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Abstract: La polidopamina es uno de los polimeros mas interesantes en la actualidad debido a sus
propiedades de adhesividad y su capacidad de intercambio iénico. Este polimero es tipicamente
sintetizado por oxidacion de dopamina en medio alcalino usando aire u oxigeno como oxidante de
manera directa. Aunque la reaccion es aparentemente simple la estructura del polimero obtenido es
bastante compleja, debido a que durante la polimerizacion el monémero en su estado oxidado sufre
rearreglos, y el polimero resultante esta altamente entrecruzado y presenta una diversidad de
estructuras locales. Debido a la falta de regularidad estructural su modelado molecular ha sido
relativamente poco explorado y sigue siendo un reto. Manzanares-Gomet et al. [1] reportaron un
modelo basado en 4 diferentes estructuras oligoméricas combinadas mediante interacciones no
enlazantes. Estos modelos fueron equilibrados en agua y su estructura estudiada mediante
funciones de distribucion radial y tamafio de poro. Chen et al.[2] estudiaron los radicales
monomeéricos y oligoméricos hasta n=4 mediante calculos ab initio y determinaron los mas estables
energéticamente. En este trabajo presentamos la preparacion y evaluacion de un modelo de
polidopamina basado en las estructuras oligoméricas mas estables energéticamente derivadas del
trabajo de Chen et al.[2] combinadas mediante dinamica molecular clasica para formar un modelo de
polidopamina. Los bloques solvatados de polidopamina fueron parametrizados mediante el campo
de fuerza CHARMM [3] y agregados mediante dindmica molecular cldsica en medio acuoso. Las
estructuras resultantes se analizan mediante funciones de distribucion radial, puentes de hidrégeno
y porosidad.
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