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Resumen 

En el complejo mundo de los sistemas biológicos, las rutas de transferencia 
electrónica desempeñan un papel fundamental en diversos procesos fisiológicos, 
que abarcan desde la transducción de energía hasta la catálisis enzimática. 
Comprender las vías precisas por las que fluyen los electrones dentro de las 
proteínas es esencial para desentrañar los mecanismos que sustentan estas 
funciones biológicas. En esta presentación nos centraremos en la predicción de 
las rutas de transferencia electrónica en la proteína con clúster de doble cubano 
8Fe9S (Double Cubane Cluster Protein, DCCP) y su ATP-reductasa asociada 
(DCCP-R), utilizando diferentes enfoques computacionales multiescala. La 
DCCP es una enzima descubierta recientemente que cataliza la reducción de 
pequeñas moléculas impulsada por ATP, una capacidad que, hasta ahora, solo 
se había descrito para la nitrogenasa. [1,2,3] 
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