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TEMATICA: Biocomputing 

TITOLO: Utilizzo di metodologie computazionali e bioinformatiche per il ritrovamento di Agenti 

terapeutici a base di RNA 

In questo programma di dottorato di ricerca, le più moderne metodologie computazionali e 

bioinformatiche (ad esempio lo screening virtuale basato sull’uso della struttura del recettore o 

sull’uso di ligandi noti, la progettazione razionale di farmaci basata sulla conoscenza del recettore, le 

ricerche per similitudine2D e 3D, le simulazione di energia libera, gli approcci di machine learning) 

saranno applicate con lo scopo di identificare e sviluppare molecole RNA e, o ligandi di RNA con 

attività terapeutica nei confronti di alcuni tipi di tumori. In particolare, un’attenta analisi delle 

proprietà di folding delle molecole di RNA da una parte, e delle modalità d’interazione e quindi del 

meccanismo d’azione dei ligandi di RNA identificati dall’altra, consentirà di guidare i classici cicli di 

chimica medicinale “progettazione-sintesi-saggio biologico”, necessari per migliorare la 

potenza/selettività d’azione dei nuovi agenti terapeutici ritrovati. 

 


