
Modelando membranas con Gromacs, Gaussian, sudor y 
lágrimas

Virginia Miguel
Iván Felsztyna

Ubeiden Cifuentes
Carla Rosetti

U     N      C

CIQUIBIC-CONICET – DEPARTAMENTO de QCA BIOL Ranwel 
Caputto, FACULTAD de CIENCIAS QUIMICAS, UNC

.

INSTITUTO DE INVESTIGACIONES BIOLOGICAS DE CORDOBA-CÁTEDRA 
DE QUIMICA BIOLOGICA-FACULTAD DE CS. EXACTAS FISICAS Y 

NATURALES



Ciquibic – Qca Biol FCQ

IIbyT – Qca Biol FCEFyN



Sistemas que estudiamos

Proteína-membranaProductos naturales bioactivos-membrana 

– receptor 
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BIOINFORMÁTICA Y MOLECULAR DE SU MECANISMO DE ACCIÓN
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REGULACIÓN DE LA CONFORMACIÓN Y FUNCIONALIDAD DE PROTEÍNAS DE MEMBRANA POR EL 
AMBIENTE LIPÍDICO 
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Dra. Carla Rosetti 
 



Uso típico de los clusters del CCAD

 Sistemas de 5000 a 100000 partículas (máx: 300000)
 

 Módulo: gromacs/2016.1 ; gromacs/5.0.4
 

 Cola: gpu
 

 Almacenamiento de datos ~ 1G/día

 Gaussian 09 (instalado en el home)
 



PLUMED

PLUMED is an open source library for free energy calculations in 

molecular systems which works together with some of the most 

popular molecular dynamics engines. Free energy calculations 

can be performed as a function of many order parameters with 

a particular  focus on biological problems, using state of the art 

methods such as metadynamics, umbrella sampling and 

Jarzynski-equation based steered MD. The software, written in 

C++, can be easily interfaced with both fortran and C/C++ 

codes.

gromacs-2016-5

gromacs-2018-3

gromacs-4-5-7

http://www.plumed.org/
https://plumed.github.io/doc-master/user-doc/html/index.html#codes
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GABAA RECEPTOR SPECIFIC ACTIVITY VS NONSPECIFIC 
INTERACTIONS
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pharmacological and  
biochemical/biophysical assays of 
drug membrane interaction



BILAYER

LIGANDS (ORGANIC COMPUNDS)

GABA RECEPTOR

SPECIFIC ACTIVITY VS NONSPECIFIC INTERACTIONSSPECIFIC ACTIVITY VS NONSPECIFIC INTERACTIONS



- COMPARATIVE DOCKING STUDIES OF PUTATIVE INSECTICIDES USING 
VERTEBRATE AND INVERTABRATE GABAA RECEPTORS. 

- COMPARATIVE DOCKING STUDIES OF PUTATIVE INSECTICIDES USING 
VERTEBRATE AND INVERTABRATE GABAA RECEPTORS. 



REGULACIÓN ENTRE PROTEÍNAS DE MEMBRANA Y EL AMBIENTE LIPÍDICO

ECD (700)

TMD 

ICD 

(50-80)

Integrinas

Sistemas modelo

Simulaciones y experimentos

Interacción y conformación de los 
segmentos transmembrana → funcionalidad 



“Efecto de asociación de L-BABP sobre la organización y estabilidad de las diferentes fases 
de las membranas lipídicas modelo, por medio de fluorescencia con sondas como DPH y 
Laurdan”



“Conformación y dinámica de proteorodopsina en liposomas compuestos por lípidos de 
diferente largo y con grupos polares que imponen variadas condiciones de interacciones 
electrostáticas”

Rodopsina solvatada (modelo I, Izquierda) y el complejo 
rodopsina/membrana(POPC)/agua/ion (modelo II, derecha)

Hernández, R. E.; et al. (2011), J. Phys. Chem. B. 116, 1060-1076.

A green proteorhodopsin from 
Exiguobacterium sp. S17.

Grupo de la Dra. Farías en la UNT



 Qué querríamos poder hacer en mendieta?

 Instalar Gromacs_LS para cómputo del perfil de presión z 
en la membrana (mucho requerimiento de memoria)
 
 
 

 Instalar-usar Gaussian09 en el cluster
 
 
 

 Sistemas grandes (proteína transmembrana con ligando)  



LATERAL PRESURE PROFILE IN LIPID BILAYER

patched the GROMACS source code (v4.5.5)  GROMACS-LS
The 3D stress tensor is obtained by “rerunning” the trajectory with the 
mdrun_LS

Necesidad de mayor memoria para trayectorias .trr



Desde otra perspectiva computacional…

Estudiar algunos de los pasos de transferencia de protones y cómo es 
regulado por el ambiente lipídico utilizando estrategias de QM/MM y DFT.

Kandori, Hideki. (2015), Front. Mol. Biosci. 2:52.
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Desde lo más básico con g09
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