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Resumen:

Cuando las membranas lipidicas se someten a estrés mecanico o eléctrico, se forman poros y
canales de agua que conducen a cambios en la permeabilidad del agua y la conductividad
ibnica. Ademds, el costo energético de crear defectos transmembrana es un factor
determinante en los procesos fisiolégicos a nivel celular y afecta, entre otras cosas, al
transporte de firmacos y metabolitos a través de la bicapa lipidica. En el presente trabajo,
recurrimos a simulaciones de metadindmicas 2D para producir un mapa de energia libre que
permite identificar la energia de formacién y el mecanismo de nucleacién de los poros
transmembrana con diferentes tamanos y niveles de hidratacién. Hacemos uso de dos
variables colectivas complementarias: una controla la densidad de los lipidos alrededor de un
punto especifico en el plano de la membrana y, por lo tanto, permite crear un poro, y la otra
controla la cantidad de moléculas de agua dentro del poro. Presentamos resultados
preliminares para una bicapa de POPC atomistica que incluye, por ejemplo, la formacién de

hilos de agua que percolan a través de la bicapa.
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