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“S$4Sd: investigacion
fundamental en el area de
la asociacion molecular”

Software para la experimentacion molecular

Muchas veces se habla de las dificultades que se
encuentran para obtener rendimiento economico

a partir del conocimiento generado en los grupos A partir de esta experiencia hemos conseguido
de investigacidn. 545d estd cimentada precisa- dar un salto cualitativo en nuestros desarrollos,
mente en investigacion surgida de un grupo cent- generalizando familias de modelos completos en
rando en ciencia basica, y los desarrollos planifica- lugar de resolver cada modelo de manera

dos dependen directamente del avance en el individual. Como resultado, en los proximos
conocimiento en sus lineas de trabajo. meses comenzaremos a comercializar un

programa computacional que ofrece un ndmero
ilimitado de modelos que el propio usuario puede
personalizar de manera amigable segln sus

; Como surge $45d?
¢ 9 necesidades.

S4Sd tiene su origen en un sofware muy simple
que desarrollamos en nuestro grupo de investig-

acion para la simulacion por ordenador de Las aplicaciones tienen lugar en numerosos

experimentos de asociacién molecular. Este Campos de investigaciér], Prédicamen,te en
programa desperté el interés de algunos investi- todas las areas de la_qUI_mlca, desde,fgrmacos
gadores, tanto en el sector académico como en hasta pI‘OdUCtOS de llmpleza 0 cosmeéticos’

companias farmecéuticas y, siendo conscientes
de que tenfamos capacidad para desarrollar un
software muchisimo més funcional y potente,

decidimos trabajar en esa direccion. T ttos empresariales

¢De qué resultados de investigacion partis? FECHA DE CONSTITUCION: 2013

Desde hace méas de 10 afios nos dedicamos al RESPONSABLE: Angel Pifieiro Guillén

desarrollo y optimizacion de modelos tedricos ACTIVIDAD: Desarrollo de software para analisis
dirigidos al estudio de interacciones moleculares de medidas de asociacién molecular

de sistemas complejos. Ademas de utilizar estos SECTOR: Software

modelos y programas informaticos para nuestro

propio trabajo hemos colaborado con un gran GRUPO DE INVESTIGACION DEL QUE EMERGE :
numero de investigadores tanto locales como a . _ . -
nivel internacional en este tipo de estudios. Universidad de Santiago de Compostela,

Grupo de Materia Blanda y Biofisica Molecular,
Departamento de Fisica Aplicada
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i Cual es el potencial de negocio de la tecnologia?

Nuestro software permite a los usuarios sacar el
maximo partido de sus equipos de laboratorio,
abriendo las puertas a analizar experimentos que
hasta el momento ni siquiera se realizaban por
no poderse analizar de manera apropiada. Cabe
senalar que tanto el coste de adquisicién como
de mantenimiento de estos equipos es general-
mente muy elevado, por lo que un software como
el que ofrecemos contribuye a optimizar su uso.
Ademas, un analisis apropiado de resultados
experimentales permite en ocasiones ahorrar
meses o anos de investigacion en el desarrollo de
un producto, lo cual tiene una implicacion
econémica muy importante.

Por otro lado, el potencial de crecimiento de
nuestro negocio es virtualmente ilimitado porque,
aunque inicialmente hemos desarrollado un
software para el analisis de sdlo algunas técnicas
de laboratorio, es realmente simple expandirse a
otras técnicas y areas de investigacion. De hecho,
ya tenemos prototipos de programas de analisis
para propiedades diferentes de las que ofrece
nuestra plataforma AFFINImeter.

¢ Sobre qué metodologias y resultados trabajais?

Estos modelos son basicamente un conjunto de
ecuaciones que describen el comportamiento de
los sistemas y su resolucion requiere del desarrollo
de software de calculo numérico con algoritmos
matematicos muy especificos.

Ademas cabe senalar, que nuestra plataforma es
singular en su formato, ya que no existen otros
programas de analisis de medidas de asociacidn
molecular que estén alojados en la nube. Esto
permite, por un lado, que el usuario no necesite de
ninguna instalacién local en su ordenador, tableta
o incluso smartphone.
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Productos / Servicios

Productos

- AFFINImeter: software para el anélisis de
medidas de asociacidn, agregacion y disociacion
molecular

Servicios

- Caracterizaciones moleculares por medio
de varias técnicas experimentales

- Especializacion en ITC y SPR

¢ Hay proyectos que crecen alrededor de esa tecnologia?

Actualmente tenemos funcionando una version
alfa de nuestro software con la que algunos
investigadores especializados de diferentes
centros estan ya trabajando.

Estamos utilizando la plataforma de analisis
desarrollada en nuestra empresa para nuestro
propio trabajo de investigacion en el disenoy
caracterizacion de nuevos materiales basados en
agregados supramoleculares.
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