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Resumen de Proyecto:

El objetivo del proyecto es investigar el mecanismo de transporte de nanoparticulas recubiertas con
peptidos de penetracion celular (CPPs) a través de biomembranas. Se estudiara el efecto del tamafio, la
forma, y la cobertura de las nanoparticulas sobre la energética y cinética de transporte a través de
membranas modelo. Para ello se calcularan perfiles de energia libre para el proceso de translocacion,
combinando técnicas de mecanica estadistica computacional y simulaciones moleculares. Las barreras
de activacion se correlacionaran con el volumen de la particula, su factor de forma, la densidad
superficial de péptidos y la composicién de la membrana. Los resultados contribuiran a develar el
mecanismo por el cual los CPPs facilitan la internalizacion celular de objetos de dimensiones
nanoscépicas.

Palabras Claves : 1- Bio-membranas 2- Nanoparticulas 3- Simulaciones

Titulo (Inglés): Nanoparticles' transport mechanisms across lipid membranes

Resumen de Proyecto (inglés):

The aim of the project is to investigate the mechanism of transport of nanoparticles coated with cell
penetrating peptides (CPPs) across lipid membranes. The effect of size, shape, and peptide coverage of
the nanoparticles on the energy landscape and membrane translocation kinetics will be investigated. For
this purpose, free energy profiles for the translocation process will be calculated, combining techniques
of computational statistical mechanics and molecular simulations. The activation barriers will be
correlated with the particle volume, its form factor, the peptide surface density and the composition of
the membrane. The results will contribute to unveil the mechanism by which the CPPs facilitate the
cellular uptake of objects of nanoscopic dimensions.

Palabras Claves : 1- Biomembranes 2- Nanoparticles 3- Simulations
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