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Introduccién. La formacion de poros esta asociada a una mayor permeabilidad de la
membrana y conductividad eléctrica, asi como también, al transporte de farmacos y al
intercambio de solutos solubles en agua, entre el exterior y el interior de las células. El
estudio de los poros transmembrana, especialmente, estimar su energia libre de
formacion, resulta relevante para comprender los mecanismos por los cuales se
producen tales eventos. Asimismo, para la estimacion adecuada de la energia libre es
necesario el uso de variables colectivas (VCs) apropiadas. Las VCs son funciones que
dependen de la posicibn que toman las particulas del sistema de estudio y en
Dinamica Molecular (DM) permiten aplicar técnicas de mejoramiento de muestreo.
Ademas, las VCs pueden utilizarse como criterio de clasificacion de las
configuraciones. Los tipos de configuraciones a tener en cuenta son: membrana
intacta, poro hidrofébico, poro hidrofilico y poro de vapor. Nuestro objetivo fue definir
VCs adecuadas, por un lado, para estimar la energia libre de la formacion de los
distintos tipos de poros, y por otro, para clasificar las configuraciones.

Resultados. En este trabajo definimos cinco nuevas VCs (¢, vy, D:, Cow ¥ Cho)-
Corrimos una metadinamica 2D (Met2D) entre ¢ y & (VC definida por Tolpekina et al."),
de una bicapa hidratada de POPC semiatomistico. Esto nos permitié conseguir, por
primera vez, los cuatro tipos de configuraciones en una misma simulacién. Luego,
estimamos la superficie de energia libre (FES) de formacion de poros transmembrana,
a través del repesado de la Met2D con vy y &. Adicionalmente, utilizamos, D+, Cow Y Che
para clasificar las configuraciones muestreadas. La FES obtenida sugiere la existencia
de una barrera energética entre configuraciones de poro de vapor y de poro hidrofilico.
Conclusiones. La definicion de un nuevo conjunto de VCs nos permitid estudiar la
energética de formacion de poros de membrana, con distintos grados de hidratacion,
mediante una Unica simulacion de Dinamica Molecular.
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