
La energía de adsorción 
derivada  del potencial de 
fuerza media (PMF), 
extraído de una serie de 
simulaciones de muestreo 
general.  
Se promediaron las dos 
mitades de las curvas 
desde el centro de la caja 
hacia los extremos 
obteniendo una curva 
promedio y su respectivo 
error en cada punto.  
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La ciprofloxacina (CIP) es uno de los antibióticos de amplio espectro pertenecientes a la familia de las 

fluoroquinolonas que se utilizan ampliamente en el tratamiento de infecciones en los sistemas urinario, 

digestivo y respiratorio. La CIP es una molécula anfótera que puede estar en forma ionizada o neutra en 

solución dependiendo del pH y la naturaleza del medio. El uso indiscriminado de los antibióticos ha generado 

la aparición de una elevada resistencia microbiana, lo que constituye un grave problema de salud pública. 

Esto ha impulsado la I+D de nuevas plataformas portadoras de fármacos para mejorar la eficacia de los 

antibióticos, tales como las arcillas. En este contexto, el objetivo del trabajo fue estudiar a nivel molecular el 

proceso de adsorción de CIP en nanoarcillas de montmorillonita  (MMT) influenciada por su química ácido-

base, a valores de pH fisiológicos relevantes a pH 5.0 y pH 7.0. Además, se evalúo el efecto ocasionado por 

el cambio en el tipo de catión monovalente a divalente utilizando Na+ y Ca2+, Na-MMT y Ca-MMT 

respectivamente.  

INTRODUCCION 

Las simulaciones de MD de todos los átomos se llevaron a cabo con el paquete de código abierto GROMACS. Todas las interacciones interatómicas para y entre 

el agua, la capa de arcilla y los iones de la capa intermedia se  estudiaron utilizando el campo de fuerza ClayFF, el modelo de agua utilizando fue el TIP3P. El 

campo de fuerza fue utilizado para CIP fue CHARMM36. Este campo de fuerza ha demostrado reproducir representaciones físicamente precisas de hidrocarburos 

y compuestos orgánicos similares, y es compatible con ClayFF. 

METODO CONPUTACIONAL 

Potencial electrostático molecular (MEP) de la 
ciprofloxacina en su estado catiónico y zwitterionico. 

ESTUDIO ESTRUCTURAL ESTUDIO TERMODINÁMICO 
Se utilizó una lámina de MMT centrada en una caja de 3 x 3 x 6 nm (x, y, z), con 

1800 moléculas de agua que posteriormente se equilibró con cationes Na+ o 

Ca2+ en las simulaciones de Na-MMT y Ca-MMT respectivamente. 

Instantánea de una celda de simulación que 
muestra la Ca-MMT utilizada para el 
estudio estructural. La estructura mineral de 
la arcilla contiene átomos de Si (amarillo), Al 
(rosa), Mg (azul), O (rojo) y H (blanco). En 
solución que contiene iones de Ca (gris), Cl 
(verde) y 20 moléculas CIP (azul) 

Celda que muestra Na-MMT 
utilizada. Las moléculas de agua se 
eliminaron para facilitar la 
visualización, los iones de sodio en 
azul y en el centro de la caja dos 
moléculas CIP lo más separadas 
posible. 

Los perfiles de energía libre se calcularon para la adsorción de  +CIP y +CIP- en 

la superficie de Na-MMT y Ca-MMT utilizando la técnica de Umbrella Sampling. 

Para determinar el PMF para los sistemas estudiados, los resultados se 

analizaron mediante el Método de análisis de histograma ponderado (WHAM).  

Los resultados estructurales obtenidos revelaron para los sistemas sin CIP la 

formación de tres capas de hidratación bien definidas tanto para Na-MMT como 

Ca-MMT en la superficie de la arcilla y la presencia de CIP tanto en su estado 

zwitterionico (+CIP-) como cargado positivamente (+CIP) altera esta organización, 

ubicándose en la región de la primer capa de hidratación por un mecanismo de 

intercambio catiónico.  

Los resultados termodinámicos indicaron que la especie +CIP se adsorbe más 

fuertemente que +CIP-. Para la adsorción de +CIP en Na-MMT obtuvimos  -7.67 

± 0.091 Kcal mol-1 y -8.15 ± 1.96 Kcal mol-1 en Ca-MMT y para la adsorción de 
+CIP- en Na-MMT -2.28 ± 0.35 Kcal mol-1 y de -2.34 ± 0.91 Kcal mol-1 para Ca-

MMT. 

Una mejor comprensión a nivel molecular del proceso de adsorción de 

antibióticos en MMT puede ayudar a interpretar los datos experimentales, a 

mejorar el diseño experimental  y, en última instancia, a mejorar la eficiencia de 

los materiales empleados. 
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Estudio de la densidad 
para los sistemas de MMT 
y sus respetivos 
contraiones. En negro 
vemos la densidad de la 
arcilla, tomada como 
superficie de adsorción.  A 
0.25 nm vemos una 
primera capa de 
hidratación, a 0.59 nm una 
segunda capa y a 0.95 nm 
una tercera (fucsia).  
En rojo vemos los 
contraiones a 0.40 nm para 
sodio y a 0.45 nm para 
calcio.  
En verde vemos la 
densidad de la 
ciprofloxacina tanto en su 
estado zwitterionico como 
cargado positivamente 
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