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SIMULACION DEL PLEGAMIENTO DE SECUENCIAS HP
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El estudio computacional del fendmeno del plegamiento de proteinas es un tema fundamental
en la biologia molecular. Se sabe que el plegado de proteinas dentro de las células se lleva a
cabo en un ambiente no homogéneo, tortuoso y correlacionado. Por tanto, es importante
incluir en los estudios tedricos y computacionales el medio en donde el plegamiento de las
proteinas se desarrollan. En este trabajo se presenta la combinacién de tres modelos que imitan
este fendmeno dentro de un espacio no homogéneo y correlacionado. Se utiliza el modelo de
grano grueso hidrofobo-polar (HP) con un arreglo cuadrado en 2D para imitar las cadenas
proteicas. También, se usa el modelo dual de sitios y enlaces (DSBM) para crear diferentes
tipos de redes no homogéneas en 2D, las cuales simulan el ambiente en donde las cadenas HP
son plegadas. Por ultimo, para llevar a cabo el plegamiento de las cadenas HP se utiliza un
algoritmo evolutivo (EA). En particular, se hace el analisis del plegamiento de una secuencia
HP como punto de referencia, en donde se muestra que el medio no homogéneo, con una
longitud de correlacion y una dimension fractal dada, juega un papel importante para plegar
correctamente esta secuencia, mientras que sobre un espacio homogéneo este plegado no
ocurre.

Referencias:

1. van den Berg, B., Ellis, R. J., Dobson, C. M. Effects of macromolecular crowding on
protein folding and aggregation. EMBO J. 18 (24), 6927-6933 (1999).

2. Hidalgo-Olguin, D. R., Cruz-Vazquez, R. O., Alas-Guardado, S. J., Dominguez-Ortiz, A.
Lacunarity of classical site percolation spanning clusters built on correlated square lattices.
Transport Porous Med. 107 (3), 717-729 (2015).

3. Unger, R., Moult, J. Genetic algorithms for protein folding simulation. J. Mol. Biol. 231,
75-81 (1993).




-
UNIVERSIDAD D)
AUTONOMA g @/\

Casa abierta al tiempo METROPOLITANA § Biolo ia\
Unidad Cuajimalpa § Mol egular

Profesor responsable: Dr. Salomén de Jesus Alas Guardado

Modalidad de presentacion: Oral X ; Cartel

Servicio Social: Analisis, disefio e implementacion de una plataforma bioinformatica para el
estudio del plegamiento de proteinas en espacios no homogéneos.




