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El autoensamblado de péptidos de pocos (2 a 5) aminoacidos para formar nanoestructuras de distintas
morfologias es interesante para aplicaciones en medicina y catalisis. No todos los péptidos cortos se
agregan en nanoestructuras. Por otro lado, la mayoria de aquellos que si lo hacen se han descubierto en
forma accidental. Un estudio experimental que abarque la totalidad de los péptidos cortos es inviable: si
consideramos solo los 20 aminodacidos naturales, existen 20% = 400 dipéptidos, 20° = 8000 tripéptidos y
20% = 160000 tetrapéptidos. En este contexto, es necesario desarrollar herramientas computaciones que
permitan identificar a los mejores candidatos para formar estructuras de interés. Las simulaciones por
computadora atomisticas son demasiado costosas para esta tarea, por lo cual, se ha recurrido al uso de
modelos de grano grueso, los cuales emplean particulas que representan varios a&tomos. Por ej. Frederix
y colaboradores [1] emplearon simulaciones de grano grueso para estudiar el conjunto de los 8000
tripéptidos a pH neutro. Encontraron una gran dispersién en la propensién de estos para formar
estructuras autoensambladas (ver ejemplos en la figura) y corroboraron un numero limitado de
predicciones mediante estudios experimentales.

El método empleado en el trabajo de Frederix y colaboradores [1] es todavia computacionalmente
demandante y tiene algunas limitaciones, por ejemplo es dificil discernir la forma de las estructuras
formadas (e]. micelas esféricas vs fibras elongadas) y realizar estudios a diferentes pH. En este contexto,
el presente plan propone estudiar el problema de autoensamblado de tripéptidos empleando una
metodologia tedrica conocida como MOLT, desarrollada en nuestro grupo de investigacién [2, 3]. Esta
metodologia de mecdnica estadistica computacional predice el autoensamblado de moléculas anfifilicas
a una fraccién del costo computacional de métodos de simulacién. Puede ademas predecir efectos de pH
y la morfologia de las nanoestructuras autoensambladas. El plan de trabajo propuesto consistira en: i)
realizar cdlculos de autoensamblado de los 8000 tripéptidos posibles en medio neutro, ii) comparar con
los resultados de simulacion reportados por Frederix y colaboradores [1] para validar los célculos, v iii)
explorar el efecto del pH en el autoensamblado. La/el estudiante adquirird experiencia en el manejo de
clusteres de célculo de alta performance, analisis y
visualizacion de grandes volumenes de datos
empleando Python y formacidn en fisicoquimica y
materiales blandos.
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