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1. DATOS BÁSICOS DEL TFG:

Título: El metabolismo en movimiento: desarrollo de una herramienta para simular rutas metabólicas

Descripción general (resumen y metodología):

Las rutas metabólicas suelen representarse como mapas estáticos formados por metabolitos,
enzimas y reacciones. Sin embargo, en una célula real las concentraciones cambian
continuamente, las enzimas se regulan entre sí y pequeñas modificaciones en una reacción pueden
alterar el comportamiento del conjunto. Los modelos matemáticos y las simulaciones
computacionales permiten transformar estos mapas en sistemas dinámicos y estudiar cómo
evoluciona el metabolismo a lo largo del tiempo [1–4].
En este TFG se desarrollará un prototipo de aplicación capaz de simular una ruta metabólica o un
fragmento de ella a partir de un conjunto de ecuaciones que describan la velocidad de sus
reacciones. La herramienta permitirá modificar parámetros como concentraciones iniciales,
velocidades enzimáticas o constantes cinéticas y observar gráficamente cómo responden los
distintos metabolitos.
El trabajo se iniciará con modelos sencillos y bien caracterizados, como fragmentos de la glucólisis,
para comprender de forma progresiva la relación entre las reacciones bioquímicas, las ecuaciones
del modelo y los resultados de la simulación. Los cálculos se realizarán mediante métodos
numéricos disponibles en lenguajes como Python, R, C++ o Free Pascal/Lazarus, sin que sea
necesario desarrollar desde cero los algoritmos matemáticos de integración.
La aplicación se diseñará con una interfaz visual que facilite la selección del modelo, la
modificación de parámetros y la representación temporal de las concentraciones. En función del
progreso alcanzado, podrán incorporarse nuevas rutas, análisis de sensibilidad, comparación entre
escenarios, etc [5,6].

Tipología: Estudio de casos, teóricos o prácticos, relacionados con la temática del Grado.

Objetivos planteados:

Desarrollar y evaluar un prototipo de herramienta informática que permita simular y visualizar la
evolución temporal de rutas metabólicas mediante modelos matemáticos.

Objetivos específicos

1. Comprender cómo se representa una ruta metabólica mediante ecuaciones diferenciales y
parámetros cinéticos.

2. Seleccionar e implementar un modelo metabólico sencillo, utilizando inicialmente una ruta o
fragmento de ruta bien caracterizado.

3. Integrar un método numérico que permita calcular la evolución temporal de las
concentraciones de los metabolitos.

4. Desarrollar una interfaz para modificar parámetros, ejecutar simulaciones y representar
gráficamente los resultados.

5. Evaluar el comportamiento del modelo ante cambios en concentraciones iniciales,
velocidades enzimáticas u otros parámetros relevantes.

6. Incorporar, cuando sea posible, funciones adicionales.

Plan de trabajo



1. Revisión y selección del modelo.
Estudio de los fundamentos de la modelización dinámica del metabolismo y selección de una
ruta sencilla como caso inicial.

2. Implementación de la simulación.
Definición de las ecuaciones y parámetros del modelo e integración de un método numérico
para resolverlas.

3. Interfaz y visualización.
Desarrollo de una interfaz que permita modificar parámetros, ejecutar simulaciones y
representar la evolución de los metabolitos.

4. Validación y documentación.
Comprobación del funcionamiento con casos publicados, análisis de distintos escenarios y
elaboración de la documentación y la memoria final.
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Recomendaciones y orientaciones para el estudiante:

Se recomienda que el estudiante tenga interés por el metabolismo, la Biología de Sistemas y la
simulación computacional. No es necesario disponer de conocimientos avanzados de análisis
numérico, aunque será conveniente haber cursado Biología Molecular de Sistemas y contar con
nociones básicas de programación o disposición para adquirirlas durante el desarrollo del TFG.
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