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ASISE DISEI\]AN LOS NUEVOS MATERIALES
Y BIOTERAPEUTICOS: EL PODER DE
LA SIMULACION COMPUTACIONAL

En el contexto del modelado y simulacion computacional, diversas metodologias
han sido desarrolladas para abordar problemas en el diseno de materiales y
bioterapéuticos. Las herramientas computacionales avanzadas permiten explorar
propiedades moleculares, optimizar disenos y mejorar la eficiencia de nuevos
materiales y farmacos. A continuacion, se presentan tres enfoques fundamentales:
la modelizacion de polimeros de precision, la simulacion de la solvatacion molecular
mediante COSMO-RS v el diseno de bioterapéuticos con inteligencia artificial.

NOELIA PEREZ ARCOS,
Chemical Product Manager en Addlink Software Cientifico.
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Reactivos (izquierda) con atomos reactivos R1y R2 definidos para formar el producto (derecha).

Modelado de Polimeros de Precision

El disefio y optimizacion de polimeros involucra la simulacién
de su comportamiento a nivel molecular para predecir propie-
dades macroscopicas relevantes. Con la evolucion de herra-
mientas computacionales como BIOVIA Materials Studio, los
investigadores pueden modelar estructuras poliméricas con
alta precision.

Uno de los enfoques principales en este ambito es la apli-
cacion de campos de fuerza avanzados, como COMPASS y
OPLS-UA, que permiten describir interacciones intra e inter-
moleculares con mayor fidelidad. La dinamica molecular
(MD) y los métodos de Monte Carlo (MC) son empleados
para analizar propiedades clave como la densidad, el radio de
giro y la temperatura de transicién vitrea (Tg), lo que resulta
fundamental en la seleccion de materiales para aplicaciones
especificas.

La incorporacion de algoritmos de automatizacion en el
modelado de polimeros permite evaluar grandes conjuntos de
estructuras, optimizando tiempos de calculo y garantizando la
reproducibilidad de los resultados. Ademas, la simulacion de
interfaces poliméricas bajo condiciones extremas, como altas
temperaturas y presiones, ha cobrado importancia en el disefio
de materiales resistentes y funcionales.

El modelado de copolimeros y mezclas poliméricas es otra
area en expansion, ya que permite predecir la compatibilidad
entre diferentes componentes y su influencia en las propieda-
des finales del material. Gracias a herramientas como scripting
en BIOVIA Materials Studio, los investigadores pueden disefiar
estrategias para optimizar la composicion de polimeros de pre-
cision con aplicaciones en tecnologia biomédica, electrénica y
envases sostenibles.

Simulacion de Solvatacion con COSMO-RS

El modelo COSMO-RS (Conductor-like Screening Model for
Real Solvents) es una metodologia que combina la teoria de
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Se muestran las solubilidades acuosas de hexanol y benzaldehido en un
amplio rango de temperaturas. Las solubilidades experimentales (cur-
vas azules) muestran un minimo alrededor de 320 K (hexanol) y 290

K (benzaldehido) debido al efecto hidrofobico del agua. COSMOtherm
FINE 2023 es capaz de recuperar estos minimos con alta precision (325
K para el hexanol y 290 K para el benzaldehido).

funcionales de la densidad (DFT) con modelos estadisticos
para predecir propiedades termodindamicas de solvatacion.
Implementado en herramientas como BIOVIA COSMOtherm,
este enfoque permite analizar la solubilidad y el comporta-
miento de moléculas en distintos solventes sin necesidad de
experimentacion extensiva.

COSMO-RS se basa en el célculo de la carga superficial
polarizada de una molécula en un entorno continuo conduc-
tor, seguido de un tratamiento estadistico que permite obtener
datos como coeficientes de actividad, particiones entre fases
y energias libres de solvatacion. Su aplicacién es fundamen-
tal en el disefio de formulaciones farmacéuticas, permitiendo
optimizar la solubilidad de principios activos y mejorar su
biodisponibilidad.

El modelo también es clave en la seleccion de solventes
para procesos industriales, facilitando la identificacion de alter-
nativas sostenibles en la quimica verde. En la industria de los
materiales, COSMO-RS permite predecir la estabilidad de mez-
clas y la compatibilidad entre diferentes componentes, contri-
buyendo al disefio de materiales innovadores con propiedades
optimizadas.
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Biomateriales

Los usuarios de Discovery Studio Simulation ahora tienen acceso al andamiaje de motivos con RFDiffusion.

Un aspecto destacado de COSMO-RS es su capacidad para
analizar interacciones hidrofobicas y su relevancia en sistemas
bioldgicos y quimicos. Esto ha permitido avances en el disefio
de membranas para separacion de fases, asi como en la com-
prensién del comportamiento de biomoléculas en soluciones
acuosas y organicas.

Disefio de Bioterapéuticos con
Inteligencia Artificial

El disefio de bioterapéuticos ha experimentado un avance
significativo con la integracion de inteligencia artificial y apren-
dizaje profundo.

BIOVIA Discovery Studio ha incorporado herramientas avan-
zadas que permiten modelar interacciones biomoleculares y
predecir |a estabilidad de bioterapéuticos de manera eficiente.

Metodologias como RFDiffusion y ProteinMPNN han revolu-
cionado el disefio de estructuras proteicas mediante técnicas
generativas. RFDiffusion emplea modelos basados en difusién
para refinar estructuras proteicas, permitiendo la generacién
de conformaciones con estabilidad y funcionalidad optimiza-
das. Por su parte, ProteinMPNN utiliza redes neuronales para
predecir secuencias de aminoacidos con propiedades especi-
ficas, facilitando el desarrollo de nuevas terapias basadas en
proteinas.

Estas herramientas permiten predecir la estabilidad pro-
teica, evaluar interacciones con biomoléculas y optimizar pro-
piedades farmacocinéticas. La combinacion de simulaciones
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computacionales con inteligencia artificial ha demostrado su
eficacia en la aceleracion del descubrimiento de farmacos y en
la optimizacion de disefios para una mejor biodisponibilidad y
menor inmunogenicidad.

Un campo de aplicacién relevante es el desarrollo de
anticuerpos terapéuticos, donde la IA permite analizar y
mejorar la afinidad de un anticuerpo por su diana bioldgica.
Gracias a la simulacion molecular, es posible realizar modi-
ficaciones estructurales que optimicen la estabilidad y efi-
cacia de estos bioterapéuticos antes de pasar a pruebas
experimentales.

Conclusiones

El modelado computacional ha permitido avances sustancia-
lesen la ciencia de materiales y la biotecnologia, proporcionando
herramientas para el disefio racional de polimeros, la prediccion
de solvatacion molecular y la optimizacion de bioterapéuticos.
Herramientas como BIOVIA Materials Studio, COSMOtherm y
Discovery Studio han facilitado la aplicacion de estos enfoques
en diversos sectores industriales y académicos.

A medida que la tecnologia avanza, la integracion de inteli-
gencia artificial con simulaciones cudnticas y dinamica molecu-
lar promete mejorar la prediccién de propiedades moleculares
y acelerar el descubrimiento de nuevos materiales y farmacos.
La combinacion de estos enfoques continda redefiniendo los
limites de la investigacion computacional en la ciencia de mate-
riales y la bioingenieria



