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Título: Estudios in silico de proteínas con importancia en la salud pública 

Resumen. Tradicionalmente la mecánica estadística era aplicada a sistemas no-vivos como: ga-

ses, líquidos y sólidos, pero se ha extendido tanto su uso que actualmente se aplica a lo que hoy 

llamamos materia blanda, la cual incluye coloides, membranas y biomoléculas. La aplicación de 

las teorías clásicas de la física a sistemas biológicos ha construido un campo de estudio sólido y 

multidisciplinario, por ejemplo, las proteínas se pueden modelar como una cuerda elástica y estu-

diar sus propiedades reológicas, o bien por cadenas de particulas esféricas que interactúan a través 

de resortes y de esta forma estudiar sus propiedades dinámicas. Ambos ejemplos modelan propie-

dades físicas distintas, pero en conjunto presentan un análisis amplio del comportamiento bioló-

gico del sistema. Las proteínas, al igual que otras moléculas biológicas poseen información conte-

nida en su estructura y su dinámica. La secuencia de aminoácidos en las proteínas determina un 

nivel de arreglo estructural conocido como estructura secundaria, de los que hay tres tipos princi-

palmente: hélice-alfa, hojas-beta y desordenada. A su vez, determina su arreglo tridimensional y 

su topología membranal: número y orientación de segmentos proteicos en la membrana. También 

se ha observado que los lípidos ejercen sobre las proteínas efectos muy importantes en su estruc-

tura-función. Es la estructura hélice-alfa, a la que se adjudican la mayoría de las propiedades fun-

cionales y estructurales de las proteínas en medio acuoso o en membranas. Las proteínas de las 

que hablaré en esta charla están asociadas a enfermedades neurodegenerativas, aterosclerosis, a la 

infección por el virus del VIH-1 y otras proteínas que pueden funcionar como blancos drogables 

con moléculas que potencialmente podrían regular desórdenes metabólicos. Con estos sistemas 

realicé dinámica moleculares, de las cuales algunas fueron solo para observar la fenomenología y 

en otras se realizaron cálculos de la energética del sistema, , en la figura 1 se muestran algunos 

resultados de estos estudios. 
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