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El plegamiento de proteinas dentro de las células se lleva a cabo en un ambiente
altamente poblado de moléculas, en donde la correlacién entre los diferentes
elementos juega un papel importante para que los procesos fisicoquimicos
ocurran. Ademas, con el fin de optimizar el transporte, distribucion y cambio de
energia y materia dentro de la célula este ambiente adopta una geometria fractal.
Por tanto, es importante incluir en los estudios tedricos y computacionales el
medio en donde este fendmeno se desarrolla. En este trabajo se presenta la
combinaciéon de tres modelos que imitan el plegado de proteinas dentro de un
espacio no homogéneo y correlacionado con propiedades fractales. Se utiliza el
modelo minimalista de grano grueso hidréfobo-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:
correlacionadas y fractales, las cuales simulan el ambiente en donde las cadenas
HP son plegadas. Por ultimo, para plegar las cadenas HP se utiliza un algoritmo
evolutivo (EA). Se hace el andlisis del plegamiento de diferentes secuencias HP
con la plataforma bioinformatica Evolution, en donde los mejores rendimientos y
convergencias se han obtenido cuando se utilizan medios no homogéneos, esto
en comparacion con un espacio homogéneo. Asi, este enfoque se convierte en un
importante avance en la simulacién, no soélo para entender el plegado sino que
también para tratar de entender la estructura quimica y las propiedades
fisicoquimicas de las proteinas, asi como también su funcién con el medio celular,
el cual es el comportamiento normal de estas macromoléculas en la naturaleza.
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