado Molecular y Quimica
Teorica

Pasantia honoraria "Analisis de los efectos del entorno sobre el mecanismo de la reaccién de
transformacion de etanolamina en acetaldehido y amoniaco en condiciones de protonacion parcial y
total" (2003)

Tipo: Otro
Institucién organizadora: LQTC - IQB - Facultad de Ciencias, Uruguay

Estudio de reacciones radicalarias, catalizadas por el cofactor vitamina B12 dentro del sitio activo de la
Etanolamina amonio liasa (2003)

Tipo: Otro
Institucién organizadora: LQTC - IQB - Facultad de Ciencias 2003 al 2008, Uruguay

Idiomas

Espaiiol

Entiende muy bien /Habla muy bien/ Lee muy bien/ Escribe muy bien
Inglés
Entiende muy bien / Hablamuy bien/ Lee muy bien / Escribe muy bien

Areas de actuacion

CIENCIAS NATURALES Y EXACTAS

Ciencias Quimicas /Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros, Electroquimica /Modelado Molecular
y Quimica Teorica

CIENCIAS NATURALES Y EXACTAS
Ciencias Bioldgicas /Biofisica /Modelado y Simulaciones Moleculares

Actuacion profesional

SECTOR ORGANIZACIONES PRIVADAS SIN FINES DE LUCRO/SOCIEDADES CIENTIFICO-
TECNOLOGICAS - SOCIEDADES CIENTIFICO-TECNOLOGICAS - URUGUAY

Asociacion de investigadoras e investigadores del Uruguay
VINCULOS CON LA INSTITUCION

Otro (08/2022 - a lafecha)

Socio 1 hora semanal
Integrante de la Comisién de Politicas I+D

SECTOR ORGANIZACIONES PRIVADAS SIN FINES DE LUCRO/SOCIEDADES CIENTIFICO-
TECNOLOGICAS - INSTITUT PASTEUR DE MONTEVIDEO - URUGUAY

Institut Pasteur de Montevideo
VINCULOS CON LA INSTITUCION

Funcionario/Empleado (04/2021 - ala fecha)

Investigador Adjunto Sefor 40 horas semanales / Dedicacion total

Funcionario/Empleado (09/2017 - 04/2021)



Investigador Adjunto 40 horas semanales

Funcionario/Empleado (09/2014 - 09/2017)

Postdoctorando 40 horas semanales
Laboratorio de Biosimulaciones

Funcionario/Empleado (02/2008 - 09/2014)

Investigador Asistente 40 horas semanales
Grupo de Simulaciones Biomoleculares.

ACTIVIDADES

LINEAS DE INVESTIGACION

Desarrollo y aplicacion de modelos de grano gruezo para la simulacién de sistemas biolégicos (02/2010
-alafecha)

Mixta

40 horas semanales

Laboratorio de Biosimulaciones, Laboratorio de Biosimulaciones, Integrante del equipo
Equipo: S. PANTANO

Palabras clave: SIRAH force field

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y Simulaciones
Moleculares

Dissecting the repression/activation of HIV-1 transcription: Study of the intrinsic flexibility of HP1
proteins (02/2008 - 10/2012)

40 horas semanales

Institut Pasteur de Montevideo, Grupo de Simulaciones Biomoleculares, Integrante del equipo
Equipo: S. PANTANO

Palabras clave: simulaciones modelizacion docking

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado Molecular

PROYECTOS DE INVESTIGACION Y DESARROLLO

Use and improvement of the SIRAH force field for Coarse-Grained Simulations applied to
intermolecular interactions of proteins (05/2016 - 04/2021)

Desarrollo de modelos simplificados para la simulacion de biomoléculas.

1 horas semanales

Universidad de Talca (Chile), Centro de Bioinformatica y Simulacion Molecular

Investigacion

Integrante del Equipo

Concluido

Financiacion:

Comisiéon Nacional de Investigacion Cientificay Tecnologica, Chile, Apoyo financiero

Institut Pasteur de Montevideo, Uruguay, Cooperacién

Pontificia Universidad Javeriana - Bogotd, Colombia, Cooperacién

Pontificia Universidad Catolica de Chile, Chile, Cooperacion

Equipo: S. PANTANO, J. ALZATE-MORALES (Responsable), JM. CABALLERO , D. CACERES , F.
GONZALEZ,G.OLGUIN, J. GONZALEZ,N.P. BARRERA, D. GONZALEZ-NORAMBUENA, P.L.
DE LATORRE

Palabras clave: SIRAH force field modelos de grano gruezo

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica/ Modelado y Simulaciones
Moleculares

Caracterizacion Estructural de Procesos de Transcripcion Viral del VIH-1 (06/2009 - 05/2011)

20 horas semanales
Institut Pasteur de Montevideo, Grupo de Simulaciones Biomoleculares



Investigacion

Integrante del Equipo

En Marcha

Alumnos encargados en el proyecto:

Maestria/Magister:2

Doctorado:3

Equipo: L. DARRE , S. PANTANO (Responsable) , P. DANS, F. HERRERA

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Simulacién de Biomoléculas

DOCENCIA

Ingenieria en Bioinformatica (Universidad de Talca) (03/2020 - 03/2020)

Especializacion

Responsable

Asignaturas:

Curso aplicado de SIRAH: Veny simula tu sistema 100 veces mas rapido!, 35 horas, Tedrico-
Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biolégicas / Biofisica / Modelado y Simulacion Molecular

Ingenieria en Bioinformatica (Universidad de Talca) (01/2018 - 01/2018)

Especializacion

Responsable

Asignaturas:

Scripting for molecular modeling visualization and analysis, 30 horas, Tedrico-Préactico
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computacién e Informacién / Ciencias de la
Informacion y Bioinformatica /

Ingenieria en Bioinformatica (Universidad de Talca) (10/2016 - 10/2016)

Especializacion

Responsable

Asignaturas:

Introduction to multiscale molecular dynamics simulations, 40 horas, Tedrico-Practico
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y Simulaciones
Moleculares

111 CCES Workshop & SAIMS, Universidade Estadual de Campinas (Brasil) (05/2016 - 05/2016)
Especializacion

Invitado

Asignaturas:

Molecular dynamics simulations with SIRAH force field, 5 horas, Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica/ Modelado y Simulaciones
Moleculares

