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Las hemoproteínas son una familia de proteínas que contienen al grupo hemo como grupo
prostético. [1] Se encuentran presentes en todos los reinos de la vida, y realizan una gran
diversidad de funciones como catálisis enzimática, transporte y almacenamiento de oxígeno, entre
otras. Recientemente se ha reportado que en algunos casos, estas hemoproteínas pueden ver
afectada su función por asociación a membranas. El objetivo de este trabajo es explorar mediante
una combinación de estrategias de simulación computacional combinada con estudios
experimentales el efecto de la interacción con membranas en la afinidad por oxígeno de
hemoproteínas de interés fisiológico. Específicamente, proponemos estudiar la hemoglobina
truncada O (trrHbO) de M. Tuberculosis. [2] Esta proteína ha sido reportada como posible
responsable del transporte de oxígeno en el bacilo, dado que tiene una elevada afinidad por
oxígeno en solución, y la hipótesis es que la misma disminuye cuando se asocia a membranas, lo
que le permitiría tener un rol clave en el metabolismo del bacilo. [3,4] Para lograr los objetivos
propuestos, se emplearán estrategias de simulación computacional atomísticas clásicas, de grano
grueso y multi escala cuántico-clásicas (QM-MM). Este proyecto se enmarca en una colaboración
con otros investigadores de INQUIMAE y Exactas, que incluye la realización de experimentos de
Raman resonante empleando membranas modelo autoensambladas sobre electrodos metálicos y
experimentos de cinética rápida en colaboración con la Dra. Bari, y los Dres. Di Lella y Murgida. .
Durante este proyecto, se aprenderán a utilizar distintos programas de simulación computacional
de biomoléculas, a realizar análisis de datos a través de diversas herramientas computacionales,
y a visualizar los resultados obtenidos a través de programas de visualización estructural de
biomoléculas. Se participará en la planificación de nuevos experimentos que permiran en conjunto
con las simulaciones conocer el mecanismo molecular de regulación de la afinidad de oxígeno a
través de la unión a membranas, en conjunto con nuestros colaboradores y con el resto del grupo
de modelado molecular.
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