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Resumen:

La transferencia de materia a través de la membrana es un proceso basico para el correcto funcionamiento de
la célula. En el caso de moléculas de pequefio tamafio, como agua, iones e incluso farmacos de baja masa
molecular, la membrana es capaz de transportarlas hacia el interior o exterior de la célula por medio del
transporte pasivo. Pero en el caso de que se necesite una gran efectividad o el movimiento de moléculas mas
voluminosas, en las que se encuentran las nuevas soluciones en tratamiento de enfermedades, es necesario
que el transporte se realice a través de canales. Existen proteinas de membrana que realizan esta funcion, sin
embargo se pueden utilizar canales sintéticos como los nanotubos de carbono (CNT). La ventaja de los
canales artificiales es que la sintesis y el manejo de estos es mucho mas preciso y sencillo que el de las
proteinas.

En este trabajo fin de méaster y basdndonos en un estudio previo realizado en este grupo de investigacion y
enfocado en el mecanismo de insercion y estabilizacion del nanotubo en la membrana, nos centraremos en un
aspecto importantisimo de la interaccion CNT-membrana: la orientacién del canal. Todavia no esta claro cual
es la orientacidbn de los nanotubos dentro de la capa lipidica. Estudios experimentales se contradicen al
reproducir el valor del &ngulo del CNT con la normal de la membrana. Nuestro objetivo principal del trabajo fin
de master es el estudio efecto de los grupos funcionales que se incorporan en la corona circular de los CNT
sobre la orientacién del mismo dentro de la membrana. Para ello utilizaremos como herramienta de trabajo la
dinamica molecular, una técnica de la simulacion molecular, que nos permite describir microscopicamente en
comportamiento a nivel molecular del nanotubo de carbono, lipidos, agua y grupos funcionales.

Observaciones:

El alumno adquirirh competencias en informatica, computacién, programacion, andlisis de datos y
representacion de resultados.

Es MUY RECOMENDABLE que el alumno esté familiarizado con c6digos de programacién (Fortran, C, C++,
R o Python) y con el sistema operativo Linux/iOS.
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