
 

 

1. Título del proyecto 

Capturando la dinámica catalítica de flavoenzimas con XFELs (Capturing catalytic dynamics 
in flavoenzymes with XFELs) 
 

2. Descripción breve del proyecto 

Este proyecto de tesis doctoral estudiará cómo las flavoenzimas homodiméricas, como 
las ferredoxina/flavodoxina NADP+ reductasas (FNR) y las ferredoxina/flavodoxina–
ferredoxina reductasas (FFTR), regulan la catálisis redox a través de cambios 
conformacionales y acoplamiento alostérico. Mediante cristalografía de rayos X en serie y 
resuelta en el tiempo (TR-SFX) con láseres XFEL, espectroscopía ultrarrápida y simulaciones 
de dinámica molecular, se buscará capturar intermedios estructurales efímeros que expliquen 
los principios moleculares que gobiernan la eficiencia y la regulación enzimática. 
 

3. Objetivos y enfoque 

• Capturar estructuras intermedias de FNR y FFTR mediante TR-SFX. 
 

• Analizar la dinámica conformacional asociada a la unión de FAD y NAD(P)H. 
 

• Integrar datos experimentales y simulaciones para correlacionar estructura y función. 
 

• Explorar mecanismos de acoplamiento redox y alostería dinámica. 
 

4. Formación y entorno científico 

El/la doctorando/a se integrará en un entorno interdisciplinar del CSIC especializado 
en biología estructural, biofísica y cristalografía a temperatura ambiente. Recibirá formación 
en técnicas de frontera como TR-SFX en XFELs, cristalografía a temperatura ambiente, 
espectroscopía ultrarrápida y simulaciones de dinámica molecular, participando en 
colaboraciones internacionales con el European XFEL, LCLS y centros europeos de 
referencia. 
 

5. Perfil del candidato 

Se busca estudiante con máster en biología, bioquímica, biotecnología, física o 
química, motivado por la investigación interdisciplinar y con interés en la estructura y dinámica 
de proteínas. Se valorará experiencia en biología estructural, espectroscopía o simulaciones 
moleculares, aunque no es requisito previo. 
 

6. Sobre el grupo y el IP 

El proyecto se desarrollará bajo la dirección del Dr. José Manuel Martin Garcia, 
Científico Titular del IQF-CSIC con amplia experiencia en biología estructural y cristalografía 
en serie. El grupo lidera investigaciones en dinámica estructural de flavoenzimas y enzimas 
redox mediante técnicas de rayos X ultrarrápidos (XFEL), combinando enfoques 
experimentales y computacionales. El trabajo se enmarca en colaboraciones con laboratorios 
de España, Alemania y EE. UU. El grupo del Dr. Martín García ha liderado estudios pioneros 
en dinámica estructural de enzimas redox mediante TR-SFX en XFELs, contribuyendo a la 
consolidación de esta metodología en España. Para más información sobre el grupo 
“Estructura y dinámica biomolecular” se puede acceder en este enlace. 
 

https://jmmartin46.wixsite.com/josemartin-group


 

7. Publicaciones 

Una listado más detallado de las publicaciones del grupo se puede encontrar aquí. 
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