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RESUMENES

Bases Termodindmicas y Estructurales del Reconocimiento Molecular
Rafael Zubillaga. Departamento de Quimica, Universidad Auténoma Metropolitana-Iztapalapa

La caracterizacion termodindmica de reacciones de asociacion de diversos complejos moleculares de estructura
conocida, ha arrojado luz sobre los mecanismos y fuerzas directrices que guian dichos procesos. En esta presentacion
veremos algunos ejemplos de cdmo los estudios termodinamicos de la asociacién receptor—ligando han ayudado a
identificar las principales interacciones que mantienen unidos a complejos de proteina—carbohidrato, enzima—
inhibidor y ciclodextrina—Iligando. Asimismo, mostraremos como estos estudios pueden ayudar a disefiar nuevos y
mejores fArmacos para combatir diversas enfermedades.

Propiedades de unién de bacilomicina-D a membranas modelo con distintos contenido de sterol
Carlos Murioz Garay. Instituto de Ciencias Fisicas, Uiversidad Nacional Auténoma de México

En la actualidad se tiene la necesidad de una exploracién amplia en bldsqueda de nuevos agentes antimicrobianos y
analisis de sus mecanismo de accion, para poder contender a los patégenos multiresistentes. Entre otros agentes
antimicrobianos estan los lipopéptidos que son moléculas anfipaticas prometedoras actividad antibacterianas y/o
antifungicas mediante mecanismos tensioactivos o actividad de poros en membrana, siendo la formacion de poro la
accion letal. En el laboratorio examinamos la capacidad de unién y permeabilizacion de 2 homologos de
Bacillomycin-D (C14 y C16) en membranas modelo con contenido variable de esteroles. Bacillomycin-D es un
lipopéptidos ciclicos con siete a-aminodcidos y un B-amino acido graso, por lo que nosotros exploramos la capacidad
de Bacillomycin para formar monocapas por si misma e insertar en monocapa de diferentes composiciones de POPC-
esterol, a través de experimentos en monocapas de Langmuir. También se analizo la eficacia de unién de los
derivados de bacillomicina-D con membranas de POPC que contienen colesterol y ergosterol, utilizando como sonda
la fluorescencia intrinseca de una tirosina presente en los lipopéptidos. La obtencidn y comparacion de las constantes
de Stern-Volmer (Ksv) mediante el apagamiento de la fluorescencia por acrilamida, durante la interaccion de los
lipopéptidos con membranas, se utilizd como una aproximacion de la exposicion a la tirosina durante la interaccion
del lipopéptido con la membrana. Los resultados de Ksv sugieren que los lipopéptidos tienen més penetracion de la
membrana en POPC LUV que POPC: colesterol LUV. Como el ergosterol acttia como apagador de la fluorescencia,
del mismo modo que acrilamida sobre la tirosina, la afinidad de unién del lipopeptido a LUV de POPC:ergsosterol no
se logro establecer. Sin embargo, experimentos de liberacién de calceina de LUV muestran que POPC: ergosterol es
mas sensible al efecto del lipopéptidos que POPC y POPC: colesterol.



Materia Programable
Jose Antonio Moreno Razo. Departamento de Fisica, Universidad Auténoma Metropolitana-Iztapalapa

El autoensamblado es un proceso por el cual un conjunto de elementos se configura en una estructura
organizada mediante interacciones entre ellos sin intervencién externa o sin que el ser humano intervenga en este
proceso. En la naturaleza se presenta el autoensamblaje en muchas escalas, en la reparacion de los tejidos orgénicos,
nanosistemas organicos e incluso en la aparicién de nuevos organismos; como consecuencia, estudiar y entender el
autoensamblado es tan importante para el hombre porque con dicho estudio se puede dar una respuesta a una serie
de cuestionamientos relacionados con el origen de la vida. En esta charla hablaremos del autoensamblado molecular
que es un proceso de asociacidn espontinea de moléculas para conformar estructuras a escala macroscopica
(supramoléculas) utilizando simulaciones moleculares.

Visualizando el transporte de protones a través de canales sensibles a voltaje Hvi
Leén D. Islas. Departamento de Fisiologia, Facultad de Medicina, Universidad Nacional Auténoma de México

Los canales idnicos activados por voltaje y permeables a protones, Hv1, son responsables en diversos tipos celulares,
de la regulacion del pH intracelular. Se ha especulado sobre la relacién entre la concentracion intracelular de
protones y las propiedades biofisicas de estos canales. En esta platica se presentaran resultados de mediciones en
células y membranas aisladas de la concentracion local de protones, en la vecindad del canal, mediante mediciones
simultaneas de la actividad eléctrica de estas proteinas y la fluorescencia de un sensor local de protones. Estos
resultados implican que los canales de protones Hv1 son capaces de alterar significativamente el pH citoplasmaético

Sitios Activos en Proteinas y Macromoléculas Biologicas mediante Procesos Estocdsticos y Teoria de
Grdficos.
Luis Olivares Quiroz. Departamento de Fisica, Universidad Auténoma de la Ciudad de México

