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La diabetes mellitus la padecen alrededor de 10.6 millones de personas en
México, provocando mas de 87,000 muertes al afio [1]. La insulina mantiene la
concentracion de la glucosa en la sangre, pero solamente inicia sus acciones
biolégicas cuando se une al receptor de insulina localizado en la membrana
celular.

El receptor de la insulina presenta dos sitios importantes de unién con la insulina
llamados sitio 1 y sitio 2. El sitio 1 est4 formado por el dominio L1 y el aCT, y el
segundo sitio esta formado por los dominios F1 y F2. En particular, la region C
terminal de la cadena B de la insulina parece acoplarse bien con el aCT peptidico
del receptor [2].

Debido a que los cambios estructurales que experimenta el receptor cuando
interactia con la insulina no se conocen, actualmente hay varias hipétesis de
cOmo ocurre esta interaccion. El primer paso es conocer la dinAmica molecular del
ectodominio del receptor, zona exterior a la célula, para conocer su
comportamiento conformacional.

Para la simulacion se utiliz6 el programa ACEMD que emplea GPUs. El
ectodominio del receptor modelado tiene 1,786 residuos, solvatado con 80,350
moléculas de agua, dando un total de 268,356 atomos en todo el sistema,
incluyendo los iones de NaCl ( 150 mM) para imitar el ambiente extracelular. El
tiempo de equilibrio del sistema fue de 200 ns y posteriormente se realiz6 una
dinamica de 1000 ns usando un ensamble NVT a 310 K y con condiciones de
frontera periodicas. Las trayectorias se analizaron con MDAnalysis para
determinar las zonas mas flexibles del ectodominio y con el programa MSMBuilder

para caracterizar las conformaciones mas estables que presenta el receptor.
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