Ingenieria en Bioinformatica (Universidad de Talca) (11/2015 - 11/2015)

Especializacion

Responsable

Asignaturas:

Molecular dynamics simulations with SIRAH force field, 15 horas, Tedrico-Practico
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica/ Modelado y Simulaciones
Moleculares

FOCEM (05/2015 - 05/2015)

Especializacion

Organizador/Coordinador

Asignaturas:

OpenlLab: Performing Molecular Simulations with SIRAH force field, 40 horas, Tedrico-Practico
Areas de conocimiento:



Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado vy simulacidon molecular

FOCEM (11/2013-11/2013)

Especializacion

Organizador/Coordinador

Asignaturas:

Introduction to Structural Biology and Bioinformatics, 30 horas, Tedrico-Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computacién e Informacién / Ciencias de la
Informacion y Bioinformatica /

Ingenieria en Bioinformatica (Universidad de Talca) (09/2013 - 09/2013)

Especializacion

Invitado

Asignaturas:

International Seminar Germany-Chile: From Plant Biology to Computational Chemistry and
Molecular Bioinformatics, 40 horas, Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computacién e Informacién / Ciencias de la
Informacion y Bioinformatica /

AMSUD Pasteur (09/2011 - 10/2011)

Especializacion

Organizador/Coordinador

Asignaturas:

Hands-on Course: Coarse Grain Methods for Biomolecular Simulations, 30 horas, Tedrico-Practico
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica de los Materiales Condensados / Modelado y
Simulaciones Moleculares

AMSUD Pasteur (02/2010 - 03/2010)

Especializacion

Organizador/Coordinador

Asignaturas:

Computational Modelling and Simulations of Biological Systems, 30 horas, Tedrico-Practico
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado Molecular y Quimica
Teorica

EXTENSION

Jornada de Puertas Abiertas del Institut Pasteur de Montevideo (10/2019 - 10/2019)

8 horas

Talleres en Escuela N°5 de Fray Bentos (Rio Negro) y Liceo N°59 de Montevideo por la Semana de la
Cienciay la Tecnologia (05/2019 - 05/2019)

8 horas

Jornada de Puertas Abiertas del Institut Pasteur de Montevideo (10/2018 - 10/2018)

8 horas

Taller en Liceo de Castillos (Rocha) por la Semana de la Ciencia y la Tecnologia (06/2018 - 06/2018 )

5horas

Jornada de Puertas Abiertas del Institut Pasteur de Montevideo (10/2017 - 10/2017)

8 horas

Talleres en Liceo N°2 de Young (Rio Negro) y Colegio YAVNE (Montevideo) por la Semana de la Ciencia
y laTecnologia (05/2017 - 05/2017)

8 horas

Taller "Aportes de la Divulgacion de la Ciencias y la Tecnologia a la Educacién" organizado por Espacio



Ciencia del LATU (05/2017 - 05/2017 )

3 horas

Jornada de Puertas Abiertas del Institut Pasteur de Montevideo (10/2016 - 10/2016)

8 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Biologia Estructural
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Bioguimica y Biologia Molecular /

Taller en Liceo N°1 Manuel Rosé de las Piedras (Canelones) (07/2016 - 07/2016)

2 horas

Talleres en Instituto de Formacion Docente de Florida y Canelones por la Semana de la Cienciay la
Tecnologia (05/2016 - 05/2016)

10 horas
Areas de conocimiento:
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biologicas / Biofisica / Biologia Estructural

Jornada de Puertas Abiertas del Institut Pasteur de Montevideo (10/2015 - 10/2015)

8 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Bioguimica y Biologia Molecular /
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Biologia Estructural

Jornada de Puertas Abiertas del Institut Pasteur de Montevideo (10/2014 - 10/2014)

8 horas

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Bioquimica y Biologia Molecular /
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Biologia Estructural

GESTION ACADEMICA

Delegado de Ayudantes en Consejo de Investigadores (02/2016 - a la fecha)

Participaciéon en consejos y comisiones

SECTOR EMPRESAS/PUBLICO - EMPRESA PUBLICA - URUGUAY

Centro Nacional de Supercomputacion
VINCULOS CON LA INSTITUCION

Otro (04/2020 - a la fecha)

Representante de los usuarios cientificos 1 hora semanal

SECTOR ORGANIZACIONES PRIVADAS SIN FINES DE LUCRO/ORGANIZACIONES NO
GUBERNAMENTALES - ORGANIZACIONES SIN FINES DE LUCRO - URUGUAY

Asociacion de Egresados de Facultad de Ciencias - UdelaR
VINCULOS CON LA INSTITUCION

Otro (04/2014 - alafecha)

Miembro de la Comisién Directiva 3 horas semanales

SECTOR EDUCACION SUPERIOR/PUBLICO - PROGRAMA DE DESARROLLO DE LAS CIENCIAS
BASICAS - URUGUAY

Programa de Desarrollo de las Ciencias Basicas

VINCULOS CON LA INSTITUCION



Otro (03/2014 - alafecha)

Investigador Grado 340 horas semanales
ACTIVIDADES
DOCENCIA

Biologia (12/2022 - 12/2022)

Doctorado

Invitado

Asignaturas:

EL SISTEMA INMUNE EN LOS PECES: identificacion y caracterizacion de proteinas vinculadas a la
respuesta frente al estrés y la infeccion, 2 horas, Tedrico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Ciencias Bioldgicas /

Biologia (05/2022 - 07/2022)

Doctorado

Organizador/Coordinador

Asignaturas:

Protefnas: Secuencia, Estructura, Evoluciény Funcién, 52 horas, Tedrico-Practico
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Bioquimica y Biologia Molecular /

Biologia (05/2021 - 05/2021)

Doctorado

Invitado

Asignaturas:

Biofisica del ADN, 3 horas, Tedrico-Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biologicas / Biofisica /

Biologia (05/2020 - 07/2020)

Doctorado

Organizador/Coordinador

Asignaturas:

Proteinas: explorando hipdtesis de funcidon molecular con estructuras y secuencias, 52 horas,
Tedrico-Préctico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Bioguimica y Biologia Molecular /

(08/2014 - 10/2014)

Maestria

Organizador/Coordinador

Asignaturas:

Introduccion al analisis estructural y funcional de proteinas, 12 horas, Tedrico-Practico
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Bioquimica y Biologia Molecular /

