Interaccion de a-lactoalbumina con cadenas de polielectrolito de
diversa naturaleza: un estudio mediante simulaciones
computacionales.
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Introduccion Resultados
«Las proteinas del suero lacteo (PSL) son de gran importancia a-lactoalbumina aislada
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polielectrolitos (PE). Los PE tienen la capacidad de coacervar v - <7 [ [/ gpom0ec™ =

, : ., s : O = 0,IeF .= om ¢ Aniones =
proteinas. La interaccidn electrostatica juega un rol clave, : s 14 060 ooo Cationes =
depende de las condiciones de pH y concentracion de sal. 2 1 0,01} 3
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una molecula de «a -lactoalbumina y una cadena de pH r [nm]
polielectrolito fuerte a tres concentraciones de sal. Figura 3. Carga neta de a-lactoalbumina como  Figura 4. Concentracion radial de iones pequefos
una funcion del pH de la solucion. c®(r) como una funcién de la distancia r al centro de

masa de la proteina.

Interaccion de a-lactoalbumina y un PE anidnico fuerte
Modelo Computacional v

Titulacion 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 desprotonacion). g ored °. .
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4. Los movimientos son aceptados acorde a la siguiente Figura 5. Capturas de la simulacion de Monte Carlo para (A) pH = 3,0 y (B) pH=6,0. El polielectrolito es
probabilidad: representado como esferas naranja. Los iones pequefios en: rosado (aniones) y celeste (cations).
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Figura 6. Concentracidn radial c¢®(r) para la interaccidon entre a-lactoalbumina y un polielectrolito

Modelo de Grano Grueso como una funcidén de la distancia r a una concentracion de sal ¢,y = 10mM para: A) pH=3,0y B)

pH=7,0. Se agregaron lineas de trazo en cada curva para ayudar a guiar la vista
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Figura 1. Modelo de grano grueso para el Figura 2. Modelo de grano grueso = * 100mM = - _
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En todas las simulacionas se trabajo con: A 6 pH

* Electrolitos 1:1 Figura 7. Adsorcién del polielectrolito en la Figura 8. Pares |6nicos formados como una

e Concentracion de sal Csql - 1mM ’ 10 mM Vv 100 MM proteina como una funcion del pH, parar < 3nm. funcion del pH para tres valores de c¢,;.

* Polielectrolito con 40 mondmeros y separacion

l, = 0,25nm Conclusion
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