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Los péptidos antimicrobianos (PAMs) juegan un rol fundamental en el
sistema de defensa de todos los organismos. En eucariotas forman parte de su
sistema inmune innato, pero ademas pueden actuar modulando la respuesta
inmune adquirida. Se trata de moléculas pequefias, con carga neta positiva y de
naturaleza anfipdtica. Actlan mediante interaccién con la membrana
bacteriana: pueden adsorberse, insertarse o translocarse, produciendo la lisis o
la permeabilizacion, formando poros o bien interaccionanando con proteinas
de membrana. Ademds, algunos pueden autoensamblarse en estructuras
oligoméricas u otros agregados. Estos mecanismos difieren entre péptidos,
estan relacionados con su estructura y secuencia aminoacidica y, a menudo,
implican estructuras transientes dificiles de estudiar experimentalmente. Esto
impide el desarrollo de PAMs con alto valor terapéutico, lo cual requiere una
comprension detallada del mecanismo de accion. Las simulaciones de dinamica
molecular (DM) son una herramienta poderosa para comprender estos sistemas
y sus procesos dindmicos. En este trabajo llevamos a cabo simulaciones de DM para
somuncurin-1, un PAM aislado de la piel de la rana patagénica Pleurodema
somuncurense, el cual mostrd actividad moderada contra cepas de Escherichia coli y
Staphylococcus aureus. Se utilizaron dos tipos de bicapas lipidicas: mezclas POPC y
POPG/POPE, que imitan las membranas de mamiferos y bacterias respectivamente, y
nos centramos en los efectos cooperativos en la interaccion de péptidos con bicapas
lipidicas. Para obtener un buen muestreo distribuimos péptidos (alta concentracién) en
el nucleo hidrofébico de interfase de agua. Las simulaciones se llevaron a cabo
utilizando el conjunto NPT a tres temperaturas diferentes, 303K, 310K y 320K, para
replicar el sistema al mismo tiempo que se aceleran algunos procesos. Somuncurin-1
mostré mayor afinidad por la interfase lipidica del modelo bacteriano. Ademas, fue
posible acceder al mecanismo de estabilizacion peptidico en el nucleo hidrofébicoy un
analisis posterior mostro las interacciones especificas responsables de esta localizacion.
Estos resultados nos permiten conocer el comportamiento de somuncurin-1 en un
entorno de membranasy es necesario continuar con el andlisis de las simulaciones para
poder inferir cual es su mecanismo de accion.
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