SECTOR ORGANIZACIONES PRIVADAS SIN FINES DE LUCRO/SOCIEDADES CIENTIFICO-
TECNOLOGICAS - SOCIEDADES CIENTIFICO-TECNOLOGICAS - URUGUAY

Sociedad de Bioquimicay Biologia Molecular
VINCULOS CON LA INSTITUCION

Otro (10/2017 - 12/2019)

Socioy Miembro de la Comision Directiva 3 horas semanales

SECTOR EDUCACION SUPERIOR/PUBLICO - UNIVERSIDAD DE LA REPUBLICA - URUGUAY



Facultad de Ciencias
VINCULOS CON LA INSTITUCION

Otro (06/2010 - 05/2012)

Claustrista por Orden Egresados 1 hora semanal
Escalafén: No Docente
Cargo: Interino

Funcionario/Empleado (05/2005 - 05/2008)

Ayudante 20 horas semanales

Laboratorio de Quimica Tedricay Computacional del Instituto de Quimica Bioldgica.
Escalafon: Docente

Grado: Grado 1

Cargo: Interino

Funcionario/Empleado (07/2004 - 12/2004)

Ayudante 20 horas semanales

Laboratorio de Quimica Tedricay Computacional del Instituto de Quimica Bioldgica.
Escalafon: Docente

Grado: Grado 1

Cargo: Interino

ACTIVIDADES

LINEAS DE INVESTIGACION

Estudio de reacciones radicalarias catalizadas por el cofactor vitamina B12 dentro del sitio activo de la
Etanolamina amonio liasa (06/2003 - 04/2008 )

20 horas semanales

Instituto de Quimica Biolodgica, Laboratorio de Quimica Tedrica Computacional, Integrante del
equipo

Equipo: E. L. COITINO

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica Tedrica Computacional

PROYECTOS DE INVESTIGACION Y DESARROLLO

Influencia del entorno fisicoquimico sobre la estructura electrénicay reactividad de bases de ADN:
hacia el disefio racional de sondas para diagnéstico y farmacos para quimioterapia altamente selectivos
de Ru(ll) (06/2006 - 04/2008 )

25 horas semanales

Instituto de Quimica Bioldgica, Laboratorio de Quimica Tedrica Computacional
Investigacion

Integrante del Equipo

Concluido

Alumnos encargados en el proyecto:

Pregrado:4

Doctorado:1

Financiacion:

Comision Sectorial de Investigacion Cientifica, Uruguay, Apoyo financiero

Equipo: L. DARRE , G.MOURGLIA, E. L. COITINO (Responsable), A. MERLINO

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica Tedrica Computacional

DOCENCIA



Licenciatura en Bioquimica (07/2004 - 12/2007 )
Grado

Asignaturas:

Fisicogquimica Il Modulo Estructuray Propiedades (Fisicoquimica Moderna Molecular), 6 horas,
Tedrico-Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Quimica Tedrica Computacional

Licenciatura en Bioquimica (03/2005 - 06/2007 )
Especializacion

Asignaturas:

Curso Taller de Quimica Computacional, 9 horas, Tedrico-Practico

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
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Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Dinamica Molecular de Proteinas
Medio de divulgacion: Otros

http://www.a2b2c.org.ar/

Improving the performance of our coarse-grain model for dna simulations (2010)

A.ZEIDA, P.DANS, M. MACHADO, S. PANTANO

Publicado

Resumen

Evento: Regional

Descripcién: Primer Congreso Argentino de Bioinformatica y Biologia Computacional
Ciudad: Quilmes (Argentina)

Ano del evento: 2010

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biologicas / Biofisica / Acidos Nucleicos
Medio de divulgacién: Otros

http://www.a2b2c.org.ar/

3D scaled model of HIV-1 transcriptional machinery (2010)

M. MACHADO, P. DANS, L. DARRE, S. PANTANO

Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcién: Workshop CeBEM | 3rd Latin American Protein Society Meeting
Ciudad: Salta (Argentina)

Ano del evento: 2010

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Simulacion de Biomoléculas
Medio de divulgacién: Papel

www.laproteinsociety.org

A systematic docking approach to study protein-protein interactions (2009)

M. MACHADO, S. PANTANO

Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcién: VII Iberoamerican congress of biophysics
Ciudad: Buzios (Brasil)

Afo del evento: 2009

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biologicas / Biofisica / Estructura de Macromoléculas
Medio de divulgacion: Papel
www.sbbf.org.br/congresso2009/

In silico design of anti HIV-1 compounds inhibiting human protein-protein interactions. (2008)

M. MACHADO, S. PANTANO, V. FRECER, S. MIERTUS
Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripciéon: Workshop: Human RNA Viruses

Ciudad: Trieste (Italia)

Ano del evento: 2008



Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y Simulaciones
Moleculares

Medio de divulgacién: Papel

www.icgeb.org

Characterizing D-[Ru(bpy)2dppz]2+ DNA probe intercalative behaviour at GG, GC and CG steps. (2008)

L. DARRE , M. MACHADO, E. L. COITINO

Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcion: Conference: Drug Design and Discovery for Developing Countries
Ciudad: Trieste (Italia)

Ano del evento: 2008

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Modelado Molecular y Quimica Teorica

Medio de divulgacion: Papel

www.ics.trieste.it

Theoretical approach to depict the HP1g - Suv39H1 interaction. Looking for a new target against HIV-1
infection. (2008)

M. MACHADO, S. PANTANO, V. FRECER, S. MIERTUS

Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcién: Conference: Drug Design and Discovery for Developing Countries
Ciudad: Trieste (Italia)

Afo del evento: 2008

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica/ Modelado y Simulaciones
Moleculares

Medio de divulgacion: Papel

www.ics.trieste.it

Development of a coarse-grained model of DNA and bulk water to tackle the simulation of DNA-drug
interactions at the mesoscopic scale. (2008)

P.DANS, M. MACHADO, S. PANTANO

Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcion: Conference: Drug Design and Discovery for Developing Countries
Ciudad: Trieste (ltalia)

Ano del evento: 2008

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica/ Modelado y Simulaciones
Moleculares

Medio de divulgacién: Papel

www.ics.trieste.it

Structural Characterization of a new target against HIV-1 using theoretical methods (2008)

M.MACHADO, S. PANTANO

Publicado

Resumen expandido

Evento: Internacional

Descripcion: Conference: Drug Design and Discovery for Developing Countries
Ciudad: Trieste (Italia)

