Fluctuaciones térmicas y propiedades elasticas de membranas bicapas de fosfolipidos
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Las membranas bicapas fosfolipidas son el principal
componente estructural de las membranas biolégicas.
Sus propiedades eldsticas juegan un papel fundamen-
tal en el anclaje , insersion y funcién de las proteinas.
Las propiedades macroscépicas-mesoscépicas de la mem-
brana estan muy bien descritas por el hamiltoniano su-
perficial efectivo de Helfrich. Dentro de este formal-
ismo el médulo eldstico de curvatura (bending), &, es
el pardmetro méas importante para describir la flexibil-
idad de las membranas bioldgicas. El problema es que
los valores reportados de x para una misma membrana,
tanto experimentales como tedricos, pueden diferir de
unos calculos (medidas) a otros por un factor alrededor
de 2, disparidad que lleva a comportamientos muy difer-
entes de la misma membrana. Por ello es importante
desarrollar métodos que mejoren la precisiéon en la esti-
macién de k.

En este trabajo* se presenta un nuevo método
para evaluar las propiedades eldsticas de membranas
bioldgicas en simulaciones numéricas. El método anal-
iza las fluctuaciones térmicas en término del modo
ondulatorio-acoplado, el cual extiende significativamente
el rango de valores del vector de onda k, hacia k mas
altos, que puede ser usado para estimar x, lo que per-
mite un calculo mucho mas preciso del mismo. Este he-
cho adquiere gran relevancia si se tiene en cuenta que
si hacemos simulaciones con areas mas grandes para ir
hacia valores de k muy bajos, ademas del coste computa-
cional prohibitivo, los resultados se contaminan con la
aparicién de fenémenos asociados a la compresibilidad
de la membrana, que aunque es bastante incomprensible

no los es del todo.

En los métodos anteriores es habitual describir las
fluctuaciones de las membranas bicapas como la suma
de tres modos; el modo ondulatorio que describe el
movimiento de la posicién media entre las dos capas;
el modo peristaltico que describe los cambios locales en
la anchura de la bicapa; y las protrusiones, movimien-
tos desacoplados de las moléculas de cada capa. En el
limite de vector de onda pequeno las ondulaciones dom-
inan el espectro de fluctuaciones. En el caso de mem-
branas libres la amplitud de las ondulaciones estd con-
trolada por el médulo elastico de curvatura k , el cual,
en simulaciones numéricas, puede ser evaluado a partir
de la desviacién cuadratica media de las amplitudes de
las fluctuaciones. El problema es que el modo ondulato-
rio tradicional, basado en la posicién media entre las dos
capas, incluye contribuciones del tipo protrusiéon que con-
taminan el andlisis para valores intermedios del vector de
onda. Por el contrario nuestro analisis se basa en el modo
ondulatorio-acoplado que describe el movimiento correla-
cionado de las dos capas, por lo que evita el problema
anterior. Nuestro método también aporta una mejor car-
acterizacién del modo peristéltico en término de una en-
ergia elastica interna y de una contribucion superficial.

! echacon@icmm.csic.es

2 pedro.tarazona@uam.es

3 f bresme@imperial.ac.uk

4 P. Tarazona, E. Chacén, and F.Bresme, J. Chem. Phys. 139,
094902 (2013).