En Biologia Molecular, una de las funciones bioquimicas més relevantes llevadas a cabo es la catélisis (aceleracion o
decremento de la velocidad de reaccidn) a través de macromoléculas biolégicas conocidas como enzimas. Uno de los
mecanismos mas usuales para activar el proceso de catélisis en macromoléculas biolégicas es el enlace (binding) de
dos 0 mas macromoléculas a través de los llamados sitios activos (active sites) de la proteina, los cuales son
aminodcidos ubicados en posiciones especificas dentro la molécula que permiten su ligamiento a otros compuestos. En
esta charla, presentaremos un formalismo fisico matemético basado en Procesos Estocasticos, Cadenas de Markov y
Teoria de Gréficos para modelar una macromolécula biolégica como una red compleja de nodos (aminoécidos) y
conexiones entre ellos (puentes de hidrégeno y enlaces covalentes). Mediante este formalismo, analizaremos las
propiedades de transmision y recepcion de informacién de cada uno de los aminodcidos dentro de la red y
mostraremos que los sitios activos pueden asociarse con puntos extremales (maximos o minimos) en funcionales de la
Teoria de Graficosy Cadenas de Markov.

Quimica molecular de la génesis de la enfermedad de Alzheimer
Laura Dominguez Duefias. Facultad de Quimica, Universidad Nacional Auténoma de México

La enzima y-secretasa es una aspartil proteasa intramembranal involucrada en la produccién de los péptidos beta
amiloides. El corte aberrante del fragmento C-terminal de 99 aminoacidos de la proteina precursora amilodie lleva a
la formacion de las isoformas largas (de 42 aminocidos) y toxicas de AB. La siguiente oligomerizacion y agregacion
de estas isoformas esta implicada en la génesis y el progreso de la enfermedad de Alzheimer. La reciente elucidacion
de la estructura de y-secretasa por métodologias de criomicroscopia electrénica han abierto un nuevo horizonte para
la caracterizacion de la estructura y la dindmica de la enzima. En este trabajo se presentan nuestros estudios de
dindmica molecular multiescala de la enzima y-secretasa donde se explora el mecanismo de reconocimiento y de
entrada de sustrato al sitio catalitico y de la transicion entre los estados activos e inactivos del extraordinario
complejo.



Una curiosa relacion entre particulas activas, particulas brownianas y polimeros semiflexibles
Pavel Castro. Centro de Estudios en Fisica y Matemdticas Bdsicas Aplicadas, Universidad Auténoma de Chiapas

El movimiento browniano ocurre como una representacion de varios fendémenos que surgen en varios contextos
incluyendo la fisica de particulas elementales, la relatividad general y la materia condensada. En la Gltima década,
ha habido un gran interés en el estudio de los procesos difusivos sobre variedades curvas motivado por problemas
procedentes de biofisica. En esta ocasion, a través de una descripcion hidrodindmica se estudia la dindmica de
particulas brownianas activas y pasivas, respectivamente, en una superficie curva dos-dimensional. Se explota la
covarianza general de las ecuaciones de evolucion asociadas a la densidad de particulas, correspondientes a los
sistemas pasivo y activo, con el fin de explorar los efectos de curvatura que surgen en las respectivas dinamicas. En
particular, se utiliza un marco local definido por las llamadas coordenadas de Riemann normal para derivar una
férmula general para la distancia geodésica cuadratica media (MSGD), en la situacién de curvatura débil, en el
caso de particulas no-interactuantes. Las formulas correspondientes se escriben en términos de invariantes
geométricos que dependen del tensor de curvatura. Se muestran evidencias de la equivalencia de estos sistemas
pasivos y no activos, constrefiidos a la superficie curva, en el limite de tiempo largo en el caso de particulas no-
interactuantes. Finalmente, se discute, a grandes rasgos, una curiosa relacion entre las trayectorias de una particula
activa y las conformaciones de un polimero semiflexible.

Algoritmos Genéticos Multipoblacionales aplicados al Problema de las Conformaciones de Minima

Energia en Cadenas Poliméricas
Marcos Angel Gonzdlez Olvera. Ingenieria en Control, Universidad Auténoma de la Ciudad de México

El problema del plegamiento de proteinas considera el andlisis de cdmo las fuerzas fisicas inherentes a los
aminodcidos presentes en una proteina dada dictan su estructura, asi como también cémo predecirla dada dicha
secuencia. Los primeros enfoques consideraron el efecto de la suma de varias interacciones, como las de van der
Waals, enlaces de hidrdgeno, pares de iones e interacciones hidréfobas. Sin embargo, més tarde se observo que este
altimo era el dominante, y que la forma del plegamiento define tanto por fuerzas adyacentes como no adyacentes en
la secuencia que da el llamado estado nativo. En este trabajo utilizamos una funcién de energia potencial
tridimensional basada en fuerzas de flexién intramoleculares entre residuos adyacentes, asi como un potencial
intermolecular atractivo y repulsivo de Lennard-Jones que depende de las interacciones hidrofébicas o hidrofilicas; y
el estado de energia minimo se encuentra numéricamente mediante un Algoritmo Genético Multipoblacional que
proporciona una busqueda méas amplia en la hipersuperficie de energia para un polipéptido dado. Los resultados se
analizan por la compacidad de la conformacidn resultante para cadenas relativamente pequefias
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