Ano del evento: 2008

Palabras clave: HIV-1 Tat molecular dynamics modelling drug resistance Bromodomain
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado Molecular
Medio de divulgacién: Internet

www.ics.trieste.it



Tunneling and kinetic isotopic effects at the first step in the reaction catalized by ethanolamine
ammonia-lyase and B12. (2007)

S.SIGNORELLI, N. PUIG , M. MACHADO, E. L. COITINO

Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcion: XXXIII Congreso Internacional de Quimicos Tedricos de Expresion Latina
(QUITEL33)

Ciudad: La Habana (Cuba)

Ano del evento: 2007

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Modelado Molecular y Quimica Teorica

Medio de divulgacion: Papel

http://karin.fq.uh.cu/quitel33

Sequence Dependent D-[Ru(bpy)2dppz]2+ DNA Complex Dynamical Behavior. (2007)

M. MACHADO, L. DARRE, E. L. COITINO

Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcién: 6th International Conferences of Biological Physics & 5th Southern Cone Biophysics
Congress

Ciudad: Montevideo (Uruguay)

Ano del evento: 2007

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Modelado Molecular y Quimica Teorica

Medio de divulgacién: Papel

http://www.icbp2007.org.uy

Modelado de la interaccion del complejo [Ru(bpy)2dppz]2+ en un dodecamero de ADN: geometrias de
intercalacién y efectos sobre la estructura macromolecular. (2006)

L. DARRE , M. MACHADO, E. L. COITINO

Publicado

Resumen

Evento: Nacional

Descripcion: V Jornadas de Bioguimica y Biologia Molecular
Ciudad: Montevideo (Uruguay)

Ano del evento: 2006

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Modelado Molecular y Quimica Teorica
Medio de divulgacién: Papel

One enzyme, one step in the catalyzed reaction mechanism and a continuum model to represent
different local mediums at play. (2006)

M.MACHADO, E.L.COITINO

Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcion: Workshop Research trends in clusters, biomolecules and materials
Ciudad: Buenos Aires (Argentina)

Ano del evento: 2006

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Modelado Molecular y Quimica Teorica

Medio de divulgacion: Papel
http://www.giambiagi.df.uba.ar/old_/2006/A/workshop.htm

Modelling the medium’s effect over a step in the reaction catalysed by the enzyme Ethanolamine
ammonia lyase. (2005)

M.MACHADO, E. L. COITINO



Publicado

Resumen

Evento: Internacional

Descripcion: XXXIV Reunién Anual de la Sociedad Brasilera de Biologia y Bioguimica Molecular
(SBBq)

Ciudad: Aguas da Lindota (Brasil)

Ano del evento: 2005

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica/Modelado Molecular y Quimica Teorica

Medio de divulgacién: Papel

Efectos del entorno sobre la barreray reorganizacion en la migracién 1,2-NH3 del sustrato del sistema
etanolamina amonio liasa-B12. (2004)

M.MACHADO, E.L.COITINO

Publicado

Resumen

Evento: Nacional

Descripcion: Il Jornadas de Bioguimica y Biologia Molecular
Ciudad: Montevideo (Uruguay)

Ano del evento: 2004

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Modelado Molecular y Quimica Teorica
Medio de divulgacion: Papel

Produccion técnica
PRODUCTOS

The SIRAH force field 2014 (2014)

Software, Obra

S.PANTANO, M. MACHADO, ABRANDNER, H GONZALEZ, L. DARRE , P. DANS A. ZEIDA
Campo de fuerza para simulacion de biomoléculas mediante modelos de grano gruezo

Pais: Uruguay

Disponibilidad: Irrestricta

Producto con aplicacion productiva o social: Investigacion académica

Patente o Registro:

Derecho de autor

020086, The SIRAH force field 2014

Deposito: 07/11/2014; Examen: ; Concesion:

Patente nacional: S|

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biolégicas / Biofisica / Modelado y simulacion molecular
Medio de divulgacién: Internet

http://www.sirahff.com

Otras Producciones
CURSOS DE CORTA DURACION DICTADOS

Scripting for molecular modeling, visualization and analysis (2018)

M. MACHADO

Especializacion

Pais: Chile

Idioma: Espanol

Tipo de participaciéon: Organizador

Duracion: 1 semanas

Lugar: Universidad de Talca

Ciudad: Talca

Institucién Promotora/Financiadora: Universidad de Talca



IX Escola de Modelagem Molecular em Sistemas Biolégicos (EMMSB) (2018)

Sergio Fabian PANTANO GUTIERREZ , M. MACHADO

Especializacion

Pais: Brasil

Idioma: Inglés

Web: https://www.facebook.com/emmsblncc/

Tipo de participacién: Docente

Unidad: Molecular Dynamics Simulations with SIRAH Force Field

Duracién: 1 semanas

Lugar: Laboratdério Nacional de Computacao Cientifica

Ciudad: Petropolis

Institucion Promotora/Financiadora: Laboratoério Nacional de Computacéo Cientifica
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica de los Materiales Condensados / Modelado y
simulacion molecular

OpenLab: Performing Molecular Simulations with SIRAH force field (2017)

PANTANO S, M. MACHADO, Exequiel E. Barrera, Sofiora, M., Florencia Klein
Especializacion

Pais: Uruguay

Idioma: Espanol

Web: http://www.sirahff.com/2017/07/sirah-course-december-2017-aplication.html
Tipo de participaciéon: Organizador

Duracion: 1 semanas

Lugar: Institut Pasteur de Montevideo

Ciudad: Montevideo

Institucién Promotora/Financiadora: Institut Pasteur de Montevideo

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica/ Modelado vy simulaciéon molecular

Escuela de Simulaciéon Computacional de Biomoléculas (2017)

M. MACHADO

Especializacion

Pais: Argentina

Idioma: Espaniol

Tipo de participacién: Docente

Unidad: Protein Coarse-Grained Models

Duracién: 2 semanas

Lugar: Facultad de Ciencias Exsactas, Universidad de Buenos Aires
Ciudad: Buenos Aires

Institucién Promotora/Financiadora: Universidad de Buenos Aires
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica de los Materiales Condensados / Modelado y
simulacion molecular

OpenLab: Performing Molecular Simulations with SIRAH force field (2015)

