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Introduccién Las Ftalocianinas de Zinc (ZnPc) son importantes agentes utilizados en
Terapia Fotodinamica (PDT).!" Entre sus propiedades se destacan su alto rendimiento
cuantico de generacidén oxigeno singlete y longitud de onda de excitaciéon por sobre
630 nm, lo que permite mayor penetracion radiativa en los tejidos. En contraparte, su
baja solubilidad en agua y agregacién en solucion pueden generar problemas de
biodisponibilidad y administracion. Para salvar estas dificultades se han ideado nuevas
generaciones de agentes, vehiculizando ZnPc con liposomas, polimeros,
nanoparticulas, etc.! En nuestro grupo se han empleado exitosamente ZnPc
vehiculizadas en liposomas para PDT en células de Glioblastomal® y cepas de
Tuberculosis Multirresistente.® Para entender la interaccién entre distintas ZnPc y
liposomas de DMPC se llevaron a cabo estudios de dinamica molecular.

Resultados Se realizaron dinamicas libres y Umbrella Sampling (US) fuera del
equilibrio. Las simulaciones libres muestran que ZnPc neutras ingresan a la bicapa y
se mantienen dentro de la misma interaccionando con las cadenas hidrofébicas de los
lipidos. Por otra parte, las ZnPc que poseen carga positiva se depositan sobre la
superficie de la bicapa interaccionando con las cabezas polares de los lipidos que la
conforman. Los perfiles de energia libre (AG) obtenidos a partir de simulaciones US
muestran un minimo en el interior de la bicapa, para el ingreso de las ZnPcs neutras,
complementando los resultados de simulaciones libres. Este modelo ademas muestra
que la insercidon en membrana es mas favorable que la agregacion en solucion.
Conclusiones El modelo empleado muestra que las ZnPc estudiadas presentan una
energia de interaccién favorable con distintas zonas de la bicapa lipidica, dependiendo
de su carga total. Es necesario estudiar otros efectos (estructurales, orientacién, etc)
en estos sistemas y asi proponer nuevos agentes de esta familia que puedan incluirse
favorablemente en liposomas para ser utilizados en PDT.
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