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En este trabajo reportamos un modelo de grano grueso para
estudiar membranas poliméricas basadas en copolimeros en bloque
de polibutadieno (PBD) y 6xido de polietileno (PEO) por medio de
simulaciones de dindmica molecular, empleando el paquete
GROMACS y sobre la base del campo de fuerza MARTINI. El conjunto
de parametros iniciales fue tomado a partir de datos de modelos
previos y luego ajustados para reproducir datos de espesor de
membrana disponibles en la literatura. El modelo fue validado contra
datos experimentales de tensiéon superficial. También se investigo el
comportamiento del sistema para diferentes proporciones PBD/PEO,
se estudio el autoensamblado de los copolimeros en bicapas y la
estabilidad de un polimerosoma completo.
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