
Estudio computacional de péptidos antimicrobianos en membrana lipídicas 

 

Las simulaciones de dinámica molecular (DM) son una herramienta poderosa para 
comprender el mecanismo de acción de los péptidos antimicrobianos  (AMP) en 
membranas a nivel atómico. La interacción electrostática entre los AMP cargados 
positivamente y las membranas bacterianas cargadas negativamente es bien conocida. 
Sin embargo, se espera más de un mecanismo de acción de péptidos dada la gran 
variedad de secuencias y estructuras de las AMP que se producen de forma natural. Para 
diseñar AMP de valor terapéutico, se necesitan conocimientos adicionales sobre las 
interacciones específicas péptido-membrana. La propuesta es llevar a cabo simulaciones 
DM teniendo en cuenta bicapas lipídicas como modelos de bacteria. Las simulaciones 
serán realizadas con una descripción atomística. 