PANTANO S, M. MACHADO, AF BRANDNER , H. GONZALEZ , G. Hugo
Especializacion

Pais: Uruguay

Idioma: Espanol

Web: http://www.sirahff.com/2014/11/sirah-course-may-2015-application-is.html
Tipo de participacion: Organizador

Duracion: 1 semanas

Lugar: Institut Pasteur de Montevideo

Ciudad: Montevideo

Institucién Promotora/Financiadora: Institut Pasteur de Montevideo

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y simulacion molecular

FOCEM Course: Introduction to Structural Biology and Bioinformatics (2013)
PANTANO S, M. MACHADO

Especializacion

Pais: Uruguay

Idioma: Espanol


https://www.facebook.com/emmsblncc/
http://www.sirahff.com/2017/07/sirah-course-december-2017-aplication.html
http://www.sirahff.com/2014/11/sirah-course-may-2015-application-is.html

Web: http://www.sirahff.com/2013/11/focem-course-introduction-to-structural.html
Tipo de participacién: Docente

Duracion: 1 semanas

Lugar: Institut Pasteur de Montevideo

Ciudad: Montevideo

Institucién Promotora/Financiadora: Institut Pasteur de Montevideo

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computacién e Informacién / Ciencias de la
Informacion y Bioinformatica /

ORGANIZACION DE EVENTOS

4th Protein Biophysics at the end of the world (2019)

M. MACHADO, Ernesto Roman, Cesar Ramirez, PANTANO S, BUSCHIAZZO, A.
Congreso

Sub Tipo: Organizacion

Lugar: Uruguay ,Institut Pasteur de Montevideo Montevideo

Idioma: Espaniol

Web: https://sites.google.com/view/pbateotw-2019

Duracion: 1 semanas

Institucion Promotora/Financiadora: Institut Pasteur de Montevideo
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biolodgicas / Biofisica /
Informacion adicional: Organizador Principal

Congreso Nacional de Biociencias (2019)

de Ovalle S, M. MACHADO

Congreso

Sub Tipo: Organizacién

Lugar: Uruguay ,Radisson Montevideo Victoria Plaza Montevideo

Idioma: Espanol

Web: http://www.biociencias2019.uy/

Duracion: 1 semanas

Evento itinerante: SI

Institucién Promotora/Financiadora: Sociedad Uruguaya de Biociencias

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Bioguimica y Biologia Molecular /
Informacion adicional: Coordinadores de la Mesa "Bioquimica de Proteinas y Acidos Nucleicos" de
laSBBM

Primer Encuentro Bienal de la SBBM (2018)

M. MACHADO

Congreso

Sub Tipo: Organizacion

Lugar: Uruguay ,Torre Antel Montevideo

Idioma: Espaniol

Medio divulgacion: Internet

Web: https://www.sbbm.edu.uy/copia-de-bienal-1

Duracion: 1 semanas

Institucién Promotora/Financiadora: Sociedad de Bioquimicay Biologia Molecular de Uruguay
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Bioguimica y Biologia Molecular /
Informacion adicional: Co-organizador como parte de la Directiva de la SBBM

Congreso Nacional de Biociencias (2017)

TRAJTENBERG, F, CORREA, A, M. MACHADO

Congreso

Sub Tipo: Organizacion

Lugar: Uruguay ,Chacra La Martina Montevideo

Idioma: Espanol

Web: http://biociencia.uy/

Duracion: 1 semanas

Evento itinerante: Sl

Institucion Promotora/Financiadora: Sociedad Uruguaya de Biociencias



http://www.sirahff.com/2013/11/focem-course-introduction-to-structural.html
https://sites.google.com/view/pbateotw-2019
http://www.biociencias2019.uy/
https://www.sbbm.edu.uy/copia-de-bienal-1
http://biociencia.uy/

Areas de conocimiento:
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Bioguimica y Biologia Molecular /
Informacion adicional: Coordinadores del Simposio "Biologia Estructural” de la SBBM

Evaluaciones
EVALUACION DE PROYECTOS
EVALUACION INDEPENDIENTE DE PROYECTOS

Evaluacién Proyecto ANII (2018)

Uruguay
Cantidad: Menos de 5

A[N[T]1]

EVALUACION DE PUBLICACIONES

REVISIONES

The Journal of Physical Chemistry (2022)

Tipo de publicacién: Revista
Cantidad: Menos de 5

Journal of Chemical Information and Modeling (2020 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: De 5a 20

Journal of Chemical Theory and Computation (2019 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Evaluacién de Articulos Cientificos

Journal of Biomolecular Structure and Dynamics (2019 )

Tipo de publicacion: Revista
Cantidad: Menos de 5
Evaluacién de Articulos Cientificos

JURADO DE TESIS

Doctorado en area Ingenieria Quimica y Bioprocesos (2023 )

Jurado de mesa de evaluacién de tesis
Sector Extranjero/Internacional/Otros / Pontificia Universidad Catolica de Chile, Chile
Nivel de formacion: Doctorado

Doctorado del drea de Quimica Inorganica, Quimica Analitica y Quimica Fisica (2022)

Jurado de mesa de evaluacién de tesis
Sector Extranjero/Internacional/Otros / Universidad de Buenos Aires , Argentina
Nivel de formacion: Doctorado

Formacion de RRHH

TUTORIAS CONCLUIDAS
POSGRADO

Desarrollo in silico de sensores fluorescentes para disecar vias de sefializacion celular (2016 - 2022)

Tesis de doctorado

Sector Educacion Superior/Publico / Universidad de la Republica / Facultad de Quimica, Uruguay
Programa: Doctor en Quimica

Tipo de orientacion: Cotutor (M. MACHADO, PANTANO S)



Nombre del orientado: Florencia Klein

Pais: Uruguay

Palabras Clave: SIRAH force field Biosensor Fluorescente

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y Simulaciones
Moleculares

Tutor: Dr. Sergio Pantano Proyecto de Maestria financiado con beca ANII de apoyo a la formacion
de posgrados (POS_NAC_2016_1_130039) El 1 de Abril 2019 se defiende el pasaje de Maestria a
Doctorado. Proyecto de Doctorado financiado con beca ANII de apoyo a la formacion de posgrados
(POS_NAC_2018_1.151183)

OTRAS

Searching for novel drug targets against Dengue and Zika by molecular modeling and dynamic
simulation of full viral particles

