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ESTUDIBNDO LA INTERACCION DE FTALOCIANINAS DE ZINC CON

BICAPAS DE DMPC A TRAVES DEL MODELADO MOLECULAR

Gorod Noelia S, Miretti Mariana * . Tempesti Tomas C. *, Baumgartner Maria T. * Puiatti Marcelo *
de Ciencias Quimicas, Universidad Nacional de Cordoba, Argentina
e-mail: ngorod@unc.edu.ar
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INTRODUCCION

| as Ftalocianinas de Zine (ZnfPe) son importantes

agentes wutilizados en Terapia Fotodinamica (PDT). =

Entre sus ProPIe&aAes Po&emos Mencionar:

® [Lrendmiento cuantico de generacion de 0,

® L2 A > 630 nm Absorbe en la ventans
fototerapéutica.

® | 2solubilicad en agua

® |11jagregacion en solucion acuosa

Para m§30rar estas ultimas dos ProPIecIacIes a

PU\&ICH vehiculizar ZnPes en IIpasomas.IlI

EN nuestro grupo se han emPIea&o exitosamente

ZnPe vehiculizadas en IIPosomas para PDT en

células de 9IIobIastomaIlI

(2]

\ cepas de Tuberculosis

Multirresistente.

2L . Roguin, et al Int. J. Biockem. Cell Biol, 2014
11, 105575.

Rl EN. \elazquez, et al Sci Rep. 2019, 9, 2010.
2) M. Miretti, et al Chemistry Select, 2019, *,

12 6-A120.

METODOLOGIA

Sistema de estudio:

Software: Gromacs 2019

128 IIPI(IOS de DMPC UA (GROMOSS'ta?)
Solvente: dgua SPC \ fuerza ionica 015 M
Caja de Lxbx1o A

Pardmetros de ZnPes obtenidos de ATB
(httpsi//atb.ugedu.aw)

Dindmicas Libres:
1) Minimizacion
2) 5 ns de equII'\bracIén NNT
3) 10 ns de equilibracion NPT
4) 100 ns de ProAucclén, NPT

Umbrellz Sampliry:

Se realizaron 25 simulaciones de 20 Ns cada una
3 lo largo de a trayectoria. Se generaron
conﬁguraclones iniciales guiando el centro de masa
de la ZnPc a través de la bicapa.
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OBJETINOS

Para entender la interaccion entre distintas ZnPe \ I]Posomas de DMPC <e llevaron a

cabo estudios de dindmica molecular.
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https://tinyurl.com/ngorod-aaifq2021

