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Resumen:

Los polimeros sintéticos ofrecen un espacio de propiedades amplio pero no son codificables
genéticamente, mientras que las proteinas son programables a nivel de secuencia pero carecen de un
mapa sistematico que relacione su composicidn con el comportamiento macroscdépico de un polimero.
Este trabajo propone construir ese mapa. En una primera fase se desarrollard una base de datos curada
de polimeros clasificados por su solubilidad en etanol, en agua, y en mezclas agua—etanol, excluyendo
explicitamente los casos de solubilidad parcial. Cada entrada se describird mediante el SMILES de su
unidad repetitiva, con descriptores calculados a nivel de monémero (masa molecular, donores y
aceptores de enlace de hidrégeno, logP, refraccion molar, polarizabilidad y momento dipolar) y
descriptores del polimero independientes del peso molecular, en particular los parametros de
solubilidad de Hansen (6d, &p, 6h) estimados por contribucion de grupos (Hoftyzer—Van Krevelen y
Fedors), junto con las distancias de solubilidad a cada disolvente. En una segunda fase, los veinte
aminodcidos proteinogénicos se caracterizaran en el mismo espacio de descriptores, lo que permitira
definir una métrica de equivalencia residuo—mondmero. Sobre esta base se disefiard un modelo capaz
de proponer secuencias de aminodcidos cuyo perfil fisicoquimico agregado reproduzca el de un
polimero sintético dado. Las secuencias candidatas se evaluaran computacionalmente en términos de
solubilidad predicha y de plegamiento, con el fin de establecer los criterios de seleccién para una futura
validacion experimental.
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