Otras tutorias/orientaciones

Sector Extranjero/Internacional/Otros / SIGMA Clermont , Francia

Tipo de orientacién: Tutor Unico o principal

Nombre del orientado: Benoit Malye

Pais: Francia

Palabras Clave: modelos de grano gruezo

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y Simulaciones
Moleculares

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Virologia

Pasantia de 3 meses en el Laboratorio de Biosimulaciones del Institut Pasteur de Montevideo
financiada por la fundacién Pierre Ledoux Jeunesse Internationale (Francia)

Use and improvement of the SIRAH force field for Coarse-Grained Simulations applied to
intermolecular interactions of proteins

Otras tutorias/orientaciones

Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Cientifico-Tecnoldgicas / Institut
Pasteur de Montevideo, Chile

Tipo de orientacion: Cotutor en pie de igualdad

Nombre del orientado: Gabriel Olguin

Pais: Chile

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica/ Modelado y Simulaciones
Moleculares

Pasantia de 1 mes en el Laboratorio de Biosimulaciones del institut Pasteur de Montevideo
realizada en el marco del "Programa de cooperacién internacional a Proyectos de apoyo a la
formacion de redes internacionales entre centros de Investigacion” financiada por CONICYT
(Chile) en coordinacion con el Centro de Bioinformatica de la Universidad de Talca

Use and improvement of the SIRAH force field for Coarse-Grained Simulations applied to
intermolecular interactions of proteins

Otras tutorias/orientaciones

Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Cientifico-Tecnolégicas / Institut
Pasteur de Montevideo, Chile

Tipo de orientacion: Cotutor en pie de igualdad

Nombre del orientado: Fabian Gonzalez

Pais: Chile

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y Simulaciones
Moleculares

Pasantia de 1 mes en el Laboratorio de Biosimulaciones del institut Pasteur de Montevideo
realizada en el marco del "Programa de cooperacién internacional a Proyectos de apoyo a la
formacién de redes internacionales entre centros de Investigacién” financiada por CONICYT
(Chile) en coordinacion con el Centro de Bioinformatica de la Universidad de Talca

TUTORIAS EN MARCHA

POSGRADO



Identificacion del mecanismo de apertura pH dependiente de la envoltura del Virus Zika y otros
Flavivirus (2018)

Tesis de doctorado

Sector Organizaciones Privadas sin Fines de Lucro/Sociedades Cientifico-Tecnolégicas / Institut
Pasteur de Montevideo / Institut Pasteur de Montevideo / Laboratorio de Biosimulaciones,
Uruguay

Tipo de orientacién: Cotutor en pie de igualdad

Nombre del orientado: Martin SéfAora

Pais/Idioma: Uruguay, Espanol

Palabras Clave: SIRAH FF Virologia Flavivirus Dinamica molecular

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica/ Modelado y simulacién molecular
Tutor: Dr. Sergio Pantano Proyecto de Doctorado financiado con beca ANII de apoyo ala
formacién de posgrados (POS_NAC_2017_1_141212)

Otros datos relevantes
PREMIOS, HONORES Y TITULOS

Posdoctorado (2013)

(Nacional)
Institut Pasteur de Montevideo

Investigador nivel candidato del Sistema Nacional de Investigadores (2012)

(Nacional)
Agencia Nacional de Investigacién e Innovacion

Beca de finalizacion de estudios de posgrado (Doctorado) (2011)

(Nacional)
CSIC-UdelaR
Beca de 12 meses para la finalizacion de los estudios de Doctorado (2011-2012).

Beca de Posgrado (Maestria) (2009)

(Nacional)
Agencia Nacional de Investigacion e Innovacion
Beca para el desarrollo de estudios de Maestria (2009-2010)

Premio a mejor péster seccion 3 (2004)

[1l Jornadas de Bioquimicay Biologia Molecular

PRESENTACIONES EN EVENTOS

VIl Simposio CEINBIO (2022)

Simposio

Redox features as broad antiviral targets against SARS-CoV-2

Uruguay

Tipo de participacién: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: CEINBIO - Centro de Investigaciones Biomédicas

The XLV Annual Meeting of the Society for Biochemistry and Molecular Biology of Chile 2022 (2022)

Congreso

Conformational sampling with AlphaFold2 by phylogenetic amnesia

Chile

Tipo de participacién: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: Sociedad de Bioquimica y Biologia Molecular de Chile

Quien es Quien en Biofisica AUGM? (2020)

Seminario



Abordando la biologia estructural en Sudamérica mediante modelos moleculares simplificados
Uruguay

Tipo de participacién: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: Asociacion de Universidades Grupo Montevideo

iCBSM 2019: Third International Bioinformatics, Simulation and Modeling (2019)

Congreso

Two meals in one dish: Use the right amount of ions in your simulation, no excuses! & SIRAH 2.0
force field: what's new, what's next?

Chile

Tipo de participacion: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: Universidad de Talca Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias de la Computacién e Informacién / Ciencias de la
Informacion y Bioinformatica

3rd Protein Biophysics at the end of the world (2018)

Congreso

Exploring the temperature effects on Flavivirus particles by coarse-grained simulations
Chile

Tipo de participacién: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: Pontificia Universidad Catdlica de Chile Areas de
conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biologicas / Biofisica

Primer Encuentro Bienal de la SBBM (2018)

Encuentro

Asociacion de Egresados de Facultad de Ciencias un espacio para el desarrollo profesional de la
Ciencia

Uruguay

Tipo de participacién: Poster

Nombre de la institucion promotora: Sociedad de Bioguimicay Biologia Molecular de Uruguay
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Bioquimica y Biologia Molecular

iCBSM 2017: Second International Bioinformatics, Simulation and Modeling (2017)

Congreso

Virus-Like Particle simulations with SIRAH Force Field

Chile

Tipo de participacién: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: Universidad de Talca Areas de conocimiento:
Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias de la Computacién e Informacién / Ciencias de la
Informacion y Bioinformatica

2nd Protein Biophysics at the end of the world (2017)

Congreso

Unveiling the structural role of transmembrane proteins in mature Flavivirus particles
Argentina

Tipo de participacién: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: Universidad de Buenos Aires Areas de conocimiento:
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica

Integrative methods in Structural Biology to enhance high impact research in health and disease (2016)

