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INTRODUCCION

La ciprofloxacina (CIP) es uno de los antibidticos 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 anfotera que puede estar en forma ionizada o neutra en | e ! L
solucion dependiendo del pH y la naturaleza del medio. El uso indiscriminado de los antibioticos ha generado ~, - i -

la aparicion de una elevada resistencia microbiana, lo que constituye un grave problema de salud publica. o o o

Esto ha impulsado la [+D de nuevas plataformas portadoras de farmacos para mejorar la eficacia de los HD)I\EM;(IF D/U\E‘Elij(
antibioticos, tales como las arcillas. En este contexto, el objetivo del trabajo fue estudiar a nivel molecular el N N Y
proceso de adsorcion de CIP en nanoarcillas de montmorillonita (MMT) influenciada por su quimica acido- A ‘\/";“ A K/”x.:”
base, a valores de pH fisiologicos relevantes a pH 5.0 y pH 7.0. Ademas, se evaluo el efecto ocasionado por Cationic CIP (*CIP) Zwitterionic CIP (*CIP)
el cam_bio en el tipo de cation monovalente a divalente utilizando Na* y Ca?*, Na-MMT y Ca-MMT Potencial electrostatico molecular (MEP) de la
respectivamente. ciprofloxacina en su estado cationico y zwitterionico.
METODO CONPUTACIONAL

Las simulaciones de MD de todos los atomos se llevaron a cabo con el paquete de codigo abierto GROMACS. Todas las interacciones interatomicas 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 CHARMMS36. Este campo de fuerza ha demostrado reproducir representaciones fisicamente precisas de hidrocarburos
y compuestos organicos similares, y es compatible con ClayFF.

ESTUDIO ESTRUCTURAL ESTUDIO TERMODINAMICO
Se utilizé una lamina de MMT centrada en una cajade 3 x 3 x 6 nm (X, y, z), con Los perfiles de energia libre se calcularon para la adsorcion de "CIP y "CIP" en
1800 moléculas de agua que posteriormente se equilibré con cationes Na™ o la superficie de Na-MMT y Ca-MMT utilizando la técnica de Umbrella Sampling.
Ca?* en las simulaciones de Na-MMT y Ca-MMT respectivamente. Para determinar el PMF para los sistemas estudiados, los resultados se

analizaron mediante el Método de analisis de histograma ponderado (WHAM).
Instantanea de una celda de simulacion que

muestra la Ca-MMT utilizada para el
estudio estructural. La estructura mineral de
la arcilla contiene atomos de Si (amarillo), Al
(rosa), Mg (azul), O (rojo) y H (blanco). En
solucion 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
visualizacion, los iones de sodio en
azul y en el centro de la caja dos
moléculas CIP lo mas separadas

posible.
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Los resultados estructurales obtenidos revelaron para los sistemas sin CIP la
formacion de tres capas de hidratacion bien definidas tanto para Na-MMT como CONCLUCIONES

Ca-MMT en la superficie de la arcilla y la presencia de CIP tanto en su estado Una mejor comprension a nivel molecular del proceso de adsorcion de
zwitterionico (*CIP-) como cargado positivamente (*CIP) altera esta organizacion, antibioticos en MMT puede ayudar a interpretar los datos experimentales, a
ubicandose en la region de la primer capa de hidratacion por un mecanismo de mejorar el diseno experimental y, en ultima instancia, a mejorar la eficiencia de
intercambio cationico. los materiales empleados.
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