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• Se estudio la interacción entre 𝛼-lactoalbúmina y una cadena de polielectrolito
aniónico aplicando el método de Monte Carlo.

• El polianión fue adsorbido en la proteína en un rango de pH inferior al punto
isoeléctrico, es decir donde ambos tienen carga opuesta.

• El incremento de la concentración de sal reduce la cantidad de monómeros de PE
adsorbidos en la proteína.

Introducción

Titulación método de Monte Carlo

1. Un grupo titulable es elegido aleatoriamente.
2. Si esta desprotonado, la carga se mueve de la solucion al

grupo (proceso de protonacion)
3. Si esta protonado, el proton se mueve del grupo a la

solucion (proceso de desprotonación).
4. Los movimientos son aceptados acorde a la siguiente

probabilidad:

𝑚𝑖𝑛 1, 𝑒−𝛽∆𝑈𝑒𝑙± 𝑝𝐻−𝑝𝐾𝑎 ln 10

⚫Las proteínas del suero lácteo (PSL) son de gran importancia
como ingredientes en la industria alimenticia debido a sus
propiedades funcionales. Las dos principales PSL son α-
lactoalbúmina (LAC) y β-lactoglobulina (BLG).

⚫La purificación de estas proteínas mediante un método simple,
fácil y económico puede ser realizada mediante el uso de
polielectrolitos (PE). Los PE tienen la capacidad de coacervar
proteínas. La interacción electrostática juega un rol clave,
depende de las condiciones de pH y concentración de sal.

⚫El objetivo de este trabajo es el estudio de la interacción entre
una molecula de 𝛼 -lactoalbúmina y una cadena de
polielectrolito fuerte a tres concentraciones de sal.

Modelo de Grano Grueso
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ASP GLU CYS TYR C-ter ARG HIS LYS N-ter

𝑝𝐾𝑎 4.0 4.4 9.5 9.6 3.8 12.0 6.3 10.4 7.5

# 13 7 0 4 1 1 3 12 1
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Figura 7. Adsorción del polielectrolito en la 
proteína como una función del pH, para 𝑟 < 3𝑛𝑚. 

Figura 4. Concentración radial de iones pequeños
𝑐𝑘 𝑟 como una función de la distancia 𝑟 al centro de
masa de la proteína.

Figura 3. Carga neta de 𝛼-lactoalbúmina como
una función del pH de la solucion.

𝜶-lactoalbúmina aislada 

Interacción de 𝜶-lactoalbúmina y un PE aniónico fuerte

A B

Figura 6. Concentración radial 𝑐𝑘 𝑟 para la interacción entre 𝛼-lactoalbúmina y un polielectrolito
como una función de la distancia 𝑟 a una concentración de sal 𝑐𝑠𝑎𝑙𝑡 = 10𝑚𝑀 para: A) pH=3,0 y B)
pH= 7,0. Se agregaron líneas de trazo en cada curva para ayudar a guiar la vista

Figura 8. Pares Iónicos formados como una 
función del pH para tres valores de 𝑐𝑠𝑎𝑙 .

Figura 1. Modelo de grano grueso para el 
Polielectrolito. 

Figura 2. Modelo de grano grueso 
para la proteína

Carbono Alfa

En todas las simulacionas se trabajo con:
• Electrolitos 1:1
• Concentración de sal 𝑐𝑠𝑎𝑙 : 1mM , 10 mM y 100 mM
• Polielectrolito con 40 monómeros y separación
𝑙0 = 0,25𝑛𝑚

Figura 5. Capturas de la simulación de Monte Carlo para (A) pH = 3,0 y (B) pH=6,0. El polielectrolito es
representado como esferas naranja. Los iones pequeños en: rosado (aniones) y celeste (cations).
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