Congreso

Multiscale simulations of Dengue and Zika viral particles

Uruguay

Tipo de participacién: Poster

Carga horaria: 30

Nombre de la institucion promotora: Institut Pasteur de Montevideo & British Council Palabras
Clave: Simulacion molecular modelos de grano gruezo

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y Simulaciones
Moleculares

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biolégicas / Virologia



XLV Reunién Anual SAB (2016)

Congreso

Affordable viral particle's simulations on desktop computers using SIRAH force field

Argentina

Tipo de participacién: Expositor oral

Carga horaria: 24

Nombre de la institucion promotora: Sociedad Argentina de Biofisica Palabras Clave: SIRAH force
field modelos de grano gruezo

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y Simulaciones
Moleculares

111-CCES Workshop & SAIMS (2016)

Congreso

Multiscale simulations of Dengue and Zika viral particles

Brasil

Tipo de participacién: Poster

Carga horaria: 40

Nombre de la institucion promotora: Universidade Estadual de Campinas Palabras Clave: SIRAH
force field modelos de grano gruezo

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y Simulaciones
Moleculares

iCBSM (First International Conference In Bioinformatics, Simulations And Modeling) (2015)
Simposio

SIRAH package: Features and Perspectives

Chile

Tipo de participacién: Expositor oral

Carga horaria: 40

Nombre de la institucion promotora: Universidad de Talca, Chile Palabras Clave: Simulacion
molecular modelos de grano gruezo

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y Simulaciones
Moleculares

Latin American Summit Meeting on Biological Crystallography and Complementary Methods (2014)

Congreso

DNA allostery: Atomistic insights into the signal transduction mechanisms

Brasil

Tipo de participacién: Poster

Carga horaria: 30

Nombre de la institucion promotora: National Center for Research in Material and Energy
(CNPEM), Campinas-SP Palabras Clave: Biologia Estructural Cristalografia

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Otras Ciencias Naturales / Otras Ciencias Naturales / Biologia
Estructural

4to. Congreso Argentino de Bioinformatica y Biologia Computacional (4CAB2C) y 4ta. Conferencia
Internacional de la Sociedad Iberoamericana de Bioinformatica (SolBio) (2013)

Congreso

Multiscale simulations: mixing SIRAH and AMBER force fields to explore the Lacl-DNA dynamics
Argentina

Tipo de participacién: Poster

Nombre de la institucion promotora: A2B2C y SolBio Palabras Clave: Lac Operon Multiscale
modelling

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y simulacion molecular

30 years of HIV science: Imagine the future (2013)

Congreso
Integrative modeling of HIV-1 provirus: From knowledge to structure
Francia



Tipo de participacién: Poster

Nombre de la institucion promotora: Institut pasteur Palabras Clave: HIV-1 Molecular Modeling
Genome

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y simulacion molecular

ISCB Latin America Conference on Bioinformatics.(2012)

Congreso

Cross talk between DNA and transcription factors

Chile

Tipo de participacion: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: ISCB - International Society for Computational Biology
Palabras Clave: Simulacion molecular Modelos simplificados Factores de transcripcion Secuencias
promotoras

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica de los Materiales Condensados / Modelado y
Simulaciones Moleculares

3rd ICGEB Workshop on Human RNA Viruses (2012)

Congreso

Modeling the macromolecular assembly of the HIV-1 provirus

Argentina

Tipo de participacién: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: ICGEB - International Center for Genetic Engineering and
Biotechnology Palabras Clave: HIV-1 Modelado molecular

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica de los Materiales Condensados / Modelado y
Simulaciones Moleculares

Coarse-Grained Biomolecular Modeling (2011)

Taller

Pushing forward multiscale simulations of DNA

Suiza

Tipo de participacién: Poster

Nombre de la institucion promotora: Centre Européen de Calcul Atomique et Moléculaire Areas de
conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Fisicas / Fisica de los Materiales Condensados / Acidos
Nucleicos

Primer autor

Segundo Congreso Argentino de Bioinformatica y Biologia Computacional (2011)

Congreso

Plug and play model to perform multiscale simulations with DNA

Argentina

Tipo de participacién: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: Asociacion Argentina de Bioinformética y Biologia
Computacional Palabras Clave: ADN Simulacion molecular Modelos simplificados

Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biologicas / Biofisica / Simulacion de Biomoléculas
Primer autor

Molecular Biology of Viral Diseases (2011)

Simposio

Tackling Silencing-Activation of HIV-1 Transcription

Uruguay

Tipo de participacién: Poster

Carga horaria: 40

Nombre de la institucion promotora: Facultad de Ciencias - UdelaR Areas de conocimiento:
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biolégicas / Bioquimica y Biologia Molecular / Virologia
Primer autor

Primer Congreso Argentino de Bioinformatica y Biologia Computacional (2010)

Congreso



Improving the performance of our coarse-grain model for dna simulations

Argentina

Tipo de participacién: Poster

Nombre de la institucion promotora: Asociacion Argentina de Bioinformatica y Biologia
Computacional Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Acidos Nucleicos
Coautor del Poster

Primer Congreso Argentino de Bioinformatica y Biologia Computacional (2010)

Congreso

Isoform specificity factors ruling the HP1-histone H3 interaction

Argentina

Tipo de participacion: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: Asociacion Argentina de Bioinformatica y Biologia
Computacional Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biologicas / Biofisica / Modelado y Simulaciones
Moleculares

Primer autor

Workshop CeBEM | 3rd Latin American Protein Society Meeting (2010)

Congreso

3D scaled model of HIV-1 transcriptional machinery

Argentina

Tipo de participacién: Poster

Nombre de la institucion promotora: LAPSM; SAB; CeBEM Areas de conocimiento:
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biologicas / Biofisica / Simulacion de Biomoléculas
Primer autor

VIl Iberoamerican Congress of Biophysics (2009)

Congreso

A systematic docking approach to study protein-protein interactions

Brasil

Tipo de participacién: Poster Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Estructura de Macromoléculas
Primer autor

Drug Design and Discovery for Developing Countries, Trieste (2008)

Congreso

Development of a coarse-grained model of DNA and bulk water to tackle the simulation of DNA-
drug interactions at the mesoscopic scale

Italia

Tipo de participacién: Otros

Nombre de la institucion promotora: ICS-UNIDO Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado Molecular

Coautor del Pdster

Drug Design and Discovery for Developing Countries, Trieste (2008)

