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Introduccion

El presente trabajo surge de la necesidad actual de obtener mayor resolucion espacio-temporal en la
medicién del potencial eléctrico a través de una membrana, ya sea en membranas de células excitables
o0 en membranas modelo a nivel experimental. Los métodos de determinacion convencionales utilizan
microelectrodos que ademas de ser invasivos ofrecen poca resolucion espacial. Las técnicas para la
determinacion de potenciales de membranas basadas en
imagenes, utilizan moléculas opticamente activas denominadas
colorantes sensibles al voltaje (CSV) para medir cambios en el
potencial de membrana. Indocianina Verde (ICG, por sus siglas
en inglés), es un CSV aprobado por la Administracion de
Alimentos y Medicamentos de Estados Unidos para uso clinico.
La ICG presenta absorcién y emision en el espectro infrarrojo lo
que le permite sensar actividad eléctrica en tejidos. Ademas,
tiene baja toxicidad y rapida excrecién.! Estas caracteristicas
hacen al ICG atractivo para su desarrollo como CSV.

En este trabajo hemos desarrollado un enfoque computacional ) ‘ ,

para evaluar la particion (ver Fig. 1) de ICG en membranas |2 0ocr o de i oo o s e e
polarizadas y no polarizadas y para calcular su espectro de energia iibre de particién. inserto: estructura molecular
absorcion, con el fin de dilucidar las propiedades fisico- /¢

quimicas subyacentes a la respuesta Optica frente a cambios en el potencial transmembrana.
Resultados

Se determind la energética del proceso de insercion de ICG obteniéndose una energia similar para
membranas polarizadas y no polarizadas de aproximadamente -86kJ mol™'. En cuanto a la configuracion
del ICG en el minimo de energia, se obtuvo una localizaciéon centrada en 1,2 nm y una inclinacién
centrada en 90° para ambos sistemas pero con una mayor dispersion en el sistema polarizado. La
orientacién entre el plano de los anillos aromaticos y el plano de la membrana resulté perpendicular para
ambos casos. Se obtuvo un corrimiento batocrémico para el sistema polarizado del orden de 10 nm.
Conclusiones

La afinidad de ICG por la membrana y la configuracién que presenta en el minimo de energia libre es
independiente del grado de polarizaciéon. Sin embargo, una topografia mas amplia del minimo, junto con
una distribucion mas dispersa en la localizacién de equilibrio y angulos de orientacién, caracterizan un
ensamble con mayor variabilidad configuracional para el sistema polarizado. Esto, en sinergia con el
efecto meramente electrocrémico, determinan una respuesta Ooptica diferencial al campo eléctrico
interfacial.
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