Congreso

Theoretical approach to depict the HP1g-Suv39H1 interaction. Looking for a new target against
HIV-1 infection

Italia

Tipo de participacién: Poster

Nombre de la institucion promotora: ICS-UNIDO Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Bioldgicas / Biofisica / Modelado y Simulaciones
Moleculares

Primer autor

Drug Design and Discovery for Developing Countries, Trieste (2008)

Congreso

Characterizing D-[Ru(bpy)2dppz]2+ DNA probe intercalative behaviour at GG, GC and CG steps
Italia

Tipo de participacién: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: ICS-UNIDO Areas de conocimiento:



Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica /Modelado Molecular y Quimica Teorica
Poster

Workshop: Human RNA Viruses (2008)

Congreso

In silico design of anti HIV-1 compounds inhibiting human protein-protein interactions
Italia

Tipo de participacion: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: The International Center for Genetic Engineering and
Biotechnology (ICGEB) Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Biologicas / Biofisica / Modelado Molecular
Preserntacion Oral (15min)

Ciclo de Seminarios del Instituto de Quimica Bioldgica (2007)

Seminario

Estructuray dindmica de la hidratacién alrededor de interruptores moleculares de luz: el caso del
complejo Ru(bpy)2(dppz)]2+

Uruguay

Tipo de participacién: Expositor oral

Nombre de la institucion promotora: Instituto de Quimica Bioldgica, FCien Areas de conocimiento:
Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Modelado Molecular y Quimica Teorica

Presentacion Oral (15min)

6th International Conferences of Biological Physics & 5th Southern Cone Biophysics Congress (2007)

Otra

Sequence Dependent D-[Ru(bpy)2dppz]2+-DNA Complex Dynamical Behavior

Uruguay

Tipo de participacién: Otros Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Modelado Molecular y Quimica Teorica

Coautor del Poster

XXXIII Congreso Internacional de Quimicos Teéricos de Expresién Latina (QUITEL33) (2007)

Congreso

Tunneling and kinetic isotopic effects at the first step in the reaction catalized by ethanolamine
ammonia-lyase and B12

Cuba

Tipo de participacién: Expositor oral Areas de conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Modelado Molecular y Quimica Teorica

Coautor del trabajo, no expositor.

1° Encuentro Nacional de Educaciéon Ambiental para el desarrollo humano sustentable (2006)

Encuentro

Educando en Quimica de la Atmosferay Polucion: Experiencias Universitarias Presencialesy a
Distancia, Reflexiones y Propuestas

Uruguay

Tipo de participacién: Poster

Nombre de la institucion promotora: Red Nacional de Educacion Ambiental para el Desarrollo
Humano Sustentable Areas de conocimiento:

Ciencias Sociales / Ciencias de la Educacion / Educacion General

Autores: Matfas Machado, Pablo Dans & E. Laura Coitifio

Research trends in clusters, biomolecules and materials (2006)

Taller

One enzyme, one step in the catalyzed reaction mechanism and a continuum model to represent
different local mediums at play

Argentina

Tipo de participacién: Expositor oral Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Modelado Molecular y Quimica Teorica



Poster

V Jornadas de Bioquimica y Biologia Molecular (2006)

Congreso

Modelado de la interaccion del complejo [Ru(bpy)2dppz]2+ en un dodecamero de ADN: geometrias
de intercalacion y efectos sobre la estructura macromolecular

Uruguay

Tipo de participacion: Otros

Nombre de la institucién promotora: Sociedad de Bioquimica y Biologia Molecular (SBBM) Areas de
conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Modelado Molecular y Quimica Teorica

Coautor del Poster

2° Seminario - Taller La Ensefianza de las Ciencias y el ingreso a la Universidad (2005)

Seminario

Trabajando enla actualizacion del profesorado en la ensefianza de conceptos vinculados a la
estructura molecular apoyados por herramientas computacionales para su visualizacién y disefio en
3D

Uruguay

Tipo de participacién: Poster

Nombre de la institucion promotora: Facultad de Ciencias, Uruguay Areas de conocimiento:
Ciencias Sociales / Ciencias de la Educacion / Educacion General

Autores:E. Laura Coitiflo, Pablo Dans, Vanessa Leone, Alexandra Castro & Matias Machado

XXXIV Reunién Anual de la Sociedad Brasilera de Biologia y Bioquimica Molecular (2005)

Congreso

Modelling the medium’s effect over a step in the reaction catalysed by the enzyme Ethanolamine
ammonia lyase

Brasil

Tipo de participacién: Expositor oral

Nombre de lainstitucion promotora: Sociedad Brasilera de Biologia y Biogquimica Molecular (SBBq)
Areas de conocimiento:

Ciencias Naturales y Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Modelado Molecular y Quimica Teorica

Péster y Pressentacion Oral (15min)

11l Jornadas de Bioquimica y Biologia Molecular (2004)

Congreso

Efectos del entorno sobre la barreray reorganizacion en la migracion 1,2-NH3 del sustrato del
sistema etanolamina amonio liasa-B12

Uruguay

Tipo de participacién: Expositor oral

Nombre de la institucién promotora: Sociedad de Bioguimica y Biologia Molecular (SBBM) Areas de
conocimiento:

Ciencias Naturalesy Exactas / Ciencias Quimicas / Fisico-Quimica, Ciencia de los Polimeros,
Electroquimica / Modelado Molecular y Quimica Teorica

Poster

CONSTRUCCION INSTITUCIONAL
Participo activamente en comisiones, reuniones de consejo y actividades de indole institucional. Ademas

busco de forma pro-activa generar vinculos de colaboracién para el desarrollo de trabajos conjuntos entre
distintos grupos de la institucion.

Indicadores de produccion

PRODUCCION BIBLIOGRAFICA &
Articulos publicados en revistas cientificas 27
Completo 26

Resena 1



Trabajos en eventos

Libros y Capitulos

Libro publicado
Capitulos de libro publicado

PRODUCCION TECNICA

Productos tecnolégicos

Conregistro o patente

Otros tipos

EVALUACIONES

Evaluacion de proyectos
Evaluacion de publicaciones

Jurado de tesis

FORMACION RRHH

Tutorias/Orientaciones/Supervisiones concluidas

Tesis de doctorado
Otras tutorfas/orientaciones

Tutorias/Orientaciones/Supervisiones en marcha

Tesis de doctorado

